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Использование рентгеновского синхротронного излучения позволяет наблюдать поляризацион-
ные, спектральные и угловые зависимости дифракционных отражений, теоретическое изучение ко-
торых требует применения тензорного подхода к описанию взаимодействия рентгеновского излу-
чения с атомами вещества. Рассмотрены различные представления тензорной атомной амплитуды
рассеяния, экспериментальные наблюдения анизотропии резонансного рассеяния рентгеновского
излучения, а также связь электрических и магнитных мультипольных моментов на атомах со свой-
ствами запрещенных резонансных отражений.
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ВВЕДЕНИЕ
Дифракция рентгеновского излучения (РИ) до

сих пор остается наиболее востребованным экс-
периментальным методом исследования структу-
ры конденсированных сред, применяемым как в
фундаментальных исследованиях, так и для кон-
троля качества материалов в заводских лаборато-
риях. Со времен Г.В. Вульфа российские ученые
оказали существенное влияние на развитие раз-
личных рентгеновских методов и их распростра-
нение. Значительный вклад в воспитание специа-
листов в этой области внесла кафедра физики
твердого тела, одна из старейших на физическом
факультете МГУ, на которой трудились такие из-
вестные ученые, как профессора С.Т. Конобеев-
ский, Г.С. Жданов, В.И. Иверонова, М.И. Заха-
рова, М.М. Уманский, А.С. Илюшин [1–5]. Не-
смотря на различие экспериментальных техник и
методов описания, рентгеновская дифракция да-
ет информацию только о распределении элек-
тронной плотности, которая является скалярной
величиной [6]. Изучение более сложной вектор-

ной функции – спиновой плотности – длитель-
ное время было предметом исследования ди-
фракции медленных нейтронов [7].

В 60–70-х гг. ХХ столетия возник большой ин-
терес к мессбауэровской спектроскопии и ди-
фракции, позволяющим изучать не только маг-
нитную структуру, но и градиент электрического
поля на ядрах. При дифракции мессбауэровского
излучения проявляется анизотропия резонансно-
го ядерного рассеяния, приводящая, в частности,
к появлению магнитных и квадрупольных отра-
жений, запрещенных правилами погасаний про-
странственных групп кристаллов [8–11]. Свой
вклад в изучение этого вопроса внесли профессо-
ра кафедры физики твердого тела МГУ Р.Н. Кузь-
мин и М.А. Андреева [12]. Экспериментально
квадрупольные отражения впервые в мире обна-
ружены при мессбауэровской дифракции на кри-
сталле теллура [13]. Тогда же появился термин
“мессбауэрография” [14] как метод исследования
структуры магнитных и электрических полей на
ядрах атомов кристаллов. К сожалению, метод
мессбауэровской дифракции не нашел в те годы
широкого практического применения в силу сла-
бой интенсивности радиоактивных источников.
Большой вклад в развитие теории взаимодей-
ствия РИ с веществом внесли сотрудники кафед-
ры физики твердого тела А.В. Колпаков, В.А. Бу-
шуев [15].

С появлением мощных источников РИ – син-
хротронов – стало возможным исследовать про-
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странственное распределение не только элек-
тронной и спиновой плотности, но и электриче-
ских и магнитных мультипольных моментов
более высоких порядков.

Поиск чувствительности РИ к магнитному
упорядочению в кристаллах начался практически
с открытия рентгеновских лучей. Исторический
обзор этого вопроса можно найти в [16]. Косвен-
ное доказательство этого факта представлено в
работе сотрудников кафедры физики твердого те-
ла физического факультета МГУ В.А. Карчагина
и Е.С. Четвериковой [17]. В настоящее время су-
ществует значительное количество синхротрон-
ных станций, занимающихся исключительно
исследованием магнитных свойств кристаллов
[16]. Изучение упорядочения мультипольных
моментов на атомах кристаллов привело к воз-
никновению термина “электрически упорядо-
ченные среды” [18, 19]. Были обнаружены заря-
довое и орбитальное виды упорядочения, а так-
же упорядочение квадрупольных моментов и
моментов более высокого порядка, вплоть до
гексадекапольного. Обнаружение подобных
тонких эффектов обязано уникальным свойствам
синхротронного излучения – высокой яркости и
поляризации. Описание наблюдаемых эффектов
потребовало более детального изучения взаимо-
действия РИ с веществом и введения новых пред-
ставлений об амплитуде рассеяния и коэффици-
енте поглощения. Основы теории были заложены
в [21–24], существует достаточно большое коли-
чество теоретических работ на эту тему и исследо-
ваний, подтверждающих выводы теории [24–27].
Показано, что при энергиях падающего излуче-
ния, близких к краям поглощения атомов кри-
сталла, коэффициент поглощения [28] и ампли-
туда рассеяния [29] содержат анизотропные тен-
зорные поправки. В этой области энергия
падающего РИ близка к величине, необходимой
для перехода электрона с внутренней электрон-
ной оболочки атома в не занятые состояния
внешних оболочек или в состояния непрерывно-
го спектра, что проявляется в анизотропии резо-
нансного взаимодействия РИ с веществом [30–
32]. Физическая причина наблюдаемой анизо-
тропии состоит в том, что электронные состоя-
ния внешних электронных оболочек расщеплены
вследствие спин-орбитального взаимодействия
или взаимодействия с кристаллическим полем.
В геометрии поглощения (пропускания) анизо-
тропия проявляется в виде зависимости коэф-
фициента поглощения от поляризации падаю-
щего излучения, а в случае квадрупольных резо-
нансных переходов – еще и от направления
волнового вектора. Подробное изложение этого
вопроса, а также тензорных вкладов в коэффи-
циент поглощения в разных группах симметрии
приведено в [28].

Обычно краю поглощения соответствует ска-
чок коэффициента поглощения при определен-
ных энергиях, характерных для разных химиче-
ских элементов. В конденсированных средах
край поглощения обладает тонкой структурой,
которую принято разделять на дальнюю (~30 эВ
выше скачка, вплоть до 1 КэВ), ближнюю (до
30 эВ) и предкраевую (непосредственно перед
скачком). Анизотропные свойства резонансного
поглощения сильно проявляются в ближней об-
ласти XANES (X-ray Absorption Near Edge Struc-
ture), где они в основном обусловлены дипольны-
ми резонансными переходами между электрон-
ными уровнями, а также в предкраевой области,
где они часто вызваны переходами более высоких
порядков мультипольности. Экспериментально
анизотропные свойства резонансного поглоще-
ния изучаются методами рентгеновского линей-
ного дихроизма (XNLD, X-ray Natural Linear Di-
chroism) [28], рентгеновского магнитного линей-
ного дихроизма (XMLD, X-ray Magnetic Linear
Dichroism) [33, 34], рентгеновского естественного
кругового дихроизма (XNCD, X-ray Natural Circu-
lar Dichroism) [35, 36], рентгеновского магнитно-
го кругового дихроизма (XMCD, X-ray Magnetic
Circular Dichroism) [37, 38]. Методы магнитного
рентгеновского дихроизма используются для ис-
следования магнитных свойств и успешно при-
меняются для изучения различных наносистем
[39–41]. В качестве эффектного применения ли-
нейного и кругового дихроизма в немагнитных
веществах можно привести визуализацию рас-
пределения кристаллитов в костной ткани, полу-
ченную при сканировании наноразмерным ли-
нейно поляризованным синхротронным пучком
[42], или визуализацию распределения хиральных
доменов в кристалле DyFe3(BO3)4, выполненную с
помощью сканирования поверхности пучком цир-
кулярно поляризованного излучения [43].

Синхротронное излучение дало начало разви-
тию многочисленных методов исследования в
разнообразных геометриях: малоуглового рассея-
ния (SAXS, Small Angle X-ray Scattering), широко-
углового рассеяния (WAXS, Wide Angle X-ray Scat-
tering), в том числе в геометрии скользящего от-
ражения (GISAXS, Grazing Incidence Small Angle
Scattering), неупругого рассеяния (IXS, Inelastic
X-ray Scattering) и т.д. Все эти методы могут быть
реализованы при энергиях падающего излучения
вблизи краев поглощения, где существенны резо-
нансные эффекты.

В настоящей работе сосредоточимся на резо-
нансной дифракции, используя тензорный под-
ход при последовательном рассмотрении взаимо-
действия РИ с атомами кристалла. Синхротрон-
ное излучение благодаря широкому спектру
позволяет варьировать длину волны падающего
излучения и измерять не только интенсивность
брэгговских отражений, но и ее зависимость от
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энергии падающего излучения, т.е. дифракцион-
ные спектры. При энергиях падающего излуче-
ния вблизи краев поглощения в атомной ампли-
туде рассеяния наблюдаются зависящие от энер-
гии дисперсионные поправки, основной вклад в
которые является скалярным и не зависит от по-
ляризации падающего излучения. Их существо-
вание приводит к нарушению закона Фриделя
[4–6] и позволяет определить фазу амплитуды
рассеяния, что лежит в основе методов DAFS
(Diffraction Anomalous Fine Structure) и MAD
(Muliwavelenght Anomalous Diffraction) [44, 45].
Однако в основном анизотропные свойства рас-
сеяния РИ обусловлены присутствием тензорных
поправок к атомному фактору и проявляются в
магнитном резонансном/нерезонансном рассея-
нии РИ и резонансном упругом рассеянии РИ
REXS (Resonant Elastic X-ray Scattering), в кото-
ром изучаются спектральные, угловые и поляри-
зационные свойства дифракционных брэггов-
ских отражений.

1. СЕЧЕНИЕ РАССЕЯНИЯ 
РЕНТГЕНОВСКОГО ИЗЛУЧЕНИЯ

Количественно принято описывать взаимо-
действие РИ с атомами вещества сечениями по-
глощения и рассеяния, при их вычислении с уче-
том резонансных эффектов используется гамиль-
тониан Блюма [20, 29]. Однако гамильтониан
Блюма не является полным квазирелятивистским
разложением гамильтониана Дирака. Этот факт
приводит к тому, что при использовании разло-
жения гамильтониана Дирака непосредственно в
сечениях поглощения [46] и рассеяния [47] появ-
ляются новые компоненты, подробно рассмот-
ренные ниже.

Согласно [46] полный гамильтониан H связан-
ной системы “излучение + вещество” представ-
ляет собой сумму гамильтониана Hrad свободного
электромагнитного поля, гамильтониана Hmat ма-
териальной системы при отсутствии электромаг-
нитного поля, описывающего электронную и
ядерную подсистемы и взаимодействие между
ними, и гамильтониана Hin, описывающего взаи-
модействие материальной системы с электромаг-
нитным полем:

(1)

В том случае, когда энергия фотонов электро-
магнитного поля не соответствует энергии воз-
буждения атомных ядер, что реализуется в рент-
геновском диапазоне длин волн 0.1 ≤ λ ≤ 100 Å,
ядро можно рассматривать как точечный бес-
структурный заряд, т.е. пренебречь гамильтониа-
ном ядерной подсистемы и нуклон-нуклонным
взаимодействием в ядрах.

= + + .rad mat intH H H H

Таким образом, система “излучение + веще-
ство” становится системой “излучение + элек-
троны атома вещества”, а гамильтониан этой си-
стемы представляет собой гамильтониан Дирака
с добавкой векторного потенциала РИ A(ri, t) в ку-
лоновской калибровке [48]. Более того, с учетом
сделанных в [47, 49] замечаний при рассмотре-
нии взаимодействия рентгеновского синхро-
тронного излучения с атомами вещества полный
гамильтониан (1) представляет собой квазиреля-
тивисткое приближение гамильтониана Дирака
и в рамках представления Фолди–Ваутхайзена
имеет вид [50]:

(2)

где e, m, p, s – заряд, масса, импульс и оператор
спина электрона; V – потенциальная энергия
электрона вещества, взаимодействующего со все-
ми другими электронами и набором неподвиж-
ных ядер в определенных положениях; Φ и A –
скалярный и векторный потенциалы РИ; a(q, ς) и
a+(q, ς) – операторы уничтожения и рождения
фотонов с волновым вектором q и состоянием по-
ляризации ς.

Под действием возмущения Hint, вызванного
РИ, система переходит из начального состояния
|i, содержащего атом вещества в состоянии |ai и
фотон |ki, eki (с волновым вектором ki и поляриза-
цией eki), в конечное состояние |f, содержащее
атом вещества в состоянии |af и фотон |kf, ekf
(с волновым вектором kf и поляризацией ekf).

В рамках нестационарной теории возмущений
вероятность такого перехода за единицу времени
записывается в виде [51]:

(3)

где  – оператор перехода, а ρf – плотность ко-
нечных состояний, нормированная на δ-функ-
цию Дирака (от кинетической энергии фото-
электрона) для состояний непрерывного спектра
и на фактор Брейта–Вигнера  =

 + + − +  = + 
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=  (Γ – ширина возбуж-

денного состояния) для возбужденных состояний
при резонансных переходах.

Во втором порядке теории возмущений члены
оператора перехода, соответствующие уничтоже-
нию фотона, описывают поглощение, соответ-
ствующее рождению фотона, – отвечают за излу-
чение, а члены, соответствующие уничтожению
одного фотона и рождению другого, описывают
процесс рассеяния.

Таким образом, рассеяние описывается опера-
тором перехода [52]:

(4)

где G0(Ei) – резольвента невозмущенного гамиль-
тониана системы.

Первое  и второе  слагаемые в (4)
описывают соответственно хорошо известные
томсоновское и истинное магнитное рассеяние
[52]. При этом величина истинной магнитной
компоненты рассеяния меньше томсоновской
компоненты рассеяния и в случае упругого нере-
зонансного рассеяния РИ, т.е. при ћωki = ћωkf ≡
≡ ћωk ≫ E(an) – E(ai), где |an – промежуточное со-
стояние атома, имеющее конечное время жиз-

ни Γn,  = .

В случае нерезонансного упругого рассеяния РИ
третье слагаемое в (4) имеет вид [47, 49]:

(5)

где
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C учетом всех нерезонансных компонент сече-
ние упругого рассеяния РИ записывается в виде

(7)
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чения) интерференция описывается парами чле-
нов (7): D1 и D3, D2 и D4. В свою очередь, для ком-
плексных векторов поляризации (т.е. при эллип-
тической или круговой поляризация падающего
излучения и/или нецентросимметричных струк-
тур) для описания интерференции нужны все
члены (7). При этом величина каждого следую-
щего члена много меньше величины предыдуще-

го (в  раз), т.е. учетом слагаемых D3 и

D4 при вычислении сечения нерезонансного рас-
сеяния РИ атомами вещества можно пренебречь.

При резонансном упругом рассеянии РИ, т.е.
когда соотношение ћωk ≈ ћωin ≡ E(an) – E(ai) вы-
полняется хотя бы для одного промежуточного
состояния |an, матричный элемент, описываю-
щий рассеяние РИ, имеет вид

(8)

Так как в рентгеновском диапазоне длин
волн для большинства внутренних уровней ато-
ма выполняется условие kr ≪ 1 (k – волновой
вектор РИ, r – характерный размер квантовой
системы) [52], экспоненциальный множитель

, входящий в C±(k), можно разложить в ряд

 Тогда в приближении

двух первых членов разложения сечение резо-
нансного рассеяния запишется [45, 47]:

(9)
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Выражение (10) представляет собой совокуп-
ность различных компонент амплитуды рассея-
ния РИ. Наряду с хорошо известными компонен-
тами амплитуды резонансного рассеяния:  –
электрический диполь-дипольный вклад,  –
электрический диполь-квадрупольный вклад,

 – электрический квадруполь-квадруполь-
ный,  – электрический дипольный-магнит-
ный дипольный,  – электрический квадру-
польный-магнитный дипольный и  – маг-
нитный диполь-дипольный традиционными
компонентами [45, 52, 54], выражение (10) содер-
жит спин-зависимые , ,  и 
компоненты, возникающие из-за взаимодей-
ствия малых волновых функций Дирака электро-
на [47, 49].

Таким образом, при резонансных энергиях па-
дающего излучения атомная амплитуда рассея-
ния содержит добавки, зависящие не только от
энергии, но и от поляризации излучения, направ-
лений волнового вектора, ориентации осей кван-
тования и других факторов. Обобщая приведен-
ные выше выражения для амплитуды рассеяния
РИ и выделяя для ясности изотропную часть тен-
зорной амплитуды рассеяния, определяемую
только электронной плотностью и изотропными
дисперсионными поправками, можно предста-
вить атомную амплитуду рассеяния в виде

(11)

где f0 – амплитуда потенциального (томсоновско-
го) рассеяния,  и  – добавки, включающие в
себя изотропную часть эффектов дисперсии и по-
глощения (∼10–1f0),  и  (∼10–1–10–3f0)
описывают анизотропное резонансное рассея-
ние,  (∼10–2–10–3f0) – нерезонансное магнит-
ное рассеяние, которое является тоже поляриза-
ционно- и спинзависимым. Под индексами α, β
подразумеваются поляризационные индексы.

В анизотропную часть амплитуды включены
все факторы, перечисленные в (10), где использо-
вано представление анизотропной части ампли-
туды рассеяния в декартовых ортах. Можно также
ввести понятие о тензорном атомном факторе fij,
который не зависит от поляризаций, исключив
зависимость от векторов поляризации падающе-
го и рассеянного излучений:

(12)

Такое представление удобно при рассмотре-
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от волновых векторов падающего и рассеянного
излучения. Чтобы разделить вклады в амплитуду
рассеяния от воздействия электромагнитного поля
и самогó рассеивателя, в работах многих авторов
существует следующее представление атомной
амплитуды рассеяния, при получении которого
используется мультипольное разложение плос-
кой волны [23–25]:

где  – коэффициенты Клебша–Гордана,
 – сферические тензоры электрического

типа. Удобство такой формы записи амплитуды
рассеяния состоит в том, что она представлена в
виде свертки тензоров, один из которых опреде-
ляется только свойствами излучения, а другой –
только свойствами среды.

Использование любого из способов описания
вклада анизотропии в амплитуду рассеяния поз-
воляет предсказать эффекты, возникающие при
дифракции синхротронного излучения с энерги-
ями вблизи краев поглощения атомов. В кристал-
лах для описания свойств брэгговских отражений
необходимо вычислить структурную амплитуду с
учетом того, что тензорные части атомных ам-
плитуд кристаллографически неэквивалентных
атомов различны. Причиной различия являются
разные направления осей квантования, опреде-
ляемых кристаллическим полем или спин-орби-
тальным взаимодействием. Поскольку вклады
тензорных поправок в амплитуду рассеяния су-
щественно меньше, чем амплитуда рассеяния без
их учета, наиболее ярко анизотропные свойства
резонансного рассеяния проявляются в тех случа-
ях, когда структурная амплитуда рассеяния вне
резонансной области энергий мала или отсут-
ствует. Последнее возможно, когда для томсонов-
ского рассеяния выполняются законы погасаний
или магнитная структура обладает периодично-
стью, отличной от кристаллической решетки.
В первом случае возникают так называемые за-
прещенные отражения, во втором – сателлиты,
которым соответствуют дробные миллеровские
индексы. В настоящее время проведено огромное
количество экспериментальных исследований,
позволяющих не только установить наличие
вклада анизотропии в амплитуду рассеяния, но и
выяснить причину этой анизотропии. Чтобы от-
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разить связь особенностей, проявляющихся в ре-
зонансном поглощении и рассеянии РИ, с той
структурой на атомном уровне, которая приводит
к появлению этих особенностей, в ряде работ бы-
ло введено понятие об эффективном операторе
как о математической величине, описывающей
локальную структуру [55–57]. Так, появление
сигнала магнитохирального дихроизма в кри-
сталле Cr2O3 показало существование атомного
анапольного момента, который является причи-
ной магнитоэлектрического эффекта в этом кри-
сталле [58].

2. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ 
ИССЛЕДОВАНИЯ МУЛЬТИПОЛЬНЫХ 

ВКЛАДОВ В БРЭГГОВСКИЕ ОТРАЖЕНИЯ
Экспериментальные исследования отраже-

ний, обусловленных анизотропией рассеяния
рентгеновских лучей, начались в 80-е гг. прошло-
го столетия, когда доступными стали источники
синхротронного излучения. Были обнаружены
магнитные нерезонансные [60], магнитные резо-
нансные отражения [61–64], а также теоретиче-
ски предсказаны [65–67] и измерены запрещен-
ные отражения в немагнитных кристаллах [68,
69], обусловленные расщеплением электронных
состояний в кристаллическом поле. Основной
особенностью всех этих отражений является воз-
можность существования канала рассеяния при
изменении поляризации, отсутствующего в том-
соновском рассеянии. С тех пор были обнаруже-
ны разнообразные типы магнитных и немагнит-

ных отражений, их описание можно найти в обзо-
рах [26, 27, 71–73]. Наиболее сильными и
распространенными являются отражения, обу-
словленные диполь-дипольным резонансным
рассеянием, но также наблюдались диполь-квад-
рупольные, квадруполь-квадрупольные отраже-
ния, отражения, обусловленные орбитальным
упорядочением, тепловыми колебаниями и сово-
купностью различных каналов рассеяния, что
приводит к появлению интерференционных эф-
фектов. Для описания поляризационных, спек-
тральных и угловых свойств этих отражений не-
обходимо использовать тензорное описание ам-
плитуды рассеяния, но из сопоставления
экспериментальных данных и теоретического
рассмотрения стараются извлечь информацию о
том, упорядочение каких мультиполей на атом-
ном уровне приводит к появлению обнаружен-
ных свойств [18, 74–77]. На рис. 1 показаны при-
меры антиферро-квадрупольного упорядочения
мультипольных моментов на атомах, которые
изображены как эллипсоиды, оси которых по-
разному ориентированы на разных атомах. По-
добный тип упорядочения моментов Qxy и Qyz на-
блюдался на атомах урана в кристалле UPd3 и по-
лучен из анализа спектров отражений (104) и (103)
на M4-крае поглощения урана при T = 5.2 K [75].

Интерференционные эффекты возникают то-
гда, когда существует несколько причин (кана-
лов) возникновения анизотропии, что делает ре-
зонансные отражения очень чувствительными к
изменению отдельных вкладов в тензорный атом-

Рис. 1. Примеры антиферро-квадрупольного упорядочения мультипольных моментов на атомах. Подобный тип упо-
рядочения моментов Qxy (а) и Qyz (б) наблюдался на атомах урана в кристалле UPd3 и получен из анализа спектров от-
ражений (104) и (103) на M4-крае поглощения урана при T = 5.2 K [75].

(а) (б)
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ный фактор [79, 80]. Эта чувствительность ис-
пользуется для изучения физических свойств
конденсированных сред на атомном уровне и их
изменения при внешних воздействиях. В каче-
стве внешнего воздействия в разных исследова-
ниях были использованы температура, магнитное
и электрическое поля, а также акустические коле-
бания. Так, изучение перестройки спектра отра-
жений (113) в кристаллах со структурой вюртцита
ZnO и GaN [80] позволило определить корреля-
ционные функции, описывающие относитель-
ные смещения атомов металла и неметалла в зави-
симости от температуры [81]. В этом случае пере-
стройка спектра была связана с интерференцией
температурно-независимой диполь-квадруполь-
ной и диполь-дипольной термоиндуцированной
компонет амплитуды рассеяния. Еще более инте-
ресная информация была получена для кристал-
лов RDP и KDP, где наблюдался скачок интен-
сивности отражений 00l (l = 4n + 2) при фазовом
переходе в результате снятия запрета на диполь-
дипольное рассеяние при возникновении сегне-
тоэлектрического упорядочения. В параэлектри-
ческой фазе перестройка энергетических спек-
тров запрещенных отражений с температурой
связана с интерференцией трех мультипольных
компонент: диполь-квадрупольной, диполь-ди-
польной термоиндуцированной и компоненты,
обусловленной мгновенными конфигурациями,
образованными атомами водорода. Сопоставле-
ние численного моделирования и эксперимен-
тальных данных позволило определить частоты
задействованной в образовании запрещенного
отражения фононной моды, а также энергии ак-
тивации различных водородных конфигураций
[82, 83].

В [84] интерференция квадрупольного резо-
нансного и магнитного нерезонансного рассея-
ния использована для определения знака взаимо-
действия Дзялошинского–Мории (ДМ) в кри-
сталле слабого ферромагнетика бората железа
FeBO3. С этой целью с помощью внешнего маг-
нитного поля осуществлялся поворот магнитных
моментов на атомах железа на 180°, при этом ме-
нялся знак магнитного вклада в структурный
фактор отражения. На рис. 2a представлена схема
эксперимента, а на рис. 2б – изменение формы
энергетического спектра отражения (009) и рас-
считанные действительная и мнимая части ам-
плитуд квадрупольного и магнитного нерезо-
нансного рассеяния, а также экспериментально
измеренные азимутальные зависимости отраже-
ния для двух противоположных направлений
магнитного поля. Сопоставление теоретического
рассмотрения с результатами эксперимента поз-
волило определить абсолютное направление маг-
нитных моментов на атомах и установить соот-
ветствующий знак взаимодействия ДМ. Продол-
жением этой работы явилось исследование знака

взаимодействия ДМ в серии изоструктурных кри-
сталлов с разными переходными металлами. Со-
поставление экспериментальных данных с ре-
зультатами DFT-расчетов позволило связать знак
взаимодействия ДМ со степенью заполнения d-
оболочки переходных элементов [85, 86].

Во всех перечисленных случаях изучались за-
прещенные отражения, в которых отсутствовала
потенциальная компонента амплитуды рассея-
ния РИ. Однако интерференция нерезонансного
и резонансного каналов рассеяния РИ дает по-
лезную информацию и в том случае, когда ам-
плитуда потенциального рассеяния РИ отлична
от нуля, но мала. Так, изучение отражения (222)
в кристалле германия позволило определить аб-
солютное значение фазы резонансного рассея-
ния благодаря тому, что значение слабой потен-
циальной компоненты, вызванной асимметрией
электронной плотности, было хорошо известно
ранее [87].

Интересные результаты приведены в [88], где
изучались спектры слабых брэгговских отраже-
ний в титанате стронция SrTiO3 и их изменение
при приложении внешнего электрического поля.
Хотя кристалл принадлежит кубической центро-
симметричной группе симметрии и не может об-
ладать пьезоэлектрическими свойствами, при
приложении поля вблизи поверхности электрода
возникает слой другой фазы с тетрагональной
симметрией (MFP), которая является пьезоэлек-
трической. Причиной возникновения MFP-фазы
является миграция заряженных вакансий кисло-
рода в электрическом поле, и процесс является
обратимым. Эта работа демонстрирует возмож-
ность создания функциональных материалов с
управляемыми физическими свойствами. Недав-
но с помощью изучения изменения запрещенных
отражений получены данные о влиянии стоячих
акустических волн на электронные состояния в
кристаллах парателлурита TeO2 [89].

Что касается перспектив исследований маг-
нитной дифракции РИ, то она в первую очередь
касается кристаллов с неколлинеарными магнит-
ными моментами и необычным магнитным упо-
рядочением. К ним относится большая группа
кристаллов (MnSi, FeGe и др.) со структурой B20
и пр. гр. P213, в которых наблюдаются спираль-
ные магнитные структуры, скирмионы и т.п. [90].
К этой же группе относится кристалл RhGe, в ко-
тором недавно обнаружено сосуществование
сверхпроводимости и необычного магнетизма
[91]. Расчеты из первых принципов (пакет Quan-
tum ESPRESSO) показывают, что в этом кристал-
ле сложное тороидальное магнитное упорядоче-
ние может возникать не только вокруг атома пе-
реходного элемента Rh, но и вокруг Ge (рис. 3).
И магнитная дифракция РИ будет, несомненно,
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востребована в исследованиях подобных кри-
сталлов.

Резонансная рентгеновская дифракция оказы-
вается полезным физическим методом, позволя-
ющим изучать влияние внешних воздействий на
локальные на атомном уровне свойства конден-
сированной среды. К сожалению, большинство
практически значимых функциональных матери-
алов описывается группами симметрии, в кото-
рых нет погасаний, следовательно, невозможно

наблюдение запрещенных отражений с целочис-
ленными индексами Миллера. Одним из выходов
в данной ситуации является поляризационное
выделение только канала с измененной σ → π-по-
ляризацией, что требует, однако, либо очень хоро-
шей монохроматизации излучения, либо исполь-
зования брэгговских отражений, вклад от зарядо-
вого рассеяния в которые мал [92]. Интересные
перспективы в этом направлении дает использо-
вание в дифракционных исследованиях РИ кру-

Рис. 2. Схема эксперимента по измерению знака взаимодействия ДМ в борате железа FeBO3: а – в центре расположен
кристалл, вокруг которого могут вращаться два постоянных магнита (угол поворота η). Стрелками показаны два на-
правления антиферромагнитных моментов атомов железа; Ψ – азимутальный угол, описывающий вращение кристал-
ла вокруг нормали к отражающей плоскости, k – волновой вектор падающей волны круговой (σ) поляризации, k´ –
волновой вектор отраженной линейно (π) поляризованной волны; б (верхняя панель) – энергетические спектры от-
ражения (009) в борате железа FeBO3 для двух противоположных направлений магнитного поля (η = ±90°) при значе-
ниях азимутального угла ψ = 0° и 60°; б (средняя панель) – рассчитанные действительная и мнимая части амплитуд
резонансного квадрупольного (Res) и магнитного нерезонансного (Mag) рассеяния для двух значений азимутального
угла; б (нижняя панель) – экспериментально измеренные зависимости интенсивности отражения (009): слева –
в зависимости от угла поворота кристалла при значениях энергии падающего излучения на ΔE = 1.2 эВ, выше
ΔE = –1.2 эВ ниже резонанса, справа – азимутальные зависимости интенсивности для двух противоположных на-
правлений магнитного поля и без магнитного поля.
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говой поляризации [93–96]. Как показано в [97],
в дифракционных запрещенных отражениях мо-
жет наблюдаться круговой дихроизм, который
невозможен в отсутствие канала рассеяния с из-
менением поляризации. Совершенствование
экспериментальной техники [98] и методов рас-
четов показывает, что уже существует возмож-
ность проводить качественные поляризационные
измерения для выявления анизотропных вкладов
в коэффициент поглощения и амплитуду рассея-
ния и последующего детального изучения маг-
нитных, фононных, электронных свойств кон-
денсированных сред на атомном уровне.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

При энергиях падающего излучения, близких
к краям поглощения атомов вещества, появляет-
ся необходимость тензорного описания свойств
амплитуды рассеяния рентгеновского излучения,
которые обусловлены расщеплением электрон-
ных состояний атомов в конденсированных сре-
дах вследствие локальной анизотропии положе-
ний резонансных атомов.

Тензорные свойства рентгеновской амплиту-
ды рассеяния хорошо проявляются в различных
экспериментальных методах и дают детальную
информацию об электронных, фононных, маг-
нитных, орбитальных и других свойствах изучае-
мых объектов, а также подтверждают возмож-

ность управления этими свойствами с помощью
внешних воздействий.

Во многих случаях одновременно возникают
несколько возможных каналов рассеяния и чтобы
их разделить, необходимо использовать специ-
альные методы исследования, подбирая их таким
образом, чтобы либо подавить какие-то каналы,
либо использовать их интерференцию. До сих
пор не все возможные анизотропные компонен-
ты рентгеновской амплитуды рассеяния были
экспериментально обнаружены, что требует но-
вых идей и дальнейшего совершенствования экс-
периментальной техники.

Авторы выражают благодарность В.А. Чижи-
кову за помощь в создании рис. 3.
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