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При исследовании поглощения рентгеновского излучения, как правило, предполагают, 
что линейный коэффициент поглощения постоянен во всем объеме исследуемого образца. 
Однако он может меняться в различных частях кристалла, например, вследствие дефектов, 
неоднородного вхождения примесных и допирующих элементов. В работе представлены 
результаты исследования особенностей поглощения рентгеновского излучения кристалли­
ческим образцом сферической формы в предположении, что коэффициент поглощения 
описывается некоей функцией координат. Предложены методы коррекции дифракцион­
ных данных для подобных кристаллов и численного расчета поправок на поглощение для 
интенсивностей рефлексов. Показано, что неоднородность поглощения в сферическом об­
разце может оказывать существенное влияние на интенсивность рефлексов, регистрируе­
мых при проведении дифракционного эксперимента в рамках рентгеноструктурного ана­
лиза (РСА). Установлено, что коэффициент ослабления дифрагированного пучка зависит 
от направления градиента коэффициента поглощения. Полученные результаты могут 
быть использованы при проведении прецизионного РСА кристаллов некоторых твердых 
растворов. Результаты моделирования поглощения рентгеновского излучения образцами с 
разными законами изменения могут применяться при выявлении образцов с неоднород­
ным составом. 

К л ю ч е в ы е с л о в а : рентгеноструктурный анализ монокристаллов; неоднородное погло­
щение рентгеновского излучения; поправка на поглощение. 
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When studying the absorption of X-rays, that the linear absorption coefficient is usually assumed constant 
throughout the entire volume of the sample under study. However, it can vary in different parts of the 
crystal, e.g., due to defects present or inhomogeneous inclusion of impurity and doping elements. The re­
sults of studying the features of X-ray absorption by a spherical crystalline sample under an assumption 
that the absorption coefficient is described by a certain function of coordinates are presented. Methods for 
correcting the diffraction data for such crystals, as well as numerical calculations of the absorption correc­
tions for reflection intensities are proposed. It is shown that the inhomogeneity of absorption in a spheri­
cal sample can have a significant effect on the intensity of reflections recorded during a diffraction experi­
ment in the framework of X-ray diffraction analysis (XKD). It is revealed that the attenuation coefficient 
of a diffracted beam depends on the direction of the absorption coefficient gradient. The results obtained 
can be used in precision X-ray diffraction analysis of the crystals of some solid solutions. The results of 
modeling the absorption of X-ray radiation by the samples with different laws of change in the absorption 
coefficient can be used to identify samples with an inhomogeneous composition. 

Keywords: X-ray diffraction analysis of single crystals; inhomogeneous X-ray radiation absorption; cor­
rection for absorption. 
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исследования поглощения рентгеновского излу­
чения предполагают, что линейный коэффици­
ент поглощения р постоянен во всем объеме об­
разца. Уменьшение интенсивности рентгенов­
ского луча в таком случае будет определяться 
фактором ослабления [1] 

1 г 
А = — ехрС-цб"! + r2))dV, 

V J (1) 

где г ь г 2 — пути, пройденные падающим и ди­
фрагированным лучами; V — облучаемый объем 
кристалла. 

Методы учета поглощения излучения отлича­
ются главным образом подходами к вычислению 
интеграла и условно разделяются на три основ­
ных группы [ 1 - 7 ] : 

1. Аналитические (для ограненных кристал­
лов проводится разбиение облучаемого объема на 
многогранники; для каждой вершины многогран­
ника вычисляется сумма длин путей до каждой 
грани и умножается на коэффициент поглоще­
ния р). 

2. Численные (основу этих методов составля­
ют численные методы вычисления интегралов: 
методы Гаусса, Монте-Карло и др.). 

3. Эмпирические и полуэмпирические (дан­
ные методы предполагают определение фактора 
поглощения на основе результатов сканирования 
каждого рефлекса с различных азимутальных на­
правлений). 

Однако коэффициент р может меняться в 
различных частях реального кристалла. Это мо­
жет быть обусловлено дефектами, неоднородным 
вхождением примесных и допирующих элемен­
тов, а также другими факторами, создающими 
неоднородность поглощения в процессе роста. 

Зачастую неоднородное вхождение примеси 
наблюдается в кристаллах твердых растворов, 
которые находят широкое практическое приме­
нение, например, в оптике как лазерные, нели­
нейно-оптические материалы, в ИК-оптике, в 
микро-, нано- и оптоэлектронике, при создании 
гетероструктур [8 - 12]. 

Поэтому рентгеноструктурный анализ (РСА) 
таких материалов может быть осложнен некор­
ректным учетом неоднородного поглощения ис­
следуемого образца. 

Цель работы — исследование влияния неод­
нородного поглощения на данные рентгеновской 
дифракции и разработка метод учета поглоще­
ния рентгеновского излучения неоднородным 
кристаллическим образцом. 

Р а с ч е т п о п р а в к и н а п о г л о щ е н и е 
д л я н е о д н о р о д н о п о г л о щ а ю щ е г о 
о б р а з ц а с ф е р и ч е с к о й ф о р м ы 

Рассмотрим кристаллический образец сфери­
ческой формы с коэффициентом поглощения, 
функционально зависящим от координат р(г). 
Выражение (1) в этом случае примет вид 

If 
vl 

exp -J u(r)dr - 1 u(r)dr dV, (2) 

где r±, r 2 — пути, пройденные лучом до и после 
отражения. 

Для численного вычисления интеграла (2) 
разобьем пространство кристалла регулярной 
сеткой с шагом Аг (рис. 1). Направления линий 
сетки совпадают с направлениями падающего и 
дифрагированного лучей, заданных единичными 
векторами SQ и SI соответственно. 

Каждый узел сетки с координатами rt — точ­
ка отражения и центр в элементарном объеме ДК 
в котором коэффициент поглощения считается 
постоянным и задается значением функции р(г). 

Потери интенсивности луча до отражения г-м 
элементарным объемом (ДА1;) и после отражения 
(AA2j) будут определяться как 

ДА1; =ехр 

АА2- =ехр 

-J u(r)dr 

-Ju(r)dr 

(3) 

(4) 

Интегралы в выражениях (3) и (4) удобно вы­
числять численно, например, методом Симпсона 
[13], по узлам, через которые проходит луч. 

Учитывая (3) и (4), приближенное значение 
фактора поглощения А может быть вычислено 
следующим образом: 

1 п 

А=-^ААиАА21, (5) 
i=i 

(суммирование ведется по п узлам сетки, принад­
лежащим объему образца). 

На практике для коррекции данных рентге-
нодифракционного эксперимента принято ис­
пользовать величину поправки на поглощение 
А*, численно равную обратному значению факто­
ра поглощения 

1/А. (6) 

Величину А* вычисляют для каждого изме­
ренного рефлекса. 
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О б с у ж д е н и е р е з у л ь т а т о в 
м о д е л и р о в а н и я 

Коэффициент поглощения р. в кристалле мо­
жет существенно меняться в зависимости от ло­
кального химического состава образца. Так, для 
системы КС1 - КВт он может меняться в пределах 
от 4 до 16 мм - 1 (МотГа-излучение, А = 0,7093 А) 
[14, 15]. 

Рассмотрим модельный образец сферической 
формы, в объеме которого коэффициент погло­
щения линейно меняется в определенном на­
правлении. На практике такая ситуация может 
возникнуть при послойном росте кристалла из 
раствора или расплава. В рассматриваемой моде­
ли луч падает под углом 9 к оси z (см. рис. 1). 

На рис. 2 приведены результаты расчетов по­
правок на поглощение А*, полученных для сфе­
рических образцов с линейным и квадратичным 
законами изменения коэффициента поглощения. 
Расчеты выполняли для сферического образца 
(радиус R = 0,2 мм, шаг разбиения сетки Аг = 
= 5 мкм) по 512 000 узлам сетки в объеме кри­
сталла. Коэффициент поглощения в образце ли­
нейно менялся в пределах от 4 до 16 мм - 1. 

Зависимости А* (9), А* (6), А* (9) соответству­
ют направлениям градиента р(г) вдоль осей х, у, z 
соответственно (см. рис. 1). Зависимость Aj^ean (6) 
построена для однородного образца с p m e a n

 = 

= 10 мм - 1, что примерно соответствует коэф­
фициенту поглощения для кристалла KJ (Могта-
излучение) [14, 15]. В случае квадратичного за­
кона изменения величина р менялась вдоль 
выбранного направления с минимумом в центре 
образца. 

Рис. 1. Схема разбиения объема сферического образца 
регулярной сеткой 

Fig. 1. Scheme of segmentation of the volume of a spherical 
sample by a regular grid 

Видно, что для всех направлений градиента 
р(г) величина поправки на поглощение монотон­
но уменьшается с ростом 9. 

При линейном законе зависимость А г (6) при 
малых 9 практически совпадает с А с р е д (6), а при 
больших 0 — с А* (9). Кривая А* (9) проходит 
ниже кривой, построенной для однородного об­
разца. Вследствие этого значения структурного 
фактора при обработке данных дифракционного 
эксперимента стандартными программами учета 
поглощения для сферического образца будут за­
вышены [1]. 

При квадратичном законе зависимости Аж(9) 
и А* (6) практически совпадают. Кривая А* (6) в 
отличие от случая образца с линейным законом 
располагается выше кривых А* (9) и А* (6) в диа­
пазоне углов 15 - 90° и имеет отличительную вы­
пуклость вверх. 

Относительное отклонение поправки на по­
глощение А* для неоднородного образца от ана-
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Рис. 2. Зависимости поправки на поглощение А* от угла 9 для сферических образцов с линейным (а) и квадратичным (б) 
законами изменения коэффициента поглощения р 

Fig. 2. Dependences of the absorption correction A* on the angle 9 for spherical samples with a linear (a) and quadratic (6) 
law of change in the absorption coefficient p 
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мальных параметров при использовании нели­
нейного метода наименьших квадратов 

40 50 60 

8, град. 

Р и с . 3 . Относительное отклонение еА поправки на погло­
щение для образцов с линейным законом изменения ко­
эффициента поглощения и различным направлением 
градиента р(г) 

Fig. 3 . Relative deviation е А of t h e absorption correction 
for samples with a l inear law of change in t h e absorption co­
efficient and a different direction of t h e gradient p(r) 

логичной величины A m e a n , рассчитанной стан­
дартными методами, составит 

44 

А* -А 
(7) 

Величина еА принимает нулевое значение в 
случае, если стандартная методика учета погло­
щения дает верный результат. Значимо отлич­
ные от нуля значения еА свидетельствуют о не­
корректном учете поглощения по стандартным 
методикам. 

На рис. 3 приведены зависимости еА, постро­
енные для образцов с линейным законом измене­
ния коэффициента поглощения и различными 
направлениями градиента р(г). 

Видно, что для всех образцов величина еА от­
рицательная. Это показывает, что при коррекции 
интенсивности рефлексов стандартными метода­
ми величины структурных факторов для данных 
образцов будут существенно завышены. Так, на­
пример, для градиента, направленного по оси у, 
отклонение величины структурного фактора бу­
дет составлять до 37 % от истинного значения. 

Рассмотрим численный метод учета погло­
щения рентгеновского излучения неоднород­
ным образцом сферической формы. Отметим, что 
для проведения коррекции на поглощение все 
рефлексы, полученные в ходе эксперимента, 
сортировались по группам симметрично экви­
валентных. 

Допустим, что коэффициент поглощения в 
объеме образца описывается функцией р(р, г), 
где р = {ръ р2, рй, —, Pi} — вектор уточняемых 
параметров. Тогда функция для поиска опти-

Q(P) = 1 1 
i=l j=l 

<\Щ>1 
(8) 

где А=* = A;j*(p(p, г), s0, Si) — расчетная поправка 
на поглощение для j-го рефлекса i-й группы сим­
метрично эквивалентных рефлексов; s0, Si — век­
торы падающего и отраженного пучков. 

Заметим, что оптимизация (8) необходима 
для различных видов функций р(р, г): линейной, 
квадратичной и др. 

На основе анализа параметров модели и ста­
тистических характеристик можно будет сделать 
вывод о законе неоднородного поглощения в об­
разце и провести необходимую корректировку 
экспериментальных данных. 

З а к л ю ч е н и е 

Проведенные исследования показали, что не­
однородное распределение поглощающей способ­
ности в объеме кристалла может существенно 
влиять на интенсивность рентгеновского излуче­
ния, регистрируемого при РСА. По полученным 
расчетным зависимостям А*(9) можно опреде­
лить вид функции р(р, г) исследуемого образца. 

Отметим, что предлагаемый алгоритм обра­
ботки требует апробации на дифракционных 
данных, полученных на образцах с известным за­
коном изменения линейного коэффициента по­
глощения. 

Ф и н а н с и р о в а н и е 

Работа выполнена при поддержке Минобр-
науки РФ в рамках госзадания № 0729-2020-
0058. 
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