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Введение
Актуальность — 1
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Рис. 1: Годовая динамика роста числа статей на основе данных
Google Scholar
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Введение
Актуальность — 2

Рис. 2: К вопросу о необходимости открытой базы данных XAS
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Введение
Цели и задачи

Цель
Исследование открытых программных инструментов,
применимых в научной работе в области XAFS-спектроскопии.

Задачи
▶ Введение в XAS;
▶ Изучение основ XAFS-спектроскопии;
▶ Анализ простейших моделей, используемых в XAFS;
▶ Формирование переченя открытых программ, библиотек и

баз данных, полезных для теоретического исследования,
моделирования а также анализа спектров рентгеновского
поглощения.
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Основы спектроскопии рентгеновского поглощения
Рентгеновское излучение

Определение 1
Рентгеновское излучение — это электромагнитные волны в
диапазоне длин волн λ ∈ 10 · [10−12, 10−9] м.
▶ Жёсткое λ ≲ 0.1 · 10−9 м;
▶ Промежуточное λ ∼ 0.1 · 10−9 м;
▶ Мягкое λ ≳ 0.1 · 10−9 м.

Источники
▶ Электроны:

▶ рентгеновские трубки;
▶ синхротроны;
▶ ондуляторы, вигглеры и лазеры на свободных электронах;

▶ Положительно-заряженные релятивистские ионы;
▶ Естественные и лабораторные электрические разряды.
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Основы спектроскопии рентгеновского поглощения
Определение XAS и схема эксперимента

Определение 2
Спектроскопия рентгеновского поглощения (XAS — X-ray
absorption spectroscopy) — это метод изучения объектов по
спектрам поглощения рентгеновских квантов.
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Рис. 3: Упрощённая схема эксперимента
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Основы спектроскопии рентгеновского поглощения
Типичный вид спектров XAS

I1 = I0 e
−µd (1)
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Рис. 4: Экспериментальные данные об энергетической зависимости
массовых коэффициентов ослабления
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Основы спектроскопии рентгеновского поглощения
Механизмы взаимодействия рентгеновского излучения с веществом

▶ Фотоэлектронное поглощение;
▶ Эффект Комптона;
▶ Рэлеевское рассеяние.

10−3

10−2

10−1

100

101

102

103

104

105

103 104 105

K

L

µ
/ρ
,

cm
2
/g

E, eV

Photoelectric
Compton
Rayleigh

Total

X-ray mass attenuation for Cu

Рис. 5: Вклады различных механизмов в ослабление
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Основы спектроскопии рентгеновского поглощения
Механизм фотоэлектронного поглощения

P ∼ Z 3
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Рис. 6: Схематическое изображение процесса фотопоглощения
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Основы спектроскопии рентгеновского поглощения
Связь теории и эксперимента

σ = 4π2αℏω
∑
F

|⟨φF |ô|φI ⟩|2 δ(EF − EI − ℏω), (3)

α =
e2

2hcε0
, ô = ôE1 + ôE2 + ôE3 + ôM1 + . . . , (4)

ôE1 = ε · r, ôE2 =
i

2
(ε · r)(k · r), ôE3 = −1

6
(ε · r)(k · r)2, (5)

ôM1 = cm[k× ε] · (L+ 2S). (6)

µ =
1

V

N∑
i=1

σi . (7)

f1 − if2 ≈ mω2 lim
η→0+

∑
f ,i

⟨φi |ô∗s |φf ⟩⟨φf |ôi |φi ⟩
ℏω − (Ef − Ei ) + iη

. (8)
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Тонкая структура спектров рентгеновского поглощения
Основные области XAFS

Определение 3
Тонкая структура спектров рентгеновского поглощения (XAFS — X-ray
Absorption Fine Structure) — осцилляции зависимости коэффициента поглощения
от энергии излучения.

▶ XANES (NEXAFS) — X-ray Absorption Near Edge Structure (Near Edge X-ray
Absorption Fine Structure);

▶ EXAFS — Extended X-ray Absorption Fine Structure;

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

4.0

8800 9000 9200 9400 9600 9800 10000

XANES EXAFS

µ
tr

an
s

E, eV

XAS lib

XAFS areas for Cu K edge

Рис. 7: Спектральные области XAFS на примере K -края меди
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Тонкая структура спектров рентгеновского поглощения
Модель дифракции электронных волн

h̄ω

Рис. 8: Схематическое изображение радиальной части исходящей и
рассеянной фотоэлектронных волн

k =
2π

λ
=

√
2m

ℏ2
(E − E0), (9)

χ(k) = A(k) sin [2kr + φ(k)] . (10)

П. А. Макаров Применение современного открытого ПО в XAFS-спектроскопии 13 / 32



Тонкая структура спектров рентгеновского поглощения
Модель рассеяния медленных электронов
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Рис. 9: Сопоставление двух областей рентгеновского поглощения на
примере модельного кристалла NaCl
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Универсальные инструменты
Языки программирования и библиотеки

Основные языки программирования
▶ Fortran 90 – 2018 (FORTRAN 77)
▶ C и C++
▶ Python

Полезные библиотеки
▶ GSL — GNU Scientific Library

▶ SciPy

▶ NumPy
▶ SymPy

▶

▶

▶ QuTiP
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Универсальные инструменты
Научная графика

Gnuplot
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Универсальные инструменты

Пример систем компьютерной математики — Maxima

load(orthopoly)$

N(n,l) := 2/n^2*sqrt((n-l-1)!/(n+l)!)*(Z/a)^(3/2);
R(n,l,r) := N(n,l)*(2*Z*r/n/a)^l*exp(-Z*r/n/a)* \

gen_laguerre(n-l-1, 2*l+1, 2*Z*r/n/a);
%rho(n,l,r) := r^2*R(n,l,r)^2;

Z: 1$ a: 1$ L : 75$ N : 1000$

out1: openw("S.txt")$ out2: openw("P.txt")$
printf(out1, "#r 1S 2S 3S 4S~%")$
printf(out2, "#r 2P 3P 4P~%")$

for i:1 thru N do
printf(out1, "~f ~f ~f ~f ~f~%", i*L/N,\

%rho(1,0,i*L/N), %rho(2,0,i*L/N), \
%rho(3,0,i*L/N), %rho(4,0,i*L/N))$

printf(out2, "~f ~f ~f ~f~%", i*L/N, \
%rho(2,1,i*L/N), %rho(3,1,i*L/N), \
%rho(4,1,i*L/N))$
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Универсальные инструменты
Совместное использование Maxima и Gnuplot
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Рис. 10: Радиальные распределения для некоторых состояний атома
водорода
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Универсальные инструменты
Notebooks, системы контроля версий и совместная разработка
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Универсальные инструменты
Системы компьютерной вёрстки и языки разметки

Beamer
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Специализированные инструменты
Профессиональные базы данных

1. Community site for x-ray absorption fine-structure (XAFS) and
related spectroscopies https://xafs.xrayabsorption.org/.

2. X-ray DB: X-ray Reference Data in SQLite
https://xraypy.github.io/XrayDB/.

3. XAS lib https://xaslib.xrayabsorption.org.
4. X-ray Data Booklet https://xdb.lbl.gov/.
5. CXRO X-Ray Interactions With Matter

https://henke.lbl.gov/optical_constants/.
6. Reference X-Ray Spectra of Metal Foils - Exafs Materials

http://exafsmaterials.com/Ref_Spectra_0.4MB.pdf.
7. X-Ray Resources on the Web

https://henke.lbl.gov/optical_constants/web.html.
8. Google Dataset https://datasetsearch.research.google.com.
9. The Materials Project https://materialsproject.org/.

10. Material Data Repository https://mdr.nims.go.jp.
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Специализированные инструменты
Google Dataset

Рис. 11
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Специализированные инструменты
Material Data Repository

Рис. 12
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Специализированные инструменты
Material Data Repository

Рис. 13
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Специализированные инструменты
Reference X-Ray Spectra of Metal Foils

Рис. 14
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Специализированные инструменты
XAS lib

Рис. 15
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Специализированные инструменты
XAS lib

Рис. 16
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Специализированные инструменты
Henke et. al. — 1

Рис. 17: База данных CXRO, основанная на работе Henke et. al.
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Специализированные инструменты
Henke et. al. — 2
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Рис. 18: Атомные факторы рассеяния для меди
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Специализированные инструменты
Henke et. al. — 3
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Рис. 19: Пропускание медной пластинки толщиной 200 нм
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Специализированные инструменты
Программы и библиотеки для моделирования и анализа

1. The FEFF Project https://feff.phys.washington.edu/.

2. WebAtoms: Convert crystallographic data into a Feff input file
https://millenia.cars.aps.anl.gov/webatoms.

3. ifeffit XAFS analysis programs
https://github.com/newville/ifeffit.

4. The FDMNES project https://fdmnes.neel.cnrs.fr.

5. Larch: Data Analysis Tools for X-ray Spectroscopy
https://xraypy.github.io/xraylarch/.

6. Sloth: slowly evolving utilities for x-ray spectroscopy
https://github.com/maurov/xraysloth.

П. А. Макаров Применение современного открытого ПО в XAFS-спектроскопии 31 / 32

https://feff.phys.washington.edu/
https://millenia.cars.aps.anl.gov/webatoms
https://github.com/newville/ifeffit
https://fdmnes.neel.cnrs.fr
https://xraypy.github.io/xraylarch/
https://github.com/maurov/xraysloth


Заключение

1. Выполнено введение в XAS;

2. Изучены методология, область применения и
проблематика XAFS-спектроскопии;

3. Обсуждены простейшие модели, используемые в XAFS;

4. Сформирован перечень открытых программ, библиотек и
баз данных, полезных для теоретического исследования,
моделирования а также анализа спектров рентгеновского
поглощения.

Спасибо за внимание!
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