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Выполнено экспериментально-теоретическое исследование рентгеновских спектров отражения, полу-

ченных при скользящем падении излучения на плоскую поверхность и стенки каналов микроканальных

пластин. Исследованы тонкая структура рентгеновских спектров и угловое распределение поля, прошед-

шего через микроканалы, для энергии, соответствующей области аномальной дисперсии Si L2,3-края по-

глощения. Теоретические расчеты проведены с использованием модели, учитывающей переходный слой

на поверхности образца.
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Ультрадлинноволновая рентгеновская спектро-

скопия отражения [1] зарекомендовала себя как эф-

фективный инструмент анализа состояния поверх-

ности твердых тел. Отражение происходит с малых

глубин [2], спектрально характеризуя электронные

и оптические свойства самых верхних слоев веще-

ства. Тонкая структура спектров отражения в обла-

сти аномальной дисперсии (вблизи краев поглоще-

ния) чувствительна к химическому состоянию погло-

щающего атома и ближайшему окружению.

Исследование особенностей трансмиссии рентге-

новского излучения через микрокапиллярные струк-

туры [3, 4] с целью создания новых фокусирующих

устройств [5], в том числе в длинноволновом рент-

геновском диапазоне, – одна из приоритетных задач

физики. Ее решение сулит появление востребован-

ных методов и эффективных технологий для физи-

ки, химии, биологии, медицины.

При углах скольжения, меньших критическо-

го, наряду с упругим рассеянием возникает флу-

оресцентное рентгеновское излучение, если падаю-

щие фотоны способны возбуждать соответствующие

атомные уровни. В работах [6, 7] высказано пред-

положение о возможности транспортировки рентге-

новской флуоресценции внутри микро- и нанокапил-

ляров. Установлено [8, 9], что рентгеновское флуо-

ресцентное излучение, возбуждаемое внутри полых

микрокапиллярных структур, способно распростра-

няться направленно вдоль них.

В данной работе экспериментально и теорети-

чески исследована тонкая структура рентгеновских

спектров в окрестности Si L2,3-края поглощения.

1)e-mail: mazurmik@gmail.com

Действительная и мнимая части диэлектрической

проницаемости, полученные для плоского кристал-

ла кварц (10-10), были использованы при теорети-

ческом анализе спектральных и угловых зависимо-

стей на выходе микроканальных пластин (МКП) при

скользящих углах падения излучения на стенки мик-

роканалов.

Образцы МКП представляли собой тонкие

(≈ 0.5мм) “дырчатые” (диаметр каналов порядка

10 мкм) пластины, состоящие преимущественно из

силикатного стекла. Тонкая структура рентгенов-

ских спектров была получена с разрешением 0.05 эВ

в синхротронном центре BESSY II (Германия) на экс-

периментальной станции Polarimeter. Для плоских

образцов экспериментальные условия позволяли од-

новременно регистрировать рентгеновские спектры

отражения и выход флуоресценции (Fluorescence

Yeld; FLY). Были получены спектральные и угло-

вые распределения интенсивностей рентгеновского

излучения, прошедшего через микроканалы МКП.

Как известно, в силу различных факторов, в том

числе связанных с технологией обработки, а также с

воздействием влаги и воздуха, профиль концентра-

ции химических элементов, поверхностная плотность

и, как следствие, физико-химические свойства пере-

ходного слоя изменяются с глубиной [10, 11]. Вза-

имодействие длинноволнового рентгеновского излу-

чения с веществом происходит в приповерхностном

слое, где необходимо учитывать изменение (распре-

деление) величины диэлектрической проницаемости.

Мы полагали направление оси x перпендикуляр-

ным поверхности. При этом волна падает на образец

под углом скольжения θ. Решение задачи об отра-
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жении от границы диэлектрика сводится к решению

уравнения Гельмгольца:

E′′(x) + k2[ε(x)− cos2 θ]E(x) = 0. (1)

Уравнение (1) может рассматриваться и как одно-

мерное стационарное уравнение Шредингера, в кото-

ром формально энергией частицы является величина

k2 sin2 θ, а потенциал V (x) = (1− ε)k2.

Поверхность, от которой отражается волна, ха-

рактеризуется комплексной диэлектрической прони-

цаемостью. Аналогично [10] мы использовали про-

стую модель переходного слоя в предположении, что

в окрестности поверхности величина комплексной

диэлектрической проницаемости плавно меняется от

единичного значения (вакуум) до фиксированной ве-

личины ε∞ в глубине кристалла (x → ∞):

ε(x) = 1 +
ε∞ − 1

1 + exp(−αx)
. (2)

Коэффициент отражения рентгеновской волны

описывается соотношением
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k1 = k sin θ, k2 = k
√

ε∞ − cos2 θ. (3)

Если устремить ширину переходного слоя к нулю,

что в (2) соответствует бесконечному значению пара-

метра α, то предельный вид соотношения (3) совпа-

дет с известной формулой Френеля [12] для коэффи-

циента отражения:
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Эту формулу, связывающую амплитуды падаю-

щей и отраженной волн, обычно используют [13] без

учета переходного слоя для расчета спектров отра-

жения в условиях полного внешнего отражения рент-

геновского излучения.

Аномальное рассеяние наблюдается вблизи кра-

ев поглощения атомов, когда энергия фотона близка

к величине, необходимой для возбуждения внутрен-

них электронов. Для расчета комплексной величины

диэлектрической проницаемости в окрестности L2,3-

края фотопоглощения кремния были использованы

спектры FLY для кристалла кварц (10-10).

Не учитывая анизотропии, мнимую часть ано-

мального вклада в амплитуду рассеяния можно опре-

делить, используя так называемую оптическую тео-

рему [14]:

Im f (an)(ω) =
k

4π
σ(ω), (5)

где σ(ω) – полное сечение рассеяния фотона с час-

тотой ω на резонирующем атоме, k = ω/c – волно-

вое число фотона, f (an)(ω) – амплитуда аномального

рассеяния фотона.

Соотношение (5), связывающее сечение фотопо-

глощения с мнимой частью амплитуды аномального

рассеяния, позволяет восстановить амплитуду ано-

мального рассеяния на атоме кремния.

Для вычисления абсолютных значений сечения

фотопоглощения был использован программный

комплекс XKDQ [15, 16], разработанный в НИИ

физики ЮФУ, который успешно применялся для

расчетов рентгеновских спектров поглощения и

рассеяния. Расчеты спектров проводились методом

полного многократного рассеяния в формализ-

ме одноэлектронной функции Грина. Кристаллы

моделировались кластерами конечных размеров,

одноэлектронные потенциалы в которых аппрокси-

мировались в muffin-tin приближении. При расчетах

также использовалась разработанная ранее и хоро-

шо зарекомендовавшая себя модель [17] построения

полуэмпирического MT-потенциала кластера.

Вещественная и мнимая части амплитуды ано-

мального рассеяния связаны интегральным преобра-

зованием (символ “P ” обозначает главное значение

интеграла)

Re f (an)(ω) =
1

π
P

∞
∫

−∞

Im f (an)(ω′)

ω′ − ω
dω′. (6)

Комплексная диэлектрическая проницаемость

изотропной среды для рентгеновской волны выра-

жается через плотность амплитуды рассеяния:

ε(ω) = 1 +
4πf̃(ω)

k2
, (7)

f̃(ω) = −
e2

mc2
Ne + f (an)(ω)Nat, (8)

где Ne и Nat – полные числа электронов и атомов

выделенного сорта (кремния) в единице объема рас-

сматриваемой среды соответственно.

На рис. 1 представлены экспериментальные и тео-

ретически рассчитанные рентгеновские спектры от-

ражения для кристалла кварц (10-10), полученные

при разных углах падения излучения. Расчет про-

водился с помощью описанной выше модели пере-

ходного слоя (2). В качестве параметра для всех

спектров использовалось оптимизированное значе-

ние 40 нм ширины переходного слоя.

Распространение рентгеновского излучения в ка-

пиллярных системах зависит от его взаимодействия
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Рис. 1. Экспериментальные (а) и рассчитанные теоре-

тически (b) спектры отражения излучения в окрест-

ности Si L2,3-края поглощения при различных углах

падения на поверхность кристалла кварц (10-10): 1 –

3
◦, 2 – 5

◦, 3 – 7
◦, 4 – 9

◦, 5 – 11
◦, 6 – 13

◦

с внутренними стенками стеклянных каналов. Ис-

следование тонкой структуры спектров отражения в

окрестности Si L2,3-края поглощения позволило по-

лучить действительную и мнимую части диэлектри-

ческой проницаемости для проведения теоретическо-

го моделирования углового распределения излуче-

ния на выходе МКП. На рис. 2 представлены экс-

периментальные и теоретические спектры отраже-

ния при угле падения излучения 5◦, полученные для

плоских образцов, а также на выходе каналов МКП.

Детали тонкой структуры спектров 2–5 на рис. 2

несколько различаются, что обусловлено отличием

в окружении кремния для этих образцов. Вместе с

тем общие структуры спектров (экспериментальных

и теоретического) хорошо соответствуют друг другу.

Это позволило использовать для МКП рассчитанную

диэлектрическую проницаемость.

Для решения уравнения (1) с распределением

ε(x) диэлектрической проницаемости по глубине

Рис. 2. Спектры отражения излучения в окрестности Si

L2,3-края Поглощения при угле падения 5
◦: 1 – теоре-

тический расчет; 2 – кристалл кварц (10-10); 3 – кри-

сталл кварц (0001); 4 – плавленый кварц; 5 – на выходе

МКП

внутри переходного слоя был использован способ,

описанный в [18].

Переходный слой разбивался на Ns слоев плоско-

стями, перпендикулярными направлению оси x (т.е.

параллельно поверхности). В каждом слое полага-

лось ε(x) = ε(xj), где xj – середина j-го слоя. В

результате мы получили простой алгоритм нахож-

дения коэффициентов отражения и распределения

E(x) поля в диэлектрике:

1. Находим коэффициенты D̄jпо рекуррентной

схеме (РС)

D̄j−1 = [D̄j(Tj+Tj+1)−D̄j+1Qj+1]/Qj (j = Ns, . . . , 2)

(9)

с начальными условиями D̄Ns+1 = 0, D̄Ns
= 1. Здесь

Tj = γ̄jcth(γjhj), Qj = γ̄j/sh(γjhj),

1 < j ≤ Ns, γ̄j = ζjγj , (10)

ζ =

{

1/ε для H − поляризации,

1/µ для E − поляризации.

Не рассматривая поляризацию для рентгеновских

лучей, можно положить ζ = 1,

γj =

{

√

α2 − k2εjµj , α2 − k2εjµj ≥ 0,

i
√

−α2 + k2εjµj , α2 − k2εjµj ≤ 0,

при j = 1, j = Ns + 1− Tj = γ̄j, Qj = 0.

2. Коэффициенты отражения и прохождения рав-

ны, соответственно:

R = D̄1DNs
− 1, T = DNs

=
2γ̄1

D̄1(T1 + T2)− D̄2Q2
.

(11)
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3. Находим поле в j-м слое:

Ej(x) =
Dj−1sj(x− bj) +Djsj(tj − x)

sj(hj)
(1 < j < Ns),

(12)

где tj , bj – координаты границ j-го слоя, hj = tj − bj,

sj(z) = sh(γjz), D̄jDNs
= Dj.

В данной работе исследовано угловое распределе-

ние поля для рентгеновского излучения, прошедшего

через микроканалы, энергия которого соответствует

области аномальной дисперсии Si L2,3-края поглоще-

ния. При этом переходный слой рассматривался как

волновод, у которого лишь на границе с веществом

имеет место эффект полного отражения. На границе

с вакуумом происходит выход излучения, вследствие

чего волна быстро затухает. Затухание волны в вол-

новоде может быть скомпенсировано, если имеет ме-

сто усиление за счет возбуждения рентгеновской Si

L-флуоресценции внутри этого слоя.

Рассмотрим случай усиления, которое компенси-

рует потери излучения. Неоднородный диэлектриче-

ский волновод рассчитывался вышеописанным спо-

собом решения уравнения (1). Поскольку внешнее

поле отсутствует, решение (1) сводится к задаче на-

хождения собственных значений. Мы имеем РС

Dj+1 =
1

Qj+1
[−Dj−1Qj +Dj(Tj + Tj+1)]

(j = 1, . . . , Ns − 1), (13)

где D0 = 0, D1 = 1. Здесь α – неизвестная постоян-

ная распространения.

По этой РС находим все Dj+1. Затем требуем вы-

полнения РС при j = Ns:

Dj−1Qj −Dj(Tj + Tj+1) = 0 (j = Ns). (14)

Отсюда находим постоянную распространения α.

Решив численно уравнение cos θ = α/k, получаем уг-

лы выхода излучения.

Углы выхода излучения из микроканалов МКП

были рассчитаны в простейшем случае, когда потери

на излучение равны усилению. Обнаружены дифрак-

ционные максимумы при углах, значительно боль-

ших, чем следует из теории дифракции на таких

больших по сравнению с длиной волны каналах.

На рис. 3 представлено угловое распределе-

ние интенсивности излучения на выходе МКП,

экспериментально полученное на Polarimeter,

BESSY II (Berlin). Максимумы интенсивностей

наблюдаются в окрестности углов 5◦ и 12◦. Про-

веденный расчет показал, что при E = 120 эВ

максимумы интенсивностей излучения на выходе

Рис. 3. Угловая зависимость экспериментально изме-

ренной интенсивности рентгеновского излучения на

выходе МКП

МКП должны наблюдаться при углах θ1 = 5.8◦ и

θ2 = 12.3◦. Таким образом, теоретические значения

хорошо соответствуют экспериментально наблюда-

емым величинам. Мы полагаем, что обнаруженные

максимумы в распределении интенсивности рент-

геновского излучения на выходе микрокапилляров

обусловлены поверхностными волнами флуорес-

ценции, распространяющимися в переходном слое

микроканалов.

Работа выполнена при частичной поддержке

синхротронного центра BESSY (Project # 20120188)

и Южного федерального университета (грант

# 213.01-24/2013-8).
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