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Для дифрактометра высокой светосилы, создаваемого для реактора ПИК (Гатчина), выполнены
расчеты разрешения как численно, так и аналитически. Эти два подхода дали разные результаты.
При численном расчете все траектории нейтронов ограничены геометрией оптических элементов.
Поэтому дифракционный профиль имеет форму трапеции, что хорошо видно при больших углах
дифракции. Аналитические формулы предполагают гауссовый профиль линии. Различие профилей
приводит к различию кривых разрешения, рассчитанных численно и аналитически. Это различие
особенно заметно для дифрактометров со средним и низким разрешением, оптимизированных на
максимальную светосилу.
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ВВЕДЕНИЕ
Исследования в области физики твердого тела

являются основой высоких технологий, без кото-
рых невозможно развитие современной промыш-
ленности. Такие исследования предполагают на-
личие соответствующей экспериментальной ба-
зы. В рамках решения этой важной задачи в
Петербургском институте ядерной физики (НИЦ
“Курчатовский институт”, ПИЯФ, Гатчина, Рос-
сия) ведутся работы по созданию приборной ба-
зы, в частности порошковых нейтронных ди-
фрактометров для структурных исследований [1].

Функциональные возможности дифракцион-
ных приборов определяются прежде всего их ос-
новными параметрами: разрешением и светоси-
лой, расчеты которых всегда предшествуют со-
зданию конкретного прибора. Существуют два
метода расчета разрешения и светосилы: числен-
ный (основанный на анализе виртуальных траек-
торий нейтронов от источника до детектора) и
аналитический. Сегодня наиболее популярными
для численных расчетов являются пакеты McStas
и Vitess, тогда как аналитические расчеты обычно
основаны на исходных формулах G. Caglioti [2],
получивших дальнейшее развитие в [3–8].

В исследовании представлен сравнительный
анализ профилей дифракционных рефлексов,
полученных численным расчетом (McStas) и с по-

мощью аналитических формул Caglioti [2], кото-
рый показывает различие результатов, что обу-
словлено спецификой численного расчета. Цель
работы – показать, что численный метод не все-
гда дает адекватный результат и желательно срав-
нение результатов, полученных с использовани-
ем аналитических формул. В качестве исходных
параметров использовали параметры нового по-
рошкового дифрактометра D3, создаваемого для
реактора ПИК в рамках государственной про-
граммы приборного оснащения.

Порошковый нейтронный дифрактометр D3
создается как прибор высокой светосилы и пред-
назначен для структурных исследований [9]. Экс-
перименты, где необходима высокая интенсив-
ность, можно разделить на две части. Во-первых,
для которых нужна высокая скорость измерений –
это эксперименты с временным разрешением,
т.е. с возможно малым временем измерения.
В частности, это исследования “in-situ” и “in-op-
erando”, для которых важна скорость сбора дан-
ных, чтобы определить быстро исчезающих пред-
шественников или посредников химических ре-
акций. Быстрый сбор данных также необходим
для исследований фазовых переходов, чтобы на-
блюдать эволюцию структуры при изменениях
температуры, давления, магнитных и/или элек-
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трических полей, т.е. при большом числе измере-
ний в разных условиях на образце.

Вторая категория включает в себя экспери-
менты, когда доступно крайне малое количество
образца (иногда не более 10 мг), а также количе-
ственный фазовый анализ, слабое магнитное рас-
сеяние и водородсодержащие образцы. Многие
соединения не могут быть синтезированы в до-
статочном количестве в однофазном состоянии,
например соединения, которые получаются при
высоком давлении. Другие примеры – это тонкие
пленки, эксперименты с ячейками высокого дав-
ления, где можно исследовать лишь небольшой
объем.

В этой же категории находятся эксперименты
на наноструктурированных объектах, где количе-
ство материала, как правило, незначительно и ди-
фракционные рефлексы из-за размерного эф-
фекта сильно размыты, поэтому регистрируемый
сигнал, особенно в случае дифракции нейтронов,
очень слабый. Таким образом, измерения нано-
структурированных объектов требуют светосиль-
ных дифрактометров и обычно возможны только
на высокопоточных реакторах и синхротронных
источниках.

Отметим, что дифракционные приборы явля-
ются наиболее востребованными для структур-
ных исследований. Три порошковых дифракто-
метра: два высокой светосилы D1B [10] и D20 [11]
и один дифрактометр высокого разрешения D2B
[12] в Институте Лауэ–Ланжевена (ILL, Франция)
обеспечивают более четверти всех проводимых
экспериментов. Дифрактометры высокой свето-
силы эксплуатируются практически во всех ней-
тронных центрах, в частности дифрактометр
HRPT (PSI, Швейцария) [13, 14] или дифракто-
метр WOMBAT (ANSTO, Австралия) [15, 16]. Ос-
новными аналогами дифрактометра D3 являются
дифрактометры D20 и D1B (ILL).

ПОРОШКОВЫЙ ДИФРАКТОМЕТР 
ВЫСОКОЙ СВЕТОСИЛЫ D3 

ДЛЯ РЕАКТОРА ПИК

Дифрактометр D3. На рис. 1 показаны схема и
расположение порошкового дифрактометра D3
на канале ГЭК-9 реактора ПИК. Предусмотрены
два угла кристалла-монохроматора (КМ) 2θM:
44.22° и 90°, которые соответствуют двум режи-
мам работы. При угле монохроматора 2θM =
= 44.22° реализуется режим высокой светосилы
(основной), тогда как режим работы с лучшим
разрешением соответствует углу монохроматора
2θM = 90°. Таким образом, дифрактометр может
занимать две позиции относительно КМ.

Выбор угла монохроматора 2θM = 44.22° обу-
словлен двумя причинами. Во-первых, этот угол
дифракции соответствует рабочей длине волны
2.52 Å для пирографита, что делает возможным
использование графитового фильтра [17]. Заме-
тим, что дифракционный сигнал тем больше, чем
больше длина волны. Во-вторых, основное на-
значение дифрактометра D3 – это исследование
магнитного порядка. Поскольку при магнитном
рассеянии интенсивность рассеяния с ростом уг-
ла дифракции (или переданного импульса) силь-
но падает из-за магнитного форм-фактора, то
лучшее разрешение предпочтительно иметь на
меньшем переданном импульсе. Поскольку ми-
нимум функции разрешения находится в обла-
сти 2θM, отсюда и выбор угла монохроматора.
Вторая позиция дифрактометра, с углом моно-
хроматора 90°, является дополнительной и пред-
назначена для структурных работ с лучшим раз-
решением.

В дальнейшем предполагается оснащение ди-
фрактометра техникой поляризованных нейтро-
нов, а именно, использовать недавно развитый
метод “поляризационного отношения” для по-

Рис. 1. Схема порошкового дифрактометра D3 на реакторе ПИК (а): 1 – “in-pile” коллиматор с расходимостью α1, 2 –
КМ с мозаичностью η, 3 – угловая расходимость после КМ α2, 4 – образец, 5 – угловая расходимость перед де-
тектором α3, 6 – регистрирующий элемент. 3D-изображение (б). Защита КМ не показана. 1 – “in-pile” коллиматор,
2 – сменный монохроматор (HOPG002) и Ge511), 3 – вакуумный кожух, 4 – диафрагма и монитор пучка, 5 – PG-
фильтр, 6 – узел образца, 7 – радиальный осциллирующий коллиматор, 8 – позиционно-чувствительный детектор.
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рошковой дифракции [18]. Это метод основан на
измерении двух дифрактограмм для падающих
нейтронов, поляризованных в двух противопо-
ложных направлениях относительно приложен-
ного магнитного поля. В отличие от обычной ди-
фракции нейтронов этот метод дает возможность
измерить тензор локальной магнитной воспри-
имчивости для каждого магнитного иона [19].

Этот подход широко используется в монокри-
сталлах, однако для поликристаллов применялся
редко, так как в этом случае дифракционный сиг-
нал значительно меньше, чем для монокристал-
лов, особенно в наноструктурированных систе-
мах, где уширение дифракционных пиков еще
больше уменьшает дифракционный сигнал. Та-
кой метод можно использовать только на дифрак-
тометрах с большой светосилой.

Рассеянные нейтроны на образце регистриру-
ются большим позиционно-чувствительным де-
тектором (ПЧД), который представляет собой
сборку из 126 линейных позиционно-чувстви-
тельных счетчиков, собранных в шесть горизон-
тальных секций.

Для подавления паразитного рассеяния от
криостата и фона зала перед детекторной сборкой
установлен большой радиальный осциллирую-
щий коллиматор с расходимостью 0.7° [20, 21]
(рис. 1б).

Любые расчеты разрешения и светосилы ди-
фрактометра предполагают знание основных па-
раметров прибора, а именно угловой расходимо-
сти коллиматоров, установленных перед КМ, об-
разцом и детектором, обозначаемых α1, α2, α3, и
мозаичности КМ (η) (рис. 1а). Обычно расходи-
мости α1, α2 и α3 определяются соответствующи-
ми соллеровскими коллиматорами. Однако на
дифрактометрах высокой светосилы таких солле-
ровских коллиматоров перед счетчиками нет, по-
этому параметр α3 требует специального рассмот-
рения.

Разрешение позиционно-чувствительного де-
тектора. Угловая расходимость пучка α3, реги-
стрируемая детектором. Для дифрактометра D3
предполагается использовать линейные позици-
онно-чувствительные гелиевые счетчики, обра-
зующие большой ПЧД, который покрывает диа-
пазон углов дифракции 0°–120°. Счетчики собра-
ны в шесть секций, каждая из которых включает в
себя 21 счетчик, которые располагаются горизон-
тально друг над другом и обеспечивают верти-
кальную угловую апертуру ~7°. Общий телесный
угол 0.28 ср. Такая конструкция относительно де-
шевая по сравнению с пиксельным детектором и
используется в ряде дифрактометров [22, 23].

Каждый счетчик представляет собой запол-
ненную 3He трубку, в центре которой располага-
ется анод из никель-хромовой нити с высоким

сопротивлением. Сравнивая амплитуды сигнала
на разных концах нити, можно определить поло-
жение электронного облака, возникающего при
попадании нейтрона в счетчик, т.е. место захвата.
В зависимости от типа счетчика (диаметр труб-
ки, газовый состав, сопротивления анодной
нити) линейное разрешение может составлять
от 2.5 до 10 мм. Кроме этих факторов реальное
разрешение сильно зависит от соотношения за-
грузки, времени и способа обработки сигнала
электронной схемой.

Параметр α3, во многом определяющий раз-
решение дифрактометра, характеризуется дву-
мя углами. Во-первых, углом, под которым
каждая точка цилиндрического образца “ви-
дит” расстояние, соответствующее линейному
разрешению счетчика (d), и, во-вторых, углом,
под которым каждая точка счетчика “видит”
образец (L) (рис. 2а). В этом случае угловая зави-
симость распределения интенсивности (пропус-
кание) имеет форму трапеции (рис. 2в), парамет-
ры которой определяются величинами d, L и рас-
стоянием R от образца до счетчика.

Однако поскольку образец обычно имеет ци-
линдрическую форму, дифрагирующий объем за-
висит от ширины пучка, который, в свою очередь,
определяется углом рассеяния, диаметром об-
разца D и линейным разрешением счетчика d
(рис. 2б). Интегрирование по объему образца ис-
кажает трапецеидальный вид профиля и приво-
дит к “колоколообразной функции” с меньшей
шириной на половине высоты (рис. 2в). Погло-
щением в образце пренебрегаем, так как для ней-
тронного рассеяния этот фактор, как правило, не
играет роли.

Например, при расстоянии между образцом и
детектором 1.5 м, линейном разрешении счетчика
3 мм и при ширине образца L, равной 5 мм, угло-
вая расходимость α3 при “линейном образце” со-
ставляет 11.4 , тогда как для реального случая с
цилиндрическим образцом (D = L) – только 9.5
(рис. 2). Выполненные аналитические расчеты по
Caglioti [2] при разных значениях параметра α3
показывают, что меньшая угловая расходи-
мость α3 приводит к заметному изменению кри-
вой разрешения (рис. 3).

В случае, когда образец полностью находится в
пучке и диаметр образца меньше линейного раз-
решения детектора, то угловая расходимость пол-
ностью определяется линейным разрешением де-
тектора и расстоянием d/R. Для расстояния обра-
зец–детектор 1.5 м и линейного разрешения
счетчика 3 мм этот параметр равен 7 , что близко
к угловой расходимости соллеровских коллима-
торов перед счетчиками, которые используются
на дифрактометрах высокого разрешения.

′
′
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РАЗРЕШЕНИЕ ПОРОШКОВОГО 
ДИФРАКТОМЕТРА: MCSTAS ИЛИ CAGLIOTI

Оптимизация параметров порошкового ди-
фрактометра. Точность физических параметров,
полученных из дифракционных исследований,
определяется двумя базовыми параметрами – ин-
струментальным разрешением (FWHM – Full
Width at Half Maximum), которое определяет ши-
рину дифракционных рефлексов, и светосилой,
определяющей интенсивность дифракционного
сигнала. Задача выбора параметров коллимато-
ров и КМ, формирующих нейтронно-оптиче-
скую схему прибора, – это получение максималь-
ной светосилы при наилучшем разрешении для
конкретной физической задачи. Отметим, что са-
мо понятие оптимального соотношения доста-
точно условно [23].

Впервые аналитические зависимости разреше-
ния и светосилы дифрактометра были получены
в [2]. На основании этих формул оптимальный вы-

бор параметров предложен в [3]. Дифрактометр,
оптимизированный по этому методу, обладает
максимальной светосилой при фиксированном
инструментальном разрешении FWHM0 на вы-
бранном угле дифракции 2θ0.

Соответствующие оптимальные расходимости
коллиматоров α1, α2, α3, которым соответствует
максимум светосилы, можно получить миними-
зацией. Условие максимума светосилы приводит
к системе уравнений, решение которых методом
Лагранжа [4], при фиксированных значениях 2θ0,
угла монохроматора 2θM, η, FWHM0 дает значе-
ния величин α1, α2, α3. Выбор мозаичности КМ η
определяется другими факторами.

Для дифрактометров высокого разрешения
при 2θM ~ 120° наилучшее разрешение получается
при условии [6]:

1 2 3: : : 1 : 2 : 4 : 1, 2 120 .Mα η α α ≈ θ = °

Рис. 2. Схема рассеяния для “линейного” (а) и цилиндрического образца (б). L – ширина “линейного” образца, D –
диаметр цилиндрического образца, d – “линейное” разрешение счетчика, R – расстояние счетчик–образец. Профили
пучка на детекторе (нормированные) (в): 1 – “линейный” образец, 2 – цилиндрический образец.
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Рис. 3. Разрешение для “линейного” образца, α3 = 11.7  (1), и цилиндрического образца, α3 = 9.5  (2): а – режим
2θM = 44.22°, б – режим 2θM = 90°.
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Рис. 4. Нейтронограммы образца “NAC” для углов КМ 2θM = 44.22° (длина волны λ = 2.52 Å) (а), режим 2θM = 90°
(длина волны λ = 1.54 Å) (б). На вставке показано отличие расчетного профиля от гауссовой линии.
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В [8] было предложено использовать дополни-
тельные условия, а именно, анализируя отноше-
ние инструментального разрешения (FWHM) к
расстоянию между брэгговскими рефлексами для
кубической решетки. При этом минимум диспер-
сионной кривой (наилучшее инструментальное
разрешение) должен находиться в области, где
расстояние между дифракционными рефлексами
минимально, что соответствует большим углам
дифракции. В соответствии с этим подходом оп-
тимальные параметры дифрактометра определя-
ются параметром элементарной ячейки исследуе-
мого образца.

Отметим, что система уравнений, определяю-
щих разрешение и светосилу, “переопределена” и
не имеет однозначного решения. Поэтому все ме-
тоды оптимизации используют те или иные до-
полнительные условия для получения оптималь-
ного решения.

Сравнение расчета разрешения для порошкового
дифрактометра D3 численно (McStas) и по анали-
тическим формулам (Caglioti). Рассматриваемая
задача возникла при создании нового порошко-
вого дифрактометра для реактора ПИК, посколь-
ку разрешение дифрактометра определяет функ-
ционал прибора. Для расчета разрешения, как
правило, применяются аналитические формулы
Caglioti [2]. Такой подход используется давно, хо-
рошо апробирован, рассчитанные зависимости
полностью соответствуют эксперименту. Однако
в последнее время большое развитие получили
численные расчеты параметров дифракционных
приборов, в частности пакеты McStas, Vitess и
другие. Такие численные расчеты разрешения
обычно используются для оптимизации порош-
ковых дифрактометров [8].

С целью сравнения двух подходов, численного
и аналитического, был выполнен численный рас-
чет разрешения дифрактометра с помощью паке-

та McStas для реперного образца Na2Ca3Al2F14
(известного как “NAC”) в цилиндрическом кон-
тейнере диаметром 5 мм и высотой 20 мм. Ис-
пользовали следующие параметры дифрактомет-
ра: 2θM = 44.22° (HOPG002) или 90° (Ge511), α1 =
= 20 , α2 = 24.7  (HOPG) или 45  (Ge), α3 = 9.5  и
η = 30  (HOPG) или 20  (Ge). Параметр α2, угло-
вая расходимость после КМ, был рассчитан исхо-
дя из ширины КМ и диаметра образца. Использу-
емые параметры соответствуют параметрам ди-
фрактометра D3.

На первом этапе с помощью пакета McStas бы-
ли рассчитаны модельные нейтронограммы для
реперного образца (рис. 4). Затем с помощью
профильного анализа этих нейтронограмм (Full-
Prof, matching mode), предполагая гауссову
форму рефлекса, уточнены параметры инстру-
ментального разрешения U, V, W. По этим пара-
метрам построены зависимости ширины ре-
флекса FWHM(2θ) и соответствующего разреше-
ния ∆d/d(2θ) (рис. 5). На этом же рисунке для
сравнения показаны соответствующие зависимо-
сти FWHM(2θ) и разрешения ∆d/d(2θ), рассчи-
танные по аналитическим формулам Caglioti [2].
Использованы те же исходные параметры α1, α2,
α3, η и 2θM.

Из разностных кривых на рис. 4 (нижняя
кривая) видно, что профили дифракционных
рефлексов, рассчитанные численно, заметно
отличаются от гауссиана. Как следствие, кри-
вые разрешения, рассчитанные аналитически и
численно (рис. 5), также заметно различаются,
особенно на больших углах. Это ожидаемый ре-
зультат, который обусловлен тем, что числен-
ный расчет предполагает ограничение траекто-
рий нейтронов геометрическими границами
оптических элементов, в частности коллимато-
ров и КМ. Данное базовое ограничение приво-
дит к тому, что дифракционный профиль на

′ ′ ′ ′
′ ′
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Рис. 5. Зависимости FWHM(2θ) и ∆d/d(2θ) при угле монохроматора 2θM = 44.22° (а, в) и 2θM = 90° (б, г): 1 – аналити-
ческий расчет по Caglioti, 2 – численный расчет.
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Рис. 6. Профили дифракционных рефлексов, рассчитанные численно для угла монохроматора 2θM = 44.22° и диаметра
образца 5 мм: а – малые углы дифракции, рефлекс 220, б – рефлекс 622 на больших углах дифракции.
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больших углах имеет форму трапеции (рис. 6).
Поскольку профильный анализ предполагает
гауссову форму дифракционного рефлекса,

разрешение, рассчитанное из уточнения ней-
тронограммы с искаженными профилями, не
совпадает с аналитическим расчетом.
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Дифракционный профиль в форме трапеции
при численном расчете существует для всех углов,
но наблюдается на больших углах дифракции, ко-
гда ширина дифракционного рефлекса большая.
Поскольку разрешение порошкового дифрак-
тометра на больших углах дифракции практи-
чески определяется расходимостью α3, обнару-
женный эффект заметно проявляется только
при больших значениях α3, т.е. при больших
диаметрах образца.

Эффект существует при любом разрешении,
но его величина определяется отношением
FWHM к шагу измерений. Для дифрактометров
высокого разрешения ширина дифракционного
рефлекса на больших углах мала, поэтому отли-
чие расчетного профиля от гауссовой формы
очень мало, и искажения наблюдаются только
при очень малом шаге измерений, меньше 0.05°.
При большем шаге численный расчет будет да-
вать практически такой же результат, что и анали-
тические формулы.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

При численном расчете из-за ограничений
рассматриваемых траекторий геометрией оптиче-
ских элементов дифракционный профиль имеет
форму трапеции, что хорошо видно при больших
углах дифракции. Это приводит к различию раз-
решения, рассчитанному численно и полученного
из аналитических формул, которые предполагают
гауссовый профиль. Это различие особенно замет-
но для дифрактометров со средним разрешением,
оптимизированных на максимальную светосилу.

Гауссова форма пропускания оптических эле-
ментов является более адекватной реальному экс-
перименту, поскольку всегда есть небольшое, но
конечное пропускание на краях, которое не учиты-
вается при численном расчете. Поэтому трапеце-
идальная форма дифракционного рефлекса при
численном расчете является приближением, и рас-
чет по аналитическим формулам дает более точный
результат.

Работа выполнена при финансовой поддержке
Российского фонда фундаментальных исследова-
ний (грант № 20-02-00109-a).
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