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¾ÇÀÏ�ÅÙÅÍÍÛÅ¿ ÎÒ�ÀÆÅÍÈß Ï�È �ÅÇÎÍÀÍÑÍÎÉÄÈÔ�ÀÊÖÈÈ ÑÈÍÕ�ÎÒ�ÎÍÍÎ�Î ÈÇËÓ×ÅÍÈßÂ ÈÒÒ�ÈÉ-ÀËÞÌÈÍÈÅÂÎÌ ��ÀÍÀÒÅ Y3Al5O12Ý. Õ. Ìóõàìåäæàíîâ a, Ì. Â. Êîâàëü÷óê a;, Ì. Ì. Áîðèñîâ a,Å. Í. Îâ÷èííèêîâà b*, À. Ï. Îðåøêî b, Â. Å. Äìèòðèåíêî a�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿbÌîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Â. Ëîìîíîñîâà119992, Ìîñêâà, �îññèÿÈíñòèòóò êðèñòàëëîãðà�èè èì. À. Â. Øóáíèêîâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119333, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21 àïðåëÿ 2010 ã.Ýêñïåðèìåíòàëüíî è òåîðåòè÷åñêè èññëåäîâàíû ÷èñòî ðåçîíàíñíûå áðýããîâñêèå îòðàæåíèÿ 13; 13; 0 è14; 0; 0 â èòòðèé-àëþìèíèåâîì ãðàíàòå Y3Al5O12 ïðè ýíåðãèÿõ âáëèçè K-êðàÿ ïîãëîùåíèÿ èòòðèÿ. Àíè-çîòðîïíûé òåíçîðíûé àòîìíûé �àêòîð èòòðèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèé äèïîëü-äèïîëüíûì ðåçîíàíñíûì ïåðå-õîäàì, çàâèñèò îò òðåõ íåçàâèñèìûõ èçìåíÿþùèõñÿ ñ ýíåðãèåé ïàðàìåòðîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî èíòåíñèâíîñòüîòðàæåíèÿ 14; 0; 0 çàâèñèò îò ðàçíîñòè ïàðàìåòðîâ f1(E)� f2(E), à îòðàæåíèÿ 13; 13; 0 � îò ïàðàìåòðàf3(E), êîòîðûå îáóñëîâëåíû èñêàæåíèÿìè âîëíîâûõ �óíêöèé âîçáóæäåííûõ àòîìîâ è ñèëüíî èçìåíÿ-þòñÿ ïðè èçìåíåíèè ýíåðãèè �îòîíîâ E. Èçó÷åíèå ðàçëè÷íûõ îòðàæåíèé ïîçâîëèëî îïðåäåëèòü ðàçíûåêîìïîíåíòû òåíçîðíîãî àòîìíîãî �àêòîðà è ñðàâíèòü èõ ñ ðåçóëüòàòàìè ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂîçìîæíîñòè ñîâðåìåííûõ èñòî÷íèêîâ ñèíõðî�òðîííîãî èçëó÷åíèÿ (ÑÈ) äàëè ñòèìóë äëÿ ðàçâè�òèÿ áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ðåçîíàíñíûõ ìåòîäîâ, êî�òîðûå àêòèâíî èñïîëüçóþòñÿ â èññëåäîâàíèÿõ ñòðóê�òóðíûõ, ýëåêòðîííûõ è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ êðèñòàë�ëîâ [1; 2℄. �åçîíàíñíûå ìåòîäû èñïîëüçóþòñÿ êàêâ ïîãëîùåíèè (EXAFS è XANES), òàê è â ðàññå�ÿíèè, íàïðèìåð, DAFS (àíîìàëüíàÿ òîíêàÿ ñòðóê�òóðà ýíåðãåòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ â ãåîìåòðèè äè�ðàê�öèè) [3℄, ìàãíèòíîå ðàññåÿíèå [4℄, RXS (ðåíòãåíîâ�ñêîå ðåçîíàíñíîå ðàññåÿíèå). Ñ èõ ïîìîùüþ áûëèîáíàðóæåíû ëèáî ïîäòâåðæäåíû íîâûå òèïû óïî�ðÿäî÷åíèÿ â êðèñòàëëàõ, íàïðèìåð, çàðÿäîâîå è îð�áèòàëüíîå óïîðÿäî÷åíèÿ [5; 6℄, à òàêæå èçó÷åíû áî�ëåå òîíêèå ñâîéñòâà, òàêèå êàê òîðîèäàëüíûå ìî�ìåíòû [7℄, ëîêàëüíàÿ êèðàëüíîñòü àòîìîâ â öåíòðî�ñèììåòðè÷íûõ êðèñòàëëàõ [8; 9℄, ìàãíèòíûå êâàäðó�ïîëüíûå ìîìåíòû è äð., êîòîðûå íåâîçìîæíî ëè�*E-mail: ovthin�gmail.om

áî î÷åíü òðóäíî èññëåäîâàòü ñ ïîìîùüþ êàêèõ-ëèáîäðóãèõ ìåòîäîâ [10℄.Îñîáîå ìåñòî çàíèìàåò èçó÷åíèå ¾çàïðåùåííûõ¿(÷èñòî ðåçîíàíñíûõ) áðýããîâñêèõ ðå�ëåêñîâ [11�13℄.Îíè çàïðåùåíû ñèììåòðèåé êðèñòàëëà ïðè äè�ðàê�öèè èçëó÷åíèÿ, ýíåðãèÿ êîòîðîãî äàëåêà îò êðàåâïîãëîùåíèÿ, íî ìîãóò ñòàòü ðàçðåøåííûìè âáëèçèêðàåâ èç-çà òîãî, ÷òî â óñëîâèÿõ ðåçîíàíñíîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãîèçëó÷åíèÿ ìîæåò ñòàòü àíèçîòðîïíîé. Ôèçè÷åñêè�ìè ïðè÷èíàìè âîçíèêíîâåíèÿ ýòîé àíèçîòðîïèè ÿâ�ëÿþòñÿ ðàñùåïëåíèå âàëåíòíûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòî�ÿíèé èç-çà âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ñîñåäíèìè àòîìàìè,ñïèí-îðáèòàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå è ò. ï. (íàïðèìåð,òåïëîâûå êîëåáàíèÿ [14; 15℄). Èññëåäîâàíèå ðàçíîîá�ðàçíûõ çàïðåùåííûõ ðå�ëåêñîâ âåäåòñÿ íà ñèíõðî�òðîííîì èçëó÷åíèè ñ 80-õ ãîäîâ [16�18℄. Ïîñêîëüêóíåðåçîíàíñíûé âêëàä â òàêèå îòðàæåíèÿ îòñóòñòâó�åò, èõ ýíåðãåòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà îòðàæàåò èñêàæå�íèå ýëåêòðîííûõ óðîâíåé â ñðåäå, ÷òî ÿâëÿåòñÿ öåí�íîé �èçè÷åñêîé èí�îðìàöèåé.110



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011 ¾Çàïðåùåííûå¿ îòðàæåíèÿ ïðè ðåçîíàíñíîé äè�ðàêöèè : : :Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè èçó÷åíû çàïðåùåííûå ðå��ëåêñû â íåñêîëüêèõ äåñÿòêàõ êðèñòàëëîâ. Èõ �è�çè÷åñêàÿ ïðèðîäà ðàçíîîáðàçíà: ìàãíèòíûå îòðà�æåíèÿ èìåþò ìåñòî â âåùåñòâàõ ñî ñëîæíîé ìàã�íèòíîé ñòðóêòóðîé, ðå�ëåêñû ATS (Anisotropy ofthe Tensor of Suseptibility) íàáëþäàëèñü â íåìàã�íèòíûõ âåùåñòâàõ, ãäå ëîêàëüíàÿ àíèçîòðîïèÿ ðå�çîíàíñíîãî ðàññåÿíèÿ ÑÈ âîçíèêàåò èç-çà àñèì�ìåòðèè îêðóæåíèÿ ðåçîíàíñíîãî àòîìà. Íàáëþäà�ëèñü òàêæå îòðàæåíèÿ, îáóñëîâëåííûå óïîðÿäî÷å�íèåì îðáèòàëåé, äèïîëü-êâàäðóïîëüíûìè, êâàäðó�ïîëü-êâàäðóïîëüíûìè ïåðåõîäàìè, òåïëîâûìè êîëå�áàíèÿìè è äð. (ñì. îáçîðû [12; 13℄ è ññûëêè â íèõ).Êðèñòàëëû ñåìåéñòâà ãðàíàòîâ Y3Me5O12 (Me �ìåòàëë) øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ â ëàçåðíîé òåõíèêå.�ðàíàòû íà îñíîâå æåëåçà ÿâëÿþòñÿ �åððèòàìè,ìàãíèòíûå ñâîéñòâà êîòîðûõ èìåþò øèðîêîå ïðàê�òè÷åñêîå ïðèìåíåíèå [19℄. Îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâ�ëÿþò �åððèòû, â êîòîðûõ ÷àñòü àòîìîâ ìåòàëëàèëè èòòðèÿ çàìåùåíû àòîìàìè äðóãèõ ýëåìåíòîâ.Òàêîå çàìåùåíèå ñóùåñòâåííî ñêàçûâàåòñÿ íà ìàã�íèòíûõ ñâîéñòâàõ è íà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå âåùå�ñòâà. �åçîíàíñíàÿ äè�ðàêöèÿ ñèíõðîòðîííîãî èçëó�÷åíèÿ ìîæåò äàòü íîâóþ èí�îðìàöèþ î âëèÿíèè çà�ìåùåíèÿ àòîìîâ íà ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà êðèñòàë�ëà. Îñîáåííî ïåðñïåêòèâíûì ñ ýòîé òî÷êè çðåíèÿ ÿâ�ëÿåòñÿ èçó÷åíèå ÷èñòî ðåçîíàíñíûõ ¾çàïðåùåííûõ¿îòðàæåíèé, èõ ýíåðãåòè÷åñêîé è ïîëÿðèçàöèîííîéñòðóêòóðû. Îäíàêî äî ñèõ ïîð çàïðåùåííûå îòðàæå�íèÿ â êðèñòàëëàõ ãðàíàòîâ íå èçó÷àëèñü. Èíòåðåñ�íûì ïðèìåðîì èñïîëüçîâàíèÿ ðåçîíàíñíîé äè�ðàê�öèè ÿâëÿåòñÿ ðàáîòà [20℄, ãäå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî âêðèñòàëëàõ ãàëëèé-ãàäîëèíèåâîãî ãðàíàòà â ðàçðå�øåííûõ ðå�ëåêñàõ ïðîèñõîäèò ðàäèêàëüíîå óñèëå�íèå êâàäðóïîëü-êâàäðóïîëüíîãî âêëàäà çà ñ÷åò ïî�äàâëåíèÿ äèïîëü-äèïîëüíîãî âêëàäà èç-çà ý��åêòàÁîðìàíà.Àíàëîãè÷íûå çàïðåùåííûì îòðàæåíèÿì â ðåçî�íàíñíîé äè�ðàêöèè ÑÈ ÷èñòî ÿäåðíûå îòðàæåíèÿ âæåëåçî-èòòðèåâîì ãðàíàòå ðàíåå ïðåäïîëàãàëîñü èñ�ïîëüçîâàòü äëÿ âûäåëåíèÿ ìåññáàóýðîâñêîé ëèíèèèç øèðîêîãî áåëîãî ñïåêòðà ñèíõðîòðîííîãî èçëó�÷åíèÿ [21℄. Â ïàðàìàãíèòíîé �àçå ýíåðãåòè÷åñêèåñïåêòðû òàêèõ îòðàæåíèé ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé êâà�äðóïîëüíûé äóáëåò. Îäíàêî, ïîñêîëüêó ìåññáàóýðîâ�ñêàÿ ëèíèÿ ÿâëÿåòñÿ î÷åíü óçêîé (îêîëî 10�9 ýÂ),ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå òî÷êè Êþðè îêàçûâàþòñÿñóùåñòâåííûìè è êâàäðóïîëüíîå, è ìàãíèòíîå ðàñ�ùåïëåíèÿ (êîìáèíèðîâàííîå âçàèìîäåéñòâèå), ÷òîïðîÿâëÿåòñÿ â îñîáåííîñòÿõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñïåê�òðîâ ÷èñòî ÿäåðíûõ îòðàæåíèé (ñì. [22; 23℄). Íàáîðçàïðåùåííûõ îòðàæåíèé îïðåäåëÿåòñÿ êàê ñèììåò�

ðèåé êðèñòàëëà, åãî ìàãíèòíîé ñòðóêòóðîé, òàê è òè�ïîì ðåçîíàíñíûõ ïåðåõîäîâ. Â ñëó÷àå ðàññåÿíèÿ èç�ëó÷åíèÿ ÿäåðíîé ïîäñèñòåìîé òèï ìåññáàóýðîâñêîãîïåðåõîäà îáû÷íî èçâåñòåí � äëÿ ðàñïðîñòðàíåííî�ãî èçîòîïà 57Fe ýòî ïåðåõîä M1. Â ñëó÷àå ðåçîíàíñ�íîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ ýëåêòðîí�íîé ïîäñèñòåìîé âîçìîæíû ïåðåõîäû ðàçíîé ìóëü�òèïîëüíîñòè, íî íàèáîëüøèé âêëàä äàþò ïåðåõîäûýëåêòðè÷åñêîãî òèïà. Ñàìîå ñóùåñòâåííîå ðàçëè÷èåâ ðåçîíàíñíîì ðàññåÿíèè èçëó÷åíèÿ ÿäåðíîé è ýëåê�òðîííîé ïîäñèñòåìàìè ñîñòîèò â òîì, ÷òî ýëåêòðîí�íûå ïîäóðîâíè ñóùåñòâåííî øèðå ÿäåðíûõ. Òàêèìîáðàçîì, ý��åêòû, ñâÿçàííûå ñ ðàñùåïëåíèåì ýëåê�òðîííûõ óðîâíåé â êðèñòàëëè÷åñêîì èëè ìàãíèòíîìïîëå ìîãóò ïðîÿâëÿòüñÿ íå ñòîëü î÷åâèäíî, êàê ïðèñâåðõòîíêîì ðàñùåïëåíèè ÿäåðíûõ ïîäóðîâíåé. Ýòîñóùåñòâåííî çàòðóäíÿåò ðàñøè�ðîâêó ðåçîíàíñíûõñïåêòðîâ ðåíòãåíîâñêèõ çàïðåùåííûõ îòðàæåíèé.Â òåîðèè âçàèìîäåéñòâèÿ ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷å�íèÿ ñ âåùåñòâîì îäíîé èç îñíîâíûõ õàðàêòåðèñòèêÿâëÿåòñÿ àòîìíûé ðàññåèâàþùèé �àêòîð f . Âäàëèîò êðàåâ ïîãëîùåíèÿ îí ÿâëÿåòñÿ òàáëè÷íîé âåëè�÷èíîé, ïðîïîðöèîíàëüíîé ÷èñëó ýëåêòðîíîâ â àòî�ìå. Ïðè ýíåðãèÿõ ïàäàþùåãî èçëó÷åíèÿ, áëèçêèõ êêðàÿì ïîãëîùåíèÿ, îí ñîäåðæèò ðåçîíàíñíûå äîáàâ�êè, êîòîðûå çàâèñÿò îò õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà, ñèì�ìåòðèè, ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû è äðóãèõ ñâîéñòâ êðè�ñòàëëà, ò. å. ÿâëÿþòñÿ õàðàêòåðèñòèêîé âåùåñòâà, àíå òîëüêî àòîìà. Îïðåäåëèòü àáñîëþòíîå çíà÷åíèå,à èíîãäà è �àçó ýòèõ äîáàâîê ïîçâîëÿåò ðåçîíàíñ�íàÿ äè�ðàêöèÿ ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ, ñì., íà�ïðèìåð, ðàáîòû [24; 25℄.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå ÷è�ñòî ðåçîíàíñíûõ îòðàæåíèé è îïðåäåëåíèå îòäåëü�íûõ êîìïîíåíò òåíçîðíîãî ðåçîíàíñíîãî �àêòîðà âêðèñòàëëå èòòðèé-àëþìèíèåâîãî ãðàíàòà Y3Al5O12(YAG). Ïîñêîëüêó êðàé ïîãëîùåíèÿ àëþìèíèÿ ÿâ�ëÿåòñÿ ñëèøêîì ìÿãêèì, èçìåðåíèÿ ïðîâîäèëèñüïðè ýíåðãèè ïàäàþùåãî èçëó÷åíèÿ, áëèçêîé ê êðàþïîãëîùåíèÿ èòòðèÿ. Ïðè ýòèõ ýíåðãèÿõ âîçìîæ�íû ÷èñòî ðåçîíàíñíûå ðå�ëåêñû, îáóñëîâëåííûå ëî�êàëüíîé àíèçîòðîïèåé îêðóæåíèÿ àòîìîâ èòòðèÿ,êîòîðàÿ ïðîÿâëÿåòñÿ â òîì, ÷òî àòîìíûé �àêòîð ñòà�íîâèòñÿ òåíçîðíîé âåëè÷èíîé. Èçìåðåíèÿ ðàçíûõîòðàæåíèé ïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü îòäåëüíûå êîìïî�íåíòû òåíçîðíîãî àòîìíîãî �àêòîðà. Íèæå áóäóòïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíîãî è òåîðå�òè÷åñêîãî èçó÷åíèÿ çàïðåùåííûõ îòðàæåíèé è ñïåê�òðîâ ïîãëîùåíèÿ ÑÈ â ìîíîêðèñòàëëå YAG, à òàêæåïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè äàííûìè.111



Ý. Õ. Ìóõàìåäæàíîâ, Ì. Â. Êîâàëü÷óê, Ì. Ì. Áîðèñîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 20112. ×ÈÑÒÎ �ÅÇÎÍÀÍÑÍÛÅ ÎÒ�ÀÆÅÍÈßÊðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ãðàíàòà îïèñûâàåò�ñÿ ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïîé Ia�3d [26℄. Õîòÿ ðåøåò�êà ãðàíàòà êóáè÷åñêàÿ, ñèììåòðèÿ ïîëîæåíèÿ àòî�ìîâ ìåòàëëà è èòòðèÿ íèæå êóáè÷åñêîé, ÷òî ïîçâî�ëÿåò îæèäàòü ñèëüíûõ àíèçîòðîïíûõ ý��åêòîâ ïðèäè�ðàêöèè ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ. Àòîìû ìå�òàëëà çàíèìàþò ïîëîæåíèÿ 16(a) ñ òî÷å÷íîé ñèììåò�ðèåé �3, à òàêæå ïîëîæåíèÿ 24(d) ñ òî÷å÷íîé ñèììåò�ðèåé �4, àòîìû èòòðèÿ çàíèìàþò ïîëîæåíèå 24() ñòî÷å÷íîé ñèììåòðèåé 222, à àòîìû êèñëîðîäà � îá�ùåå ïîëîæåíèå 96(h) [27℄.Àòîìíûé òåíçîðíûé �àêòîð ïðè ýíåðãèè ïàäàþ�ùåãî èçëó÷åíèÿ, áëèçêîé ê êðàþ ïîãëîùåíèÿ, ìîæ�íî ïðåäñòàâèòü â âèäå [28; 29℄fjm = fddjm + ifdqsjmn(k0n � kn) ++ ifdqajmn(k0n + kn) + fqqjnmpk0nkn + : : : ; (1)ãäå k è k0 � âîëíîâûå âåêòîðû ñîîòâåòñòâåííî ïà�äàþùåé è ðàññåÿííîé âîëí, fddjm, fdqjmn è fqqjnmp �ñîîòâåòñòâåííî äèïîëü-äèïîëüíûé, äèïîëü-êâàäðó-ïîëüíûé è êâàäðóïîëü-êâàäðóïîëüíûé ìóëüòèïîëü�íûå âêëàäû â ðåçîíàíñíûé àòîìíûé �àêòîð. Íàè�áîëüøèì ïî âåëè÷èíå ÿâëÿåòñÿ äèïîëü-äèïîëüíûéâêëàä, êîòîðûé ìîæåò áûòü âû÷èñëåí ñëåäóþùèìîáðàçîì:fddjk = � e2m2 Xa pa (E �Ea)3m~3! �� hajRj jihjRkjaiEa �E + ~! � i�=2 ; (2)ãäå Ea è E � ýíåðãèÿ ñîîòâåòñòâåííî îñíîâíîãî èâîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèé, j, k, l âàðüèðóþòñÿ ïî äå�êàðòîâûì èíäåêñàì x, y, z; pa � âåðîÿòíîñòü íà�÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ jai, ñóììèðîâàíèå ïî  âåäåò�ñÿ ïî ñîñòîÿíèÿì ñ ýíåðãèÿìè âûøå óðîâíÿ Ôåðìè.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èçó÷àëàñü äè�ðàêöèÿ ñèíõðî�òðîííîãî èçëó÷åíèÿ ïðè ýíåðãèÿõ âáëèçè K-êðàÿïîãëîùåíèÿ èòòðèÿ. Êðàé ïîãëîùåíèÿ àëþìèíèÿ(Ek = 1:56 êýÂ) íå èññëåäîâàëñÿ, òàê êàê ñîîòâåò�ñòâóþùèå ýíåðãèè íàõîäÿòñÿ çà ïðåäåëàìè ðàáî÷å�ãî äèàïàçîíà ñòàíöèè ¾Ïðåöèçèîííàÿ ðåíòãåíîâñêàÿîïòèêà¿ Êóð÷àòîâñêîãî èñòî÷íèêà ñèíõðîòðîííîãîèçëó÷åíèÿ (5�40 êýÂ), íà êîòîðîé âûïîëíÿëñÿ ýêñ�ïåðèìåíò.Î÷åâèäíî, ÷òî ïîãàñàíèÿ ðå�ëåêñîâ, âîçíèêàþ�ùèå èç-çà òîãî ÷òî ðåøåòêà � îáúåìíî-öåíòðèðîâàí-íàÿ (h+ k+ l = 2n+1), ñîõðàíÿþòñÿ âñåãäà. Â ðàáî�òå [30℄ îáñóæäàëàñü âîçìîæíîñòü èññëåäîâàíèÿ ¾çà�ïðåùåííûõ¿ îòðàæåíèé âáëèçè êðàåâ ïîãëîùåíèÿ

ìåòàëëà, ñîîòâåòñòâóþùèõ àòîìàì äâóõ êðèñòàëëî�ãðà�è÷åñêè íåýêâèâàëåíòíûõ ïîëîæåíèé. Òåíçîð�íûé àòîìíûé �àêòîð èòòðèÿ â äèïîëü-äèïîëüíîìïðèáëèæåíèè îïèñûâàåòñÿ ñèììåòðè÷íûì òåíçîðîìâòîðîãî ðàíãà ñ òðåìÿ íåçàâèñèìûìè êîìïîíåíòàìè.Òåíçîðíûå àòîìíûå �àêòîðû îòäåëüíûõ ãðóïï àòî�ìîâ èìåþò âèäfY1 = 0B� f2 0 00 f1 f30 f3 f1 1CA ;fY2 = 0B� f2 0 00 f1 �f30 �f3 f1 1CA ;fY3 = 0B� f1 0 f30 f2 0f3 0 f1 1CA ;fY4 = 0B� f1 0 �f30 f2 0�f3 0 f1 1CA ;fY5 = 0B� f1 f3 0f3 f1 00 0 f2 1CA ;fY6 = 0B� f1 �f3 0�f3 f1 00 0 f2 1CA ;
(3)

ãäå fY1 � òåíçîðíûå �àêòîðû àòîìîâ � 180 14� è� 780 34�, fY2 � òåíçîðíûå �àêòîðû àòîìîâ � 380 34� è� 580 14�, fY3 � òåíçîðíûå �àêòîðû àòîìîâ � 14 180� è� 34 780�, fY4 � òåíçîðíûå �àêòîðû àòîìîâ � 34 380� è� 14 580�, fY5 � òåíçîðíûå �àêòîðû àòîìîâ �0 14 18� è�0 34 78�, fY6 � òåíçîðíûå �àêòîðû àòîìîâ �0 34 38� è�0 14 58� (òåíçîðû àòîìîâ, ñäâèíóòûõ íà âåêòîð � 12 12 12�,îäèíàêîâû). Òàêîé âèä àòîìíûõ �àêòîðîâ ïðèâî�äèò ê òîìó, ÷òî â óñëîâèÿõ ðåçîíàíñíîé äè�ðàê�öèè ïðè ýíåðãèè ïàäàþùåãî èçëó÷åíèÿ, áëèçêîé êK-êðàþ èòòðèÿ ìîãóò íàáëþäàòüñÿ ÷èñòî ðåçîíàíñ�íûå îòðàæåíèÿ ðàçëè÷íûõ òèïîâ: (4n + 2; 4n0; 4n00),(2n + 1; 2n0 + 1; 0), (2n; 2n; 4n0), îáóñëîâëåííûå ðå�çîíàíñíûì äèïîëü-äèïîëüíûì âêëàäîì â ðàññåÿ�íèå ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ. Âñå ýòè îòðàæåíèÿðàçðåøåíû òàêæå â äèïîëü-êâàäðóïîëüíîì è êâàä-ðóïîëü-êâàäðóïîëüíîì ïðèáëèæåíèÿõ, íî ýòè âêëà�äû ñóùåñòâåííî ìåíüøå äèïîëü-äèïîëüíîãî. Îòðà�æåíèÿ òèïà (4n + 2; 4n0 + 2; 4n00 + 2) âîçìîæíûòîëüêî çà ñ÷åò äèïîëü-êâàäðóïîëüíîãî âêëàäà âðåçîíàíñíûé àòîìíûé �àêòîð. Â íàñòîÿùåé ðàáî�112



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011 ¾Çàïðåùåííûå¿ îòðàæåíèÿ ïðè ðåçîíàíñíîé äè�ðàêöèè : : :òå èçó÷àëèñü îòðàæåíèÿ 14; 0; 0 (÷àñòíûé ñëó÷àéîòðàæåíèé òèïà (4n + 2; 4n0; 4n00)) è 13; 13; 0 (òèï(2n+1; 2n0+1; 0)), êîòîðûå îòíîñÿòñÿ ê ïåðå÷èñëåí�íûì ãðóïïàì çàïðåùåííûõ îòðàæåíèé è ðàçðåøåíûóæå â äèïîëü-äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè. Èõ ñòðóê�òóðíûå �àêòîðû èìåþò âèäF ddij (2n+ 1; 2n0 + 1; 0) == 8f3(i� 1)0B� 0 0 �10 0 1�1 1 0 1CA ; (4)F ddij (4n+ 2; 0; 0) = 16(f1 � f2)0B� 0 0 00 �1 00 0 1 1CA : (5)Èç ïðèâåäåííûõ âûðàæåíèé ñëåäóåò, ÷òî îòðàæåíèÿòèïà (2n+1; 2n0+1; 0) çàâèñÿò òîëüêî îò òåíçîðíîéêîìïîíåíòû f3(E), à îòðàæåíèÿ òèïà (4n + 2; 0; 0)çàâèñÿò îò ðàçíîñòè êîìïîíåíò f2(E) � f1(E). Òà�êèì îáðàçîì, èçó÷àÿ ðàçíûå òèïû îòðàæåíèé, ìîæ�íî âîññòàíîâèòü òåíçîð àòîìíîãî �àêòîðà. �åçîíàíñ�íîå ïîãëîùåíèå âáëèçè K-êðàÿ ïîãëîùåíèÿ èòòðèÿïðîïîðöèîíàëüíî Im[2f2(E) + f1(E)℄=3, òàê ÷òî èçèçìåðåíèé îòðàæåíèÿ è ïîãëîùåíèÿ ìîæíî, â ïðèí�öèïå, îïðåäåëèòü f1(E) è f2(E) îòäåëüíî.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀËÜÍÛÕÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÉÝêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû ðåíòãåíîâñêîé�ëóîðåñöåíöèè è ðåçîíàíñíîãî ðàññåÿíèÿ ÑÈ âêðèñòàëëå YAG áûëè ïîëó÷åíû íà ñòàíöèè ¾Ïðåöè�çèîííàÿ ðåíòãåíîâñêàÿ îïòèêà¿ [31℄, ðàñïîëîæåííîéíà êàíàëå 6.6 Êóð÷àòîâñêîãî èñòî÷íèêà ñèíõðî�òðîííîãî èçëó÷åíèÿ. Ñòàíöèÿ îñíàùåíà âàêóóìíûìäâóõêðèñòàëëüíûì ìîíîõðîìàòîðîì ñ âîäÿíûìîõëàæäåíèåì ïåðâîãî êðèñòàëëà è ÷åòûðåõêðóæ�íûì ãîíèîìåòðîì, ïîçâîëÿþùèì ðåàëèçîâàòüðàçëè÷íûå äè�ðàêöèîííûå ñõåìû èçìåðåíèé.Ñòàáèëüíîñòü ñòàíöèè ïðè ïðîâåäåíèè äëèòåëü�íûõ èçìåðåíèé îáåñïå÷èâàëàñü äèíàìè÷åñêèìèñèñòåìàìè óäåðæàíèÿ ïðîñòðàíñòâåííîãî ïîëîæå�íèÿ ïó÷êà ÑÈ â êàíàëå âûâîäà (òî÷íîñòü îêîëî10 ìêì) è âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ êðèñòàëëîâ-ìî-íîõðîìàòîðîâ (òî÷íîñòü îêîëî 0:0300). Â êà÷åñòâåêðèñòàëëîâ-ìîíîõðîìàòîðîâ èñïîëüçîâàëèñü ïëà�ñòèíû êðåìíèÿ ñ ñèììåòðè÷íûìè îòðàæåíèÿìè111. Âåêòîð ïîëÿðèçàöèè ïó÷êà ÑÈ áûë ïàðàëëåëåíîòðàæàþùèì ïëîñêîñòÿì îáðàçöà (�-ïîëÿðèçàöèÿ).Ìîíèòîðèíã èíòåíñèâíîñòè ïó÷êà ÑÈ, ïàäàþùåãî

íà îáðàçåö, îñóùåñòâëÿëñÿ ñ ïîìîùüþ èîíèçàöèîí�íûõ êàìåð. Äëÿ ó÷åòà óìåíüøåíèÿ èíòåíñèâíîñòèïó÷êà ÑÈ, ñâÿçàííîãî ñ åñòåñòâåííûì óáûâàíèåìòîêà â íàêîïèòåëüíîì êîëüöå èñòî÷íèêà, ýêñïåðè�ìåíòàëüíûå äàííûå íîðìèðîâàëèñü íà ïîêàçàíèÿñîîòâåòñòâóþùåé èîíèçàöèîííîé êàìåðû. Ôëóîðåñ�öåíòíîå èçëó÷åíèå èç îáðàçöà ðåãèñòðèðîâàëîñüñ ïîìîùüþ êîìïàêòíîãî êðåìíèåâîãî äåòåêòîðàX-PIPS ñ ïåëòüå-îõëàæäåíèåì �èðìû ¾Canberra¿(ÑØÀ) ñ ðàçðåøåíèåì 180 ýÂ. Èçìåíåíèå àçè�ìóòàëüíîãî ïîëîæåíèÿ îáðàçöà îñóùåñòâëÿëîñüïóòåì åãî âðàùåíèÿ âîêðóã íîðìàëè ê îòðàæàþùåéïëîñêîñòè.Îáðàçöàìè ñëóæèëè êðèñòàëëû èòòðèé-àëþìè-íèåâîãî ãðàíàòà ñ ïëîñêîñòÿìè (110) è (100), ïàðàë�ëåëüíûìè ïîâåðõíîñòè. Äëÿ ïðåäâàðèòåëüíîé îöåí�êè êðèñòàëëè÷åñêîãî ñîâåðøåíñòâà îáðàçöîâ áûëèèçìåðåíû êðèâûå êà÷àíèÿ íà îñíîâíûõ ðå�ëåêñàõ,ïîëóøèðèíû êîòîðûõ ñîñòàâèëè îêîëî 1000, ÷òî ñâè�äåòåëüñòâîâàëî î âûñîêîì êà÷åñòâå èññëåäóåìûõêðèñòàëëîâ.Â ýêñïåðèìåíòå íàáëþäàëèñü ÷èñòî ðåçîíàíñíûå(çàïðåùåííûå) ðå�ëåêñû 13; 13; 0 è 14; 0; 0 â êðèñòàë�ëå YAG, êîòîðûå áûëè âûáðàíû èç òåîðåòè÷åñêèõñîîáðàæåíèé è óäîáñòâà íàáëþäåíèÿ. Äëÿ ïðåäâà�ðèòåëüíîãî îïðåäåëåíèÿ ïîëîæåíèÿ ðåçîíàíñíîé îá�ëàñòè èçìåðÿëàñü ýíåðãåòè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü èí�òåíñèâíîñòè �ëóîðåñöåíòíîãîK�-èçëó÷åíèÿ èòòðèÿïðè èçìåíåíèè ýíåðãèè ÑÈ âáëèçè K-êðàÿ èòòðèÿ(Ek = 17:6 êýÂ). Ïîñëå óñòàíîâêè ýíåðãèè ÑÈ, ïðè�ìåðíî ñîîòâåòñòâóþùåé ñêà÷êó â îáëàñòè K-êðàÿïîãëîùåíèÿ èòòðèÿ, ïðîâîäèëñÿ ïîèñê ¾çàïðåùåí�íîãî¿ áðýããîâñêîãî ðå�ëåêñà. Çàòåì, äëÿ ïîëó÷åíèÿýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ñîîòâåòñòâóþùåãî ðå�ëåê�ñà (ðåçîíàíñíîé êðèâîé) èçìåðÿëàñü ñåðèÿ êðèâûõäè�ðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ ïðè ðàçëè÷íîé ýíåðãèèÑÈ â îáëàñòè K-êðàÿ ïîãëîùåíèÿ èòòðèÿ ñ øàãîì1 ýÂ. Ýíåðãåòè÷åñêîå ðàçðåøåíèå ìîíîõðîìàòîðà ñî�ñòàâëÿëî 1.5 ýÂ. �åçóëüòàòû èçìåðåíèé ðå�ëåêñà14; 0; 0, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 1, íàãëÿäíî äåìîí�ñòðèðóþò åãî ðåçîíàíñíóþ ïðèðîäó.Ïîäîáíûå èçìåðåíèÿ áûëè âûïîëíåíû ïðè ðàç�ëè÷íûõ àçèìóòàëüíûõ ïîëîæåíèÿõ îáðàçöà, ÷òîïîçâîëèëî èñêëþ÷èòü âîçìîæíûå èñêàæåíèÿ ðåçî�íàíñíûõ êðèâûõ, ñâÿçàííûå ñ ìíîãîâîëíîâûìè ðå��ëåêñàìè (ý��åêò �åííèíãåðà). Äëÿ èñêëþ÷åíèÿâëèÿíèÿ âûñîêîèíòåíñèâíîãî �îíîâîãî èçëó÷åíèÿ(YK�-�ëóîðåñöåíöèÿ, êîìïòîíîâñêîå ðàññåÿíèå) èçêàæäîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé êðèâîé âû÷èòàëñÿ �îíè îïðåäåëÿëàñü èíòåãðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ÷èñòîäè�ðàêöèîííîãî ðàññåÿíèÿ ïðè äàííîé ýíåðãèè. Ïî�ëó÷åííûå òàêèì îáðàçîì ýíåðãåòè÷åñêèå ñïåêòðû çà�8 ÆÝÒÔ, âûï. 1 113
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�èñ. 3. Ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííûé íîðìèðî-âàííûé ñèãíàë �ëóîðåñöåíöèè (�), ðåçîíàíñíûé êî-ý��èöèåíò ïîãëîùåíèÿ èòòðèÿ (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ),ðàññ÷èòàííûé èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñ ïî-ìîùüþ �îðìóëû (8); êîý��èöèåíò ïîãëîùåíèÿ(øòðèõîâàÿ ëèíèÿ), ïîëó÷åííûé ñ ïîìîùüþ êâàí-òîâîìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ (FDMNES)ïðåùåííûõ ðå�ëåêñîâ 14; 0; 0 è 13; 13; 0 (ñì. ðèñ. 2)áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ ñîïîñòàâëåíèÿ ñ ðåçóëüòàòà�ìè êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ.4. ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÑÏÅÊÒ�ÎÂÏÎ�ËÎÙÅÍÈß È ÎÒ�ÀÆÅÍÈßÊèíåìàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå òåîðèè äè�ðàê�öèè õîðîøî ïðèìåíèìî â ñëó÷àå çàïðåùåííûõ ðå��ëåêñîâ, ïîñêîëüêó â ýòîì ñëó÷àå èçëó÷åíèå ñëàáîâçàèìîäåéñòâóåò ñ êðèñòàëëîì è íåò íåîáõîäèìîñòèó÷èòûâàòü äèíàìè÷åñêèå ý��åêòû. Ýíåðãåòè÷åñêàÿçàâèñèìîñòü áðýããîâñêîãî ðå�ëåêñà â êèíåìàòè÷å�ñêîì ïðèáëèæåíèè òåîðèè äè�ðàêöèè îïèñûâàåòñÿ�óíêöèåé [32; 33℄I(hkl) � jF (hkl)j2�(E) ; (6)ãäå �(E) � êîý��èöèåíò ïîãëîùåíèÿ, ðåçêî âîçðàñ�òàþùèé âáëèçè êðàÿ ïîãëîùåíèÿ, jF (hkl)j2 � êâàä-114
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�èñ. 4. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ è ðàññ÷èòàííûå ðàçíû-ìè ìåòîäàìè êðèâûå, îïèñûâàþùèå çàâèñèìîñòüêâàäðàòà ìîäóëÿ ñòðóêòóðíîé àìïëèòóäû F îòðà-æåíèÿ 13; 13; 0 îò ýíåðãèè: � � ýêñïåðèìåíòàëüíûåäàííûå, ñïëîøíàÿ êðèâàÿ � ðàñ÷åò ïî òåîðèè ìíî-ãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ; øòðèõîâàÿ êðèâàÿ � ðàñ÷åòñ ïîìîùüþ ìåòîäà êîíå÷íûõ ðàçíîñòåé (FDM)ðàò ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà.Êîý��èöèåíò ïîãëîùåíèÿ ïðè ýíåðãèÿõ èçëó÷å�íèÿ, áëèçêèõ ê êðàÿì ïîãëîùåíèÿ, ìîæíî ïðåäñòà�âèòü â âèäå�(E) = �nonres + �res(E; �; '); (7)ãäå �nonres � íåðåçîíàíñíûé âêëàä â êîý��èöè�åíò ïîãëîùåíèÿ, êîòîðûé ìàëî ìåíÿåòñÿ â îáëàñ-òè íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ ýÂ âáëèçè êðàÿ ïîãëîùå�íèÿ, �res(E; �; ') � ðåçîíàíñíûé âêëàä â êîý���èöèåíò ïîãëîùåíèÿ, ñâÿçàííûé ñ âîçáóæäåíèåì1s-ýëåêòðîíîâ. Â óñëîâèÿõ î÷åíü òîëñòîãî îáðàçöàè ìàëîãî óãëà äåòåêòèðîâàíèÿ �ëóoðåñöåíòíîãî èç�ëó÷åíèÿ ðåçîíàíñíûé âêëàä â êîý��èöèåíò ïîãëî�ùåíèÿ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå [34�37℄�res = Y (E)1� Y (E) ��M (E) + �(Ef ) sin'sin � � ; (8)ãäå �M (E) � ïîãëîùåíèå, îáóñëîâëåííîå âñåìè àòî�ìàìè, çà èñêëþ÷åíèåì ðåçîíàíñíîãî, �(Ef ) � êîý���èöèåíò ïîãëîùåíèÿ äëÿ �ëóîðåñöåíòíîãî èçëó÷å�íèÿ, ' � óãîë âûõîäà èçëó÷åíèÿ, � � óãîë ïàäåíèÿ,Y (E) = If (E)I0(E)"f
=4�� íîðìèðîâàííàÿ èíòåíñèâíîñòü �ëóîðåñöåíöèè,"f � êîý��èöèåíò âûõîäà �ëóîðåñöåíòíîãî èçëó÷å�íèÿ â òåëåñíûé óãîë 
.
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�èñ. 5. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ è ðàññ÷èòàííûå êðè-âûå, îïèñûâàþùèå çàâèñèìîñòü êâàäðàòà ìîäóëÿñòðóêòóðíîé àìïëèòóäû F îòðàæåíèÿ 14; 0; 0 îòýíåðãèè: � � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ñïëîøíàÿêðèâàÿ � ðàñ÷åò ïî òåîðèè ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿ-íèÿ; øòðèõîâàÿ êðèâàÿ � ðàñ÷åò ñ ïîìîùüþ ìåòîäàêîíå÷íûõ ðàçíîñòåé (FDM)Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåí�íûé ñèãíàë K�-�ëóîðåñöåíöèè è ñîîòâåòñòâóþùàÿåìó ðåçîíàíñíàÿ ÷àñòü êîý��èöèåíòà ïîãëîùåíèÿ.Èç �îðìóëû (6) ñëåäóåò, ÷òîjF (H)j2 � I(H)�(E):Ýòà âåëè÷èíà áûëà âû÷èñëåíà äëÿ äâóõ èçìåðåí�íûõ îòðàæåíèé 13; 13; 0 è 14; 0; 0 è â äàëüíåé�øåì ñðàâíèâàëàñü ñ ðåçóëüòàòàìè êâàíòîâîìåõàíè�÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ ïðîãðàì�ìû FDMNES [38℄.×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ýíåðãåòè÷åñêèõ ñïåê�òðîâ îòðàæåíèé 13; 13; 0 è 14; 0; 0, áûëî ïðîâåäåíîêàê ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðèè ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿ�íèÿ â ïðèáëèæåíèè ¾muffin-tin¿-ïîòåíöèàëà [39�41℄,òàê è ñ ïîìîùüþ ìåòîäà êîíå÷íûõ ðàçíîñòåé (FDM)[42℄. Ìåòîäèêà ðàñ÷åòîâ òàêîâà, ÷òî ïðîãðàììà âû�÷èñëÿåò ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû â âûðàæåíèè (2), àçàòåì ïðîèçâîäèò ñâåðòêó ñ ýíåðãåòè÷åñêèì ìíîæè�òåëåì, çàâèñÿùèì îò ïîëíîé øèðèíû âîçáóæäåííî�ãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ �(E). Ïîëàãàåòñÿ, ÷òîýòà øèðèíà ÿâëÿåòñÿ ãëàäêîé �óíêöèåé, ðàñòóùåéñ ýíåðãèåé, íî åå òî÷íàÿ �îðìà ïîäáèðàåòñÿ ïóòåìñðàâíåíèÿ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííû�ìè ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ. Â ïðîãðàììåFDMNES ÷àùå âñåãî èñïîëüçóåòñÿ ãëàäêàÿ �óíêöèÿòèïà àðêòàíãåíñà115 8*
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�èñ. 6. à) Äåéñòâèòåëüíàÿ è ìíèìàÿ ÷àñòè òåíçîðíûõ êîìïîíåíò f3 è f1� f2 (ýëåêòðîí/àòîì); á ) äåéñòâèòåëüíàÿ èìíèìàÿ ÷àñòè êîìïîíåíò òåíçîðíûõ àòîìíûõ �àêòîðîâ f1, f2, à òàêæå ðàçíîñòè êîìïîíåíò f1�f2 (ýëåêòðîí/àòîì)� = �hole+�m �12+1� artg��3 �mEw �e� 1e2��� ; (9)ãäå e = (E � EF )=Eent, �m � ìàêñèìàëüíàÿ øè�ðèíà êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ, Eent è Ew � ñîîòâåò�ñòâåííî ïîëîæåíèå öåíòðà êðèâîé è åå õàðàêòåðíàÿøèðèíà, �hole � çíà÷åíèå øèðèíû ïðè ýíåðãèè íàóðîâíå Ôåðìè EF (îáû÷íî �hole ñîâïàäàåò ñ âåëè�÷èíîé, õàðàêòåðíîé äëÿ äûðêè íà ñîîòâåòñòâóþùåìóðîâíå ñâîáîäíîãî àòîìà). Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ äëÿ èò�òðèé-àëþìèíèåâîãî ãðàíàòà èñïîëüçîâàíû ñëåäóþ�ùèå ïàðàìåòðû, îïðåäåëÿþùèå çàâèñèìîñòü �(E),êîòîðûå äàþò íàèëó÷øåå ñîîòâåòñòâèå ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûì ñïåêòðîì ïîãëîùåíèÿ: �hole = 4:0 ýÂ,E = 28 ýÂ, Ew = 8 ýÂ, �m = 20 ýÂ.�åçóëüòàòû âû÷èñëåíèé êâàäðàòà ìîäóëÿ ñòðóê�òóðíîé àìïëèòóäû îòðàæåíèé 13; 13; 0 è 14; 0; 0 ïðè�âåäåíû íà ðèñ. 4 è 5. Ïðè ýòîì ïàðàìåòð ýëåìåíòàð�íîé ÿ÷åéêè ïîëàãàëñÿ ðàâíûì a = 11:985�A, à êèñëî�ðîä íàõîäèòñÿ â ïîçèöèè ñ x = �0:333, y = 0:0515,z = 0:14945. Êàê âû÷èñëåíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì�îðìàëèçìà ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ, òàê è áîëååòî÷íûå ðàñ÷åòû ïî ìåòîäó êîíå÷íûõ ðàçíîñòåé äå�ìîíñòðèðóþò íåïëîõîå ñîîòâåòñòâèå ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè. Íåïîëíîå ñîâïàäåíèå ìîæåòáûòü âûçâàíî êàê íåòî÷íîñòÿìè èñïîëüçîâàííîé ìî�äåëè (íàïðèìåð, ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïî�òåíöèàëà), òàê è òåì, ÷òî, ñîãëàñíî ïðåäâàðèòåëü�íûì äàííûì, îáðàçåö ñîäåðæèò íåáîëüøóþ (îêî�ëî 4%) ïðèìåñü òåðáèÿ. �àñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî äè�ïîëü-êâàäðóïîëüíûé è êâàäðóïîëü-êâàäðóïîëüíûéâêëàäû â àòîìíûé �àêòîð ìàëû ïðè ýíåðãèÿõ,áëèçêèõ ê K-êðàþ ïîãëîùåíèÿ èòòðèÿ. Ïîñêîëü�êó íàáëþäàåìûå îòðàæåíèÿ ìîæíî îòíåñòè ê äè�ïîëü-äèïîëüíûì (E1E1), ñïåêòðû çàïðåùåííûõ îò�

ðàæåíèé îïèñûâàþò ïëîòíîñòü p-ñîñòîÿíèé â îáëàñ-òè ýíåðãèé ïîðÿäêà 50 ýÂ.Íà ðèñ. 6à ïîêàçàíû ðàññ÷èòàííûå ñ ïîìîùüþïðîãðàììû FDMNES äåéñòâèòåëüíûå è ìíèìûå÷àñòè êîìïîíåíò òåíçîðíîãî àòîìíîãî �àêòîðà,êâàäðàò ìîäóëÿ êîòîðûõ ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 4,5. Íà ðèñ. 6á èçîáðàæåíà ýíåðãåòè÷åñêàÿ çàâèñè�ìîñòü êîìïîíåíò òåíçîðà f1 è f2, à òàêæå èõ ðàç�íîñòü, ïðèâåäåííàÿ íà ðèñ. 6à. Ëèíåéíàÿ êîìáèíà�öèÿ (2f 001 + f 002 )=2 � ýòî ìíèìàÿ ÷àñòü èçîòðîïíîé÷àñòè ðåçîíàíñíîãî àòîìíîãî �àêòîðà (2f1 + f2)=2,êîòîðàÿ õîðîøî îïèñûâàåò êîý��èöèåíò ïîãëîùå�íèÿ, ïîêàçàííûé íà ðèñ. 3.Òàêèì îáðàçîì, èçìåðÿÿ äâà òèïà äè�ðàêöèîí�íûõ îòðàæåíèé â êðèñòàëëå èòòðèé-àëþìèíèåâîãîãðàíàòà è êîý��èöèåíò ïîãëîùåíèÿ, óäàåòñÿ îïðå�äåëèòü îòäåëüíûå êîìïîíåíòû ðåçîíàíñíîé ÷àñòèàòîìíîãî òåíçîðíîãî �àêòîðà. Â äåéñòâèòåëüíîñòèèçìåðåííûé îáðàçåö ñîäåðæàë îêîëî 4% ïðèìåñèòåðáèÿ. Ïî èìåþùèìñÿ â ëèòåðàòóðå äàííûì [43℄àòîìû ïðèìåñè çàìåùàþò àòîìû èòòðèÿ. Òàêèì îá�ðàçîì, íà îäíó ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó ïðèõîäèòñÿïðèìåðíî îäèí àòîì òåðáèÿ. Òàêàÿ ñòåïåíü çàìåùå�íèÿ î÷åíü ñëàáî ñêàçûâàåòñÿ íà àòîìíîì ñòðóêòóð�íîì �àêòîðå ïðè ýíåðãèÿõ âáëèçè K-êðàÿ ïîãëîùå�íèÿ èòòðèÿ, ò. å. äëÿ îòðàæåíèé, èçìåðåííûõ íà êðàåïîãëîùåíèÿ èòòðèÿ, íàëè÷èåì ïðèìåñè ìîæíî ïðå�íåáðå÷ü. Õîòÿ êîëè÷åñòâî àòîìîâ ïðèìåñè ìàëî, íîàíèçîòðîïèÿ ðåçîíàíñíîãî �àêòîðà âáëèçè L-êðàåâçíà÷èòåëüíî ñèëüíåå, ÷åì âáëèçè K-êðàåâ. Ïîýòîìóèíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò èçìåðåíèå òåõ æå çàïðåùåí�íûõ îòðàæåíèé ïðè ýíåðãèÿõ âáëèçè L-êðàåâ ïîãëî�ùåíèÿ òåðáèÿ.116



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011 ¾Çàïðåùåííûå¿ îòðàæåíèÿ ïðè ðåçîíàíñíîé äè�ðàêöèè : : :5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ�åçîíàíñíàÿ äè�ðàêöèÿ ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷å�íèÿ â ìîíîêðèñòàëëå èòòðèé-àëþìèíèåâîãî ãðàíàòàáûëà èçó÷åíà ýêñïåðèìåíòàëüíî è òåîðåòè÷åñêè.Áûëè ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåíû ñïåêòðû çàïðå�ùåííûõ áðýããîâñêèõ îòðàæåíèé 13; 13; 0 è 14; 0; 0ïðè ýíåðãèè ïàäàþùåãî èçëó÷åíèÿ âáëèçè K-êðàÿïîãëîùåíèÿ èòòðèÿ. Ýíåðãåòè÷åñêèå ñïåêòðû îáîèõîòðàæåíèé ñóùåñòâåííî ðàçëè÷íû, íåñìîòðÿ íà òî÷òî îíè îáóñëîâëåíû ðåçîíàíñíûì ðàññåÿíèåì ñèí�õðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ àòîìàìè èòòðèÿ. Òåîðåòè÷å�ñêèé àíàëèç ïîêàçûâàåò, ÷òî âêëàä â èíòåíñèâíîñòüóêàçàííûõ îòðàæåíèé äàþò ðàçíûå êîìïîíåíòû òåí�çîðíîãî àòîìíîãî �àêòîðà, êîòîðûå ïî-ðàçíîìó çà�âèñÿò îò ýíåðãèè. Òàêèì îáðàçîì, èçó÷åíèå äâóõçàïðåùåííûõ îòðàæåíèé è ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ âñî÷åòàíèè ñ êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèìè ðàñ÷åòàìè ïîç�âîëÿåò îïðåäåëèòü êîìïîíåíòû òåíçîðíîãî àòîìíîãî�àêòîðà, õàðàêòåðèçóþùèå ñâîéñòâà ðåçîíàíñíîãîðàññåÿíèÿ àòîìà â êîíêðåòíîé ñðåäå.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�ÔÔÈ (ãðàíòû ��09-02-01293, 09-02-12239-î�è�ì,10-02-00768). ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. J. L. Hodeau, V. Favre-Niolin, S. Bos et al., Chem.Rev. 101, 1834 (2001).2. S. W. Lovesey, E. Balar, K. S. Knight et al., Phys.Rep. 411, 233 (2005).3. H. Stragier, J. O. Cross, J. J. Rehr et al., Phys. Rev.Lett. 69, 3064 (1992).4. S. W. Lovesey and S. P. Collins, X-ray Satteringand Absorption by Magneti Materials, Oxford Serieson Synhroton Radiation, Clarendon Press, Oxford(1996).5. D. J. Huang, H.-J. Lin, J. Okamoto et al. Phys. Rev.Lett. 96, 096401 (2006).6. Y. Murakami, H. Kawada, H. Kawata et al., Phys.Rev. Lett. 80, 1932 (1998).7. J. Goulon, A. Rogalev, F. Wilhelm et al., ÆÝÒÔ 124,445 (2003).8. V. E. Dmitrienko and E. N. Ovhinnikova, Ata Cryst.A 57, 642 (2001).9. J. Kokubun, A. Watanabe, M. Uehara et al., Phys.Rev. B 78, 115112 (2008).
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