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Зачем изучают диффузное 
рассеяние
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«The effect of the thermal motion on an 
x-ray beam traversing the crystal has 
been compared with the effect of the 
agitated surface of the sea on the image 
of the setting sun. There is no sharp 
reflection, but a diffuse ribbon of light 
stretching towards the observer. This 
diffusion is obviously produced by the 
innumerable waves of various length and 
direction.»

Max BornRep. Prog. Phys. 9, (1942) 
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• Многие своства определяются не только 
упорядоченной структурой, но и ее 
искажениями, беспорядком.

• Задача: изучая картину рассеяния узнать 
среднее расположение атомов и 
характеристики локальных отклонений от 
среднего.

• Диффузное рассеяние гораздо слабее 
брегговского. Нужно использовать яркие 
источники излучения.

• Современный анализ диффузного 
рассеяния требует больших 
компьютерный ресурсов.

• В отличие от анализа брегговского 
рассеяния, для диффузного рассеяния нет 
единого протокола анализа данных
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Простые примеры

ρ with occupation disorder

=   Δρ        Diffuse scattering

+  <ρ>        Bragg scattering

ρ with positional disorder 

=   Δρ        Diffuse scattering

+  <ρ>        Bragg scattering
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2D maps, layers, 3D maps

• Двумерная карта рассеяния –
дифракционная картина на 2D детекторе 
при известной ориентации кристалла. 
Сечение обратного пространства участком 
сферы Эвальда.

• Слой обратного пространства –
восстановленное плоское сечение 
интенсивности в обратном пространстве. 

• 3D карта – трехмерное представление 
интенсивности рассеяния в Q-пространстве.
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Компоненты диффузного 
рассеяния.






0

1
iC

Лаборатория нейтронных исследований ФТИ им. А.Ф. Иоффе РАН 2010

Пример: бинарный сплав AxB1-x

1. Распределение атомов по позициям

qc

    22
BA

DIF ffcNI qqqq 

(М. А. Кривоглаз)
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2. Решетка искажается (релаксирует) в окрестности дефекта

qq cu      22

qqqq qq AfffcNI BA

DIF 
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3. Тепловое диффузное рассеяние.
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Моделирование теплового диффузного 
рассеяния – проблемы
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• Пример «разбавленного» сплава не 
универсален.

• Не существует общего теоретического 
рецепта описания диффузного рассеяния 
для систем с большим количеством 
взаимодействующих дефектов.

• Во многих случаях нельзя ограничется 
учетом только акустических фононов при 
расчете  теплового диффузного рассеяния
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Оптические модели

http://rsc.anu.edu.au/~welberry/Optical_transform/
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Acta Cryst. (1982). A38, 761-772

Gaussian Growth-Disorder Models and Optical Transform Methods

BY T. R. WELBERRY AND C. E. CARROLL
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Как может выглядеть протокол для 
анализа диффузного рассеяния

- Probabilistic or Monte Carlo crystal builder 
for modeling disordered crystal

- Optimization of probabilities and geometrical parameters, with a 
genetic algorithm.

- Fast testing of different models by optimized 
and parallelized code

- Statistical analysis of results and visualization

Недостатки «прямого» моделирования.

1. Решение не является единственным – это лишь одна из многих 
возможных реализаций разупорядоченной структуры. 

2. Модель не учитывает совсем теплового диффузного рассеяния

3. Модель не работает для систем с флуктуациями, неэргодических 
систем.
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TDS
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Diffuse scattering in Prussian Blue analog

1D

2D
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2002
….. This is not impossible with the aid of a two-
dimensional area detector, but it requires a long 
measurement time and a very large memory space, 
and has never been done over the size of the Q-
space needed for accurate Fourier-transformation. 
…. Takeshi Egami 

3D PDF
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DONE
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What one would see with neutrons?

   
2

6 )(
62 CNMnOH ffF q

X Y M0( ) X Y M0( )

X-rays Neutrons, nuclear scattering
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X-rays Neutrons, nuclear scattering

HK0 layer
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