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ВВЕДЕНИЕ

Станция рентгеноструктурного анализа (РСА)
[1] предназначена для исследования структуры
малых монокристаллов и нанокристаллов, изуче�
ния модулированных структур и структуры кла�
стеров в них, создания условий для решения
структуры на порошковых образцах и уточнения
ее методом Ритвельда, ускоренного определения
фазового состава с большой точностью и чувстви�
тельностью, размеров и формы кристаллитов, ве�
личины напряжений, преимущественной ориен�
тировки. Эти исследования требуют малой расхо�
димости, большой интенсивности СИ на образце
с размерами 0.1–1.0 мм в диапазоне длин волн
0.6–2.5 Å, разрешения по длинам волн ≤10–4, вы�
сокой стабильности этих параметров, малой ин�
тенсивности гармоник, высокого углового разре�
шения на дифракционной картине, малой интен�
сивности фона, большого предельного угла
рассеяния 2θ. Для удовлетворения этих требова�
ний большинство исследовательских станций на
пучке СИ включают в себя фокусирующий канал,
основными элементами которого являются фоку�
сирующие и коллимирующие рентгеновские зер�

кала, монохроматоры, коллиматоры и другие ре�
фракционные и дифракционные элементы. 

Фокусирующий канал станции РСА, собираю�
щий расходящиеся из источника СИ лучи на об�
разце, вместе с дифрактометром и каналом выво�
да СИ, является основным элементом станции.
Источником СИ для станции РСА является боко�
вой пучок 19�полюсного вигглера, сделанного на
основе сверхпроводящих магнитов. Рентгенооп�
тическая схема фокусирующего канала станции
РСА (рис. 1) базируется на следующих трех эле�
ментах: на двухкристальном монохроматоре с
первым кристаллом Si(111) (охлаждаемым водой)
и саггитально изогнутым сегментированным вто�
рым кристаллом, фокусирующим пучок СИ в го�
ризонтальной плоскости; на адаптивном сегмен�
тированном зеркале полного внешнего отраже�
ния, уменьшающем расходимость пучка СИ в
вертикальной плоскости; а также на установлен�
ном перед монохроматором охлаждаемом 11�сег�
ментном зеркале�конденсоре из кремния, по�
крытого родием. Зеркало�конденсор поглощает
половину интенсивности падающего на него СИ,
уменьшает расходимость лучей, исключая ту
часть расходимости, которая обусловлена нагре�
вом поверхности сегментов зеркала относительно
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Установка станции рентгеноструктурного анализа на боковом пучке 19�полюсного сверхпроводя�
щего вигглера дает возможность помимо использования центрального пучка СИ с длиной волны
0.5 Å решать задачи, требующие более мягкого рентгеновского излучения при интенсивности СИ,
большей, чем на пучках из поворотного магнита. Численное моделирование процесса создания фо�
тонов от источника и прохождения созданных лучей через элементы станции (как и через станцию
в целом) позволяет рассчитать параметры станции, сравнить станцию с уже существующими анало�
гами, определить ее возможности и фактическую эффективность ее элементов, оценить качество
наладки. Выполнено численное моделирование источника СИ на боковом пучке из вигглера, фоку�
сирующего канала (сегментированное зеркало�конденсор, монохроматор с саггитальной фокуси�
ровкой сегментированным вторым кристаллом, сегментированное фокусирующее зеркало). Опре�
делены размеры фокуса и расходимости лучей в нем с учетом конечных размеров сегментов. Опре�
делена величина интенсивности излучения в фокусе с длиной волны λ = 1.0 Å с учетом потерь в
канале вывода СИ и в фокусирующем канале. Вычислены величины критической длины волны для
бокового пучка вигглера и разрешения по длинам волн. Определены интенсивности рентгенограм�
мы и угловые разрешения на ней. 
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охлаждаемой стороны, улучшая тем самым разре�
шение по длинам волн. Также оно уменьшает ин�
тенсивность гармоник. Размеры сегментов –
100 × 80 × 2 мм. Они устанавливаются через слой
галлий�индиевой эвтектики на медных блоках,
охлаждаемых водой. Поворот сегментов относи�
тельно соседних осуществляется с помощью 10�ти
пьезодвигателей с датчиками перемещений и
позволяет устанавливать любой профиль. Зерка�
ло наклоняется и перемещается по вертикали с
помощью двух шаговых двигателей с датчиками
обратной связи. Адаптивное сегментированное
зеркало из кварцевого стекла, расположенное по�
сле монохроматора, фокусирует пучок СИ на об�
разец.

Численное моделирование процесса создания
фотонов от источника и прохождения созданных
лучей через элементы станции (как и через стан�
цию) позволяет рассчитать параметры станции,
сравнить станцию с уже существующими анало�
гами, определить ее возможности и фактическую
эффективность ее элементов, оценить качество
наладки. Установка станции на боковом пучке
19�полюсного сверхпроводящего вигглера дает
возможность помимо использования централь�
ного пучка СИ с длиной волны 0.5 Å решать зада�
чи, требующие более мягкого рентгеновского из�

лучения при интенсивности СИ, большей, чем на
пучках из поворотного магнита. Рабочий диапа�
зон длин волн СИ для станции РСА 0.6–2.5 Å.

ЧИСЛЕННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 
ИСТОЧНИКА СИ

В качестве модели принят электронный пучок
с гауссовым распределением частиц по верти�
кальным углам и координатам. Эмиттанс для на�
копителя “Сибирь�2” равен: в горизонтальной
плоскости εх = 65 нм рад, в вертикальной εy =
= 0.65 нм рад. Размеры пучка в плоскости орбиты

 = εх, βх = 0.264 мм2 и  = εу, βу = 0.38 ×
× 10–3 мм2, угловая расходимость векторов элек�

тронных скоростей  = εх/βх = 16.1 × 10–6 мрад2,

 = εу/βу = 0.0011 мрад2, где βх = 4.06 и βу =
= 0.58 м – горизонтальная и вертикальная бета�
тронные функции соответственно. 

Распределение интенсивности излучения по вер�
тикальным углам ψ приближенно представить зави�
симостью “гауссовского” вида I|| = I0exp( –ψ/2σr '

2),
причем σr'(λ) = (0.565/γ)(λ/λc)

0.425 – среднеквадра�
тичный угол расходимости СИ. Такое экспонен�
циальное представление хорошо согласуется с на�
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Рис. 1. Рентгенооптическая схема станции РСА Щ1, 2, 3, 4 – щели; М1, М2 – кристаллы монохроматора, ДП1, 2, 3,
4 – детекторы положения пучка, стрелками указаны расстояния от источника. С1 – зеркало�конденсор, С2 – фокуси�
рующее зеркало, МK1, МK2 – мониторы; К – коллиматор, НТУ – низкотемпературное устройство, БФ – блок филь�
тров; ОБ – образец, Mic�микроскоп, Д – CCD детектор; ϕ – наклонная ось, (2θ, ω) – горизонтальные оси. Стрелками
указаны расстояния до источника.
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МОЛОДЕНСКИЙ и др.

стоящим распределением до λ/λс = 10 и неплохо
до λ/λс = 100.

Видимые вертикальные размеры и углы расхо�

димости фотонного пучка ,  в центре вигг�
лера:

где Lw – протяженность источника излучения.
Принято, что на азимуте вигглера дисперсия рас�
ходимости равна нулю.

Увеличение видимых размеров происходит
из�за:

– бетатронного размера электронного пучка и
его угловой расходимости;

– амплитуды колебаний α = λwK/(2πγ) в плос�
кости отклонения, где λw – длина периода виггле�

ра, а K =  = 0.934B0(T)λw(cm) – параметр

ондуляторности;

– изменения размеров электронного пучка
вигглера (член 1/12…)

– наблюдения под малыми горизонтальным θ
и вертикальным ψ углами по отношению к опти�
ческой оси (член 1/36…).

Для λ = 1.0 Å получим α2 = (λwK/2πγ)2 = 0.24 мм2,

(1.0 Å) = (0.108 мрад)2
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Расходимость пучка из источника СИ составит

ψH =  = 18.78 мрад, Ψ
v
 = 4.7 × 0.113 × 10–3 =

= 0.53 мрад, размеры пучка из источника СИ по

вертикали:  = (0.025)2, b
v
 = 2.35σTy = 0.059 мм.

Также использовалась программа трассирова�
ния SHADOW, написанной под графической обо�
лочкой XOP ShadowVUI, созданная разработчи�
ками из Европейского центра синхротронного
излучения (ESRF) в Гренобле, Франция. В про�
грамме процесс создания фотонов из источника
считается стохастическим как по времени, так и
по пространству, для моделирования источника
используется вероятностный метод Монте�Карло
и алгоритм генератора псевдослучайных чисел.
Пучок СИ включает в себя до 20000 лучей, каж�
дый луч генерируется независимо (на основании
заданного распределения), состоит из одинако�
вого числа фотонов, распространяется и прелом�
ляется согласно законам геометрической оптики.
Моделирование источников СИ осуществляется
на основании аналитических формул, взятых из
доклада [2].

На рис. 2–4 представлены графики распреде�
ления пучка СИ в метрическом и импульсном
пространствах, полученные на основании чис�
ленного моделирования источника по программе
SHADOW. 

Таким образом, расходимость пучка СИ из ис�
точника по горизонтали составит 37.56 мрад, по
вертикали – 0.53(0.48) мрад. Размер источника по
горизонтали определяется размерами входных
щелей, размеры по вертикали – 0.059 (0.064) мм.
Значения в скобках получены по формулам про�
граммы SHADOW, без скобок – согласно нашей
модели.
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Рис. 2. Угловое распределение интенсивности по го�
ризонтали для 19 полюсного вигглера. ПШПВ =
= 0.0367 рад.
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Рис. 3. Пространственное распределение интенсив�
ности по вертикали и его гауссова аппроксимация для
19�полюсного вигглера. ПШПВ = 0.0064 см.
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ЧИСЛЕННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 
ФОКУСИРУЮЩЕГО КАНАЛА СТАНЦИИ 

РСА

Для численных расчетов эффективности фо�
кусировки на пучке СИ существует аналитиче�
ский способ оценки фокусирующей способности
канала, основанный на принципе сохранения
полного потока фотонов (в отсутствие поглоще�
ния пучка в веществе или потерь на щелях), а так�
же на теореме Лиувилля о сохранении полного
фазового объема, в применении к рентгеновско�
му излучению впервые использованной в [3]. Со�
гласно этой теореме, фазовый объем, занимае�
мый частицами в N�мерном пространстве, сохра�
няется при любой фокусировке излучения так же,
как и в ее отсутствие. Таким образом, для одно�
мерного случая можно записать условие

где I – интенсивность рентгенограммы, N' – яр�
кость источника излучения, l1, 2 – линейные раз�
меры источника излучения и пучка в фокусе,
Ψ1, 2 – расходимость пучка от источника и его
сходимость в фокусе соответственно. Индексы H
и V относятся соответственно к горизонтальным
и вертикальным размерам и расходимостям.

Для расчета параметров станции РСА необхо�
димо знать оптимальные углы наклона зеркала�
конденсора и фокусирующего зеркала, при кото�
рых произойдет исключение гармоник одновре�
менно с небольшим уменьшением интенсивно�
сти основного излучения. Расчет углов проводил�
ся для бесконечной гладкой поверхности SiO2 и
Rh с помощью формул Френеля для s� и p�поля�

ризации [4]: rs(θ) = (sinθ – )/(sinθ +

+ ); rp(θ) = (εsinθ – )/(εsinθ +

+ ); Rs = (rs)*rs, Rp = (rp)*rp; здесь θ –
угол скользящего падения лучей на поверхность
зеркала, ε – мнимая часть диэлектрической по�
стоянной среды n = 1 – δ – iβ, которую также

можно записать в виде: n(λ) = 1 – (nareλ2/2π)[ (λ) –

– (λ)], где re – классический радиус электрона,

λ – длина волны падающего излучения, (λ) и

(λ) – действительная и мнимая части атомного
фактора рассеяния, na – средняя плотность ато�
мов в единице объема. Взяв значения атомных
формфакторов для разных длин волн и веществ из
таблиц NIST, можно построить кривые отраже�
ния для Rh и SiO2. 

Из графиков (рис. 5) видно, что взяв углы на�
клона θ = 4 мрад для зеркала�конденсора, по�
крытого родием, и θ = 2.4 мрад для фокусирую�
щего зеркала из кварцевого стекла, дважды

l1Ψ1 l2Ψ2; I N ' Ψ2l2( )H Ψ2l2( )V,= =

ε θcos
2
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ε θcos
2

– ε θcos
2

–
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2

–

f1
 0

if2
 0

f1
 0

f2
 0

уменьшим гармоники основного излучения (все�
го в 10–5 раз), уменьшив при этом интенсивность
основного излучения на 20%.

РАЗМЕР, РАСХОДИМОСТЬ И 
ИНТЕНСИВНОСТЬ ПУЧКА СИ В ФОКУСЕ, 

С УЧЕТОМ ОСТАТОЧНОЙ РАСХОДИМОСТИ

Размер, расходимость и интенсивность пучка
СИ в плоскости образца с учетом остаточной рас�
ходимости связаны с конечными размерами сег�
ментов фокусирующей оптики. По вертикали:
проекция сегмента зеркала�конденсора 0.4 мм,
всего зеркала: 0.4 мм, 11�ти сегментов = 4.4 мм.
На зеркало�конденсор попадет не весь пучок:
ψ

v
P = 0.53 мрад × 21.5 м = 11.2; мм. 4.4/11.2 = 40%

от всего пучка. Остаточная расходимость после
зеркала�конденсора: 0.4/21.5 = 0.019 мрад. Оста�
точное увеличение высоты пучка на фокусирую�
щем зеркале 0.019 × 25.5 = 0.47 мм. Полная высота
пучка в плоскости фокусирующего зеркала:
0.4 × 11 + 0.47 = 4.87 мм. Проекция сегмента фо�
кусирующего зеркала длиной 200 мм под углом
2.4 мрад составит 0.48 мм, всего фокусирующего
зеркала 0.48 × 9 = 4.3 мм, т.е. 88% пучка попадет на
зеркало. Остаточная расходимость: 0.48/21.5 =
= 0.019 мрад; увеличение размера пучка в плоско�
сти образца: 0.019 мрад × 5 м = 0.1 мм. Значит, раз�
мер пучка в фокусе будет Bv = 0.48 + 0.1 = 0.58 мм.

По теореме Лиувилля: 0.52 × 0.059 × 0.35 =  ×

× 0.58;  = 0.02 мрад;

В горизонтальной плоскости: 1.0 × 22 =  × 10;

 = 2.2 мрад.
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H

ψобр
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0

0 0.0005 0.0010
рад

1000

2000
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I, отн. ед.

Рис. 4. Угловое распределение интенсивности по вер�
тикали и его гауссова аппроксимация для 19�полюс�
ного вигглера. ПШПВ = 0.00048 рад.
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Рис. 5. Доля отраженной от поверхности интенсивности в зависимости от угла скольжения для разных длин волн: а –
для Rh в логарифмическом масштабе, б – для Rh в прямом масштабе, в – для SiO2 в логарифмическом масштабе, г –
для SiO2 в прямом масштабе.
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По горизонтали: Размеры источника излуче�
ния (проекция длины вигглера на плоскость, пер�
пендикулярную пучку, α = 17 мрад) 1640 ×
× 0.017 мм = 28 мм. Через первую щель (18 мм на
расстоянии 6656 мм от центра вигглера) в канале
вывода СИ из середины второго кристалла моно�
хроматора (расстояние до центра вигглера 23000 мм)
виден только 91% источника. Из точки второго
кристалла, отстоящей на 11 мм от середины, –
79%, отстоящей на 22.5 мм – 63%. Таким образом,
произойдет дополнительное уменьшение интен�
сивности из�за этой щели на 20%. Одновременно
размеры фокуса (расстояние до центра вигглера –
30500 мм) для соответствующих монокристаль�
ных полосок шириной 1.7 мм при уменьшении
7500/23000 мм ~ 1/3 и остаточного размера, рав�
ного 1.7 × 30500/23000 мм = 2.3 мм, составят 11.2,
9.5, 8.0 мм. Средняя взвешенная ширина фокуса
составит ~10 мм.

Большая величина горизонтальных размеров
фокуса позволяет получать дифракционную кар�
тину от цилиндрического образца диаметром
0.3 мм и длиной до 10 мм. Измерения проводятся
в вертикальной полосе детектора шириной до
10 мм. В этом случае в 33 раза увеличиваются ин�
тенсивность дифракционной картины и число
кристалликов в исследуемом порошковом образ�
це (по сравнению с цилиндрическим образцом с
длиной, равной диаметру (0.3 мм)). Множитель
поглощения может быть рассчитан для цилин�
дрического сечения образца в плоскости, перпен�
дикулярной оси цилиндра [5].

ИНТЕНСИВНОСТЬ РЕНТГЕНОГРАММЫ

Мощность излучения СИ для бокового пучка
из вигглера определяется выражением 

в котором формула из [6] дополнена множите�
лем Np (числом полюсов вигглера) и множителем
из�за отклонения от центральной оси пучка. 

Здесь γ = E/mc2 = 4.89 × 103 – релятивистский
лоренц�фактор; m – масса электрона; c – ско�
рость света; R = 33.3 E/B – радиус траектории
электронов в метрах; E – энергия электронов
(ГэВ); B – напряженность магнитного поля в виг�
глере (кГс);

P λ( ) 1.421= ×

× 10
24– γ7

R
2

����G3 y( )Np 1 α/αmax( )2
–  Вт

мрад Å 0.1 A×
������������������������������;

G3 y( )
λC

λ
����⎝ ⎠

⎛ ⎞
2

η λ
λC

����⎝ ⎠
⎛ ⎞ ;=

 – критическая длина

волны в Å, делящая спектр на две интегрально

равные части; αmax =  = 18.78 [мрад] –

максимальный угол α; δω – период траектории

электронов в вигглере;  =  –

универсальная спектральная функция;

,

K5/3(η) – функция Макдональда.

На основании приведенных формул можно
построить спектр СИ бокового пучка (α = 17 мрад)
для станции РСА из 19�полюсного сверхпроводя�
щего вигглера (рис. 6). Как видно из рисунка, для
λ = 1.0 Å мощность пучка составит P ~ 135
[Вт/0.1 А мрад Å].

Учтем потери мощности излучения для 1.0 Å:
– поглощение в шести бериллиевых окнах по

0.24 мм. Суммарная толщина – 0.144 см. Интен�
сивность прошедшего через них излучения 

где I0 – интенсивность исходного излучения,
μ/ρ – массовый коэффициент поглощения, ρ –
плотность, d – толщина поглощающего слоя; по�
тери 21%; – уменьшение интенсивности из�за
прорезей на втором кристалле монохроматора;
85% 

– потери интенсивности из�за тепловых де�
формаций первого кристалла монохроматора ма�
лы [7].
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Рис. 6. Спектральная мощность СИ бокового пучка
из 19�полюсного сверхпроводящего вигглера.
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Спектральное разрешение монохроматора
определяется из уравнения Вульфа–Брэгга, для
РСА описывается выражением 

где θB – угол Брэгга, для 1.0 Å равный 9.18°,
δλ/λ – спектральное разрешение кристалла (для
Si(111) δλ/λ(1.0 Å) = 0.14 × 10–3). В итоге получим

Полная интенсивность пучка (для λ = 1.0 Å) в
фокусе составит

Поток фотонов N(1.0 Å) = 2.8 × 10–3/1.98 × 10–15 =
= 1.4 × 1012 [фотон/с].

Поток фотонов на 1 мм2 – 2.3 × 1011 [фотон/с мм2].
Поток фотонов на образце диаметром и длиной
0.3 мм N = 2 × 1010 [фотон/с], на образце 0.3 × 3 мм
N = 2 × 1011 [фотон/с], на образце 0.3 × 10 мм N =
= 0.7 × 1012 [фотон/с]. Для станции I11 (Diamond,
Англия) при сечении 0.3 × 2.5 мм2 – 3.5 × 1012 [фо�
тон/с мм2]

Δλ/λ ψост( )2 θBctg
2 δλ/λ( )2

+[ ]
1/2

,=

θB λ/2d111( ),arcsin=

Δλ/λ 1.8 10
4–
.×=

P 1.0 Å( ) 135 0.8 0.40 0.88 0.8××××= ×

× 0.79 0.85 1.4 10
4–××× 2.8 10

3–
 Вт[ ]× .=

УГЛОВОЕ РАЗРЕШЕНИЕ 
НА РЕНТГЕНОГРАММЕ

Угловое разрешение можно рассчитать по
формуле:

где D – диаметр цилиндрического образца,  –
расходимость дифрагированного пучка по верти�
кали, RΓ – расстояние от образца до детектора,
δψ – добавочное ухудшение разрешения, связан�
ное со стрелой прогиба дуги (измеряемой части
дифракционного кольца), определяемое выраже�
нием δψ = rκ2/4Rг, где κ – половинный угол сег�
мента, r – радиус дифракционного кольца
(рис. 7).

Радиус дифракционного кольца: r = RΓsin2θ.
Таким образом, получаем конечную формулу для
вычисления углового разрешения

Конструкция гониометра позволяет осуществ�
лять сканирование рассеянного излучения вплоть
до 2θ = 160°. Для оценки ухудшения углового раз�
решения из�за δψ возьмем 2θ = 160°. Рассчитаем
угловое разрешение для трех случаев: горизон�
тальная длина образца равна: BH = 0.3 : 3 : 10 мм.
Угловое разрешение соответственно составит
ΔΨ = 0.018° : 0.0182° : 0.020°. Для сравнения, уг�
ловое разрешение на станции для порошковой
дифракции I11 накопительного кольца Diamond
приблизительно равно 0.005°.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Выполнено численное моделирование сверх�
проводящего 19�полюсного вигглера накопителя
“Сибирь�2”, фокусирующего канала (конденсор,
монохроматор с саггитальной фокусировкой, фо�
кусирующее зеркало). Определены величина раз�
меров фокуса и расходимости лучей в нем, вели�
чина интенсивности излучения с длиной волны
λ = 1.0 Å с учетом потерь в канале вывода СИ и в
фокусирующем канале. Вычислены величины
критической длины волны для бокового пучка
вигглера и разрешения по длинам волн. Результа�

ΔΨ D
RΓ

����� ψ2
V δψ,+ +=

ψ2
v

ΔΨ D
RΓ

����� ψ2
V BH

2

8RΓ

2
2θsin

��������������������+ +=

r
r

Δr
Bн/2

κ

Рис. 7. К определению добавочного ухудшения угло�
вого разрешения δψ.

Таблица 1. Параметры бокового (α = 17 мрад) пучка СИ в фокусе станции РСА накопителя “Сибирь�2”, λ = 1.0 Å,
Е = 2.5 ГэВ, I = 0.1 A, Np = 19, B = 60 КГс

Интенсив�
ность,

фотон/(с мм2)

Высота
фокуса, мм

Ширина
фокуса, мм

Вертикальная 
расходимость, 

мрад

Горизонтальная 
расходимость, 

мрад
λc, Å

2.3 × 1011 0.6 10 0.02 2.2 1.8 × 10–4 1.17 <10–5

Δλ

λ
������ I λ/3( )

I λ( )
�������������
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ты моделирования представлены в табл. 1 и 2. Из
них видно, что спектральный поток фотонов на
станции РСА выше, чем на станции “Белок”,
установленной на поворотном магните, а разре�
шение по длинам волн на порядок лучше. Опре�
делены интенсивности рентгенограммы и угло�
вые разрешения на ней. Разрешение на рентгено�
грамме порошков 0.02° по сравнению с 0.05° на

станции “Белок” и 0.005° на станции I11 накопи�
теля Diamond.

Работа выполнена в рамках государственного
контракта №16.552.11.7003 по станции рентгено�
структурного анализа РСА центра коллективного
пользования “Курчатовский центр синхротрон�
ного излучения и нанотехнологий”.
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Таблица 2. Интенсивность рентгенограммы от по�
рошка, угловое разрешение Δ2θ° на рентгенограмме
в зависимости от размеров цилиндрического образца,
2θмах = 160°, RГ = 1.0 м

Проекция
образца вдоль 

пучка, мм

Интенсивность 
рентгенограм�

мы, отн. ед.

Угловое
разрешение

0.3 × 10 1 × 1012 0.020°

0.3 × 3 0.3 × 1012 0.0182°

0.3 × 0.3 0.3 × 1011 0.018°
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