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Приведено преобразование фазового уравнения в матричную форму, позволяющую рассчитывать
одновременно все каналы рассеяния в рефлектометрии поляризованных нейтронов. Потенциалы
взаимодействия представлены в явном виде. Проанализирован частный случай системы с коллине-
арным упорядочением магнитных моментов. Показана возможность решения обратной задачи и
экспериментального определения характеристик многослойных систем с различными магнитными
состояниями путем одновременного анализа рефлектометрических кривых для различных типов
поляризации нейтронов.
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ВВЕДЕНИЕ
Рефлектометрия поляризованных нейтронов

представляет собой удобный и точный метод
определения атомной и магнитной структур тон-
ких наноразмерных пленок и сверхрешеток. Она
основана на наличии у нейтронов собственного
магнитного момента, который при рассеянии
взаимодействует с магнитными моментами ато-
мов образца. Это приводит к дополнительному
вкладу в потенциал взаимодействия, который
существенно зависит от магнитного состояния
системы. Для получения наиболее полной ин-
формации первичный пучок поляризуют – выстра-
ивают магнитные моменты нейтронов вдоль не-
которого выбранного направления. Анализ рас-
сеяния нейтронов с различной поляризацией (в том
числе с изменением поляризации в процессе рас-
сеяния) позволяет определить тип магнитного
упорядочения атомов или слоев и рассчитать ве-
личину и направление магнитных моментов.
Особенно активно рефлектометрия поляризо-
ванных нейтронов применяется для изучения ме-

таллических многослойных наноструктур, обла-
дающих необычными электрическими и магнит-
ными свойствами и составляющих элементную
базу квантовой наноспинтроники. Рефлектомет-
рия является неразрушающим методом и никак
не изменяет свойства образца. Все это обуслови-
ло довольно широкое применение данного под-
хода в исследованиях магнитных свойств много-
слойных пленок [1, 2]. Рефлектометрия поляри-
зованных нейтронов также дает возможность
анализа тонких эффектов, например, влияния
магнитной текстуры многослойных металличе-
ских пленок на рассеяние нейтронов [3].

Для расчета интенсивности рассеяния нейтро-
нов с различной поляризацией на заданной си-
стеме применяют обобщенный метод оптических
матриц Абеле [4], когда коэффициенты отраже-
ния выводят из произведения матриц размерно-
сти 8 × 8, которые учитывают как ядерное, так и
магнитное взаимодействие [5]. В настоящей ра-
боте представлен альтернативный подход к рас-
чету интенсивности, основанный на применении
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фазово-амплитудных функций и решении нели-
нейного матричного дифференциального уравне-
ния, связывающего коэффициенты отражения
нейтронов и потенциалы взаимодействия. К плю-
сам этого метода можно отнести меньшие вычис-
лительные затраты (уравнение записывается для
матриц 2 × 2) и, соответственно, более высокую
скорость вычислений. Использование фазово-
амплитудных функций также упрощает модели-
рование и анализ систем со сложным магнитным
упорядочением, в частности, с геликоидальным
упорядочением моментов.

Метод фазово-амплитудных функций как эф-
фективный способ решения различных задач
квантовой механики был введен в работах Калод-
жеро [6] и Бабикова [7]. В них он представлен в
наиболее общем виде. Затем были рассмотрены
более узкие задачи, например, применение мето-
да для анализа нелокальных потенциалов взаимо-
действия [8]. Этот метод был адаптирован для
рентгеновской и нейтронной рефлектометрии [9]
и показал достаточно хорошие результаты как в
моделировании интенсивности отражения от раз-
личных систем, так и в определении характери-
стик потенциала взаимодействия по известной
картине зеркального отражения. В [9] также мож-
но найти краткий обзор других работ по приме-
нению метода фазово-амплитудных функций.
В настоящей работе показано, как с его помощью
решать прямую и обратную задачи в рефлекто-
метрии поляризованных нейтронов.

ТЕОРИЯ МЕТОДА

В отличие от рассеяния рентгеновских лучей и
ядерного рассеяния нейтронов взаимодействие
поляризованных нейтронов с магнитными мо-
ментами атомов является более сложной задачей
многоканального рассеяния. Возникают два ка-
нала рассеяния – для нейтронов со спином
“вверх” и для нейтронов со спином “вниз” (на-
правления выбраны условно). Для упрощения
дальнейших выкладок введем обозначения: канал
нейтронов со спином “вверх” обозначим знаком
“+” (плюс); канал нейтронов со спином “вниз”
знаком “–” (минус). Кроме того, имеется переме-
шивание каналов – нейтроны могут изменить на-
правление спина в момент рассеяния на образце.

В результате получим четыре различных в об-
щем случае коэффициента отражения: два основ-
ных, без изменения состояния (“++” и “– –”), и
два с изменением состояния (“+–” и “–+”). Из-
за наличия взаимодействия каналов невозможно
получить независимые уравнения для каждого
коэффициента отражения. Фазовое уравнение
принимает матричный вид, хотя схема его вывода
остается аналогичной описанной в [6, 7, 9]:

(1)

Здесь  – матрица коэффициентов отражения:

(2)

каждый элемент матрицы является коэффициен-
том отражения в определенном канале рассеяния
и представляет собой функцию глубины  и вол-
нового числа  где  – длина волны
падающих нейтронов,  – угол падения.

Уравнение (1) – не единственно возможная
форма записи фазового уравнения. Например,
в [10] предлагается выразить фазовое уравнение
через логарифмическую производную показателя
преломления и эйконал. Этот подход удобен для
анализа задач оптики при нормальном падении
луча на границу раздела сред. В нейтронной ре-
флектометрии при скользящих углах падения бо-
лее предпочтительна форма (1).

Матрица  описывает потенциал взаимодей-
ствия в каждом канале:

(3)

Чаще всего потенциал взаимодействия является
только функцией глубины. Но для некоторых ве-
ществ, ядра которых резонансно взаимодейству-
ют с тепловыми нейтронами, может возникнуть
зависимость потенциала от длины волны и, сле-
довательно, от волнового числа. Примером тако-
го вещества является гадолиний.

Матрицы  и  связаны с падающей и отра-
женной волнами соответственно:

(4)

Все произведения в уравнении (1) являются мат-
ричными и в общем случае некоммутативны.
Введем обозначения:

(5)

где  – длина ядерного рассеяния нейтронов
на глубине   – число частиц в единице объ-
ема на глубине  Величина  описывает пре-
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ломление и отражение нейтронов в веществе,
 – поглощение.

Для магнитного рассеяния

(6)

где  – длина магнитного рассеяния нейтро-
нов,  – магнитный момент частиц на глубине

 в магнетонах Бора. Мнимая часть длины рассе-
яния отсутствует, поскольку взаимодействие с
магнитной подсистемой не приводит к поглоще-
нию нейтронов.

Тогда элементы матрицы потенциала  могут
быть представлены следующим образом [11]:

(7)

Здесь введена величина  – угол между направле-
нием магнитного момента падающих нейтронов
и направлением магнитного момента частиц об-
разца. Если в образце не ферромагнитное упоря-
дочение, то  различен в разных слоях. В гелико-
идальных системах с плавным поворотом магнит-
ного момента угол является функцией глубины

 В случае несимметричного взаимодействия
каналов рассеяния  но в рефлек-
тометрии поляризованных нейтронов такие зада-
чи не рассматриваются.

Матричное уравнение (1) может быть пред-
ставлено и в виде системы из четырех связанных
дифференциальных уравнений для каждого ко-
эффициента отражения. Такая система весьма
громоздка для записи и неудобна для численного
решения, хотя может быть полезна для теоретиче-
ского анализа частных случаев при определен-
ных значениях и соотношениях между элемента-
ми потенциала. Например, используя систему,
легко показать, что, если  то и

 Но для расчетных задач предпо-
чтительнее более компактная матричная форма.

Рассмотрим важный частный случай магнит-
ной коллинеарной системы. Возможны два зна-
чения угла:  (ферромагнитное упорядочение)
или  (антиферромагнитное упорядоче-
ние). Тогда из (7) следует, что 
Уравнение для коэффициента отражения 
имеет вид (аргументы опущены для краткости):
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Первое слагаемое, очевидно, обращается в ноль.
Чтобы определить поведение второго слагаемого,
необходимо рассмотреть граничное условие для

 В [9, 12] было показано, что граничным усло-
вием является амплитуда волны, отраженной от
полубесконечной подложки, рассчитанная по
формуле Френеля:

(9)

Здесь  =  =

 т.к.  Тогда граничное условие
 Можно показать как аналитически,

так и численно, что решением уравнения (8) при
таких условиях будет  Это
означает, что перемешивания каналов рассеяния
в магнитно-коллинеарных системах нет. Система
уравнений в этом случае превращается в два неза-
висимых уравнения для каждого канала, полно-
стью идентичных фазовому уравнению из [7]:

(10)

Матричное уравнение (1) может быть решено
методом Рунге–Кутты, характеристики потенци-
ала определяются при помощи алгоритма Левен-
берга–Марквардта [13], возможно применение и
других алгоритмов спуска.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ АПРОБАЦИЯ
С целью апробации метода были проведены

эксперименты по рефлектометрии поляризо-
ванных нейтронов на следующих образцах:
Al2O3//Nb(300 Å) – немагнитная система, про-
верка возможности обработки простых данных;
Al2O3//Nb(100 Å)/Fe(500 Å)/Nb(50 Å) – система
с одним магнитным слоем, проверка возможно-
сти обработки данных без переворота спина;
Al2O3//Nb(100 Å)/Fe(250 Å)/Nb(20 Å)/Fe(250 Å)/
Nb(50 Å) – система с двумя магнитными слоями,
проверка возможности обработки данных при на-
личии рассеяния с переворотом спина.

Поверхность подложки совпадает с кристал-
лографической плоскостью  Все образцы
были приготовлены на установке магнетронного
распыления ULVAC (Институт физики металлов
УрО РАН, г. Екатеринбург) [14]. Базовое давле-
ние в камере роста составляло 6 × 10–7 Па, давле-
ние аргона 0.1 Па, температура комнатная, внеш-
нее магнитное поле отсутствовало.

Нейтронные измерения проводились на вре-
мяпролетном рефлектометре поляризованных
нейтронов РЕФЛЕКС [15], установленном на им-
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пульсном ядерном реакторе ИБР-2 (Объединен-
ный институт ядерных исследований, г. Дубна
Московской обл.). На рис. 1 точками представ-
лены экспериментальные рефлектометрические
данные для образца 1 – тонкой пленки Nb. В ре-
зультате обработки эксперимента с использова-
нием метода фазово-амплитудных функций
было установлено, что толщина пленки состав-
ляет 325 Å. Средние величины шероховатости на
границе раздела с подложкой и на поверхности
пленки не превышают 4 Å. На поверхности обра-
зовался окисленный слой Nb2O5 толщиной 25 Å.
Рефлектометрическая кривая, рассчитанная по
определенным параметрам, также представлена
на рис. 1. Несоответствие с экспериментальными
данными составляет 5.4%.

На рис. 2 приведены экспериментальные дан-
ные для образца Al2O3//Nb(100 Å)/Fe(500 Å)/
Nb(50 Å). Данный образец снимали в магнитном
поле напряженностью 3 кЭ, он находился в со-
стоянии насыщения. Регистрировали нейтроны
с поляризацией “+” и “–”. Состояния с измене-
нием спина отсутствуют, поскольку направление
намагниченности параллельно спину нейтронов.

По результатам обработки определена следу-
ющая структура образца 2: Al2O3//Nb(114 Å)/
Fe(508 Å)/Nb(26)/Nb2O5(29 Å). Характерная ше-
роховатость поверхности не превышает 8 Å.
Образец действительно находится в ферромаг-
нитном состоянии, угол между направлением на-
магниченности слоя Fe и спином нейтронов в
состоянии “+” равен 0°. Несоответствие между
расчетной и экспериментальной кривыми со-
ставляет 13% для поляризации “+” и 6% для поля-
ризации “–”. Параметры структуры определяли
так, чтобы одновременно обеспечить наиболее
оптимальное согласие двух спектров.

Образец 3 перед началом измерений был на-
магничен до насыщения, рефлектометрические
кривые были получены в поле 100 Э. На рис. 3
приведены экспериментальные данные в сравне-
нии с расчетными. Расхождения кривых состав-
ляют 13% для поляризации “++”, 10% для “– –”
и 12% для “+–”.

В данном образце наблюдалось слабое рассея-
ние нейтронов с переворотом спина (рис. 3в) с
поляризацией “+– и “–+”. Как и следует из тео-
рии, эти два типа поляризации совпадают друг с
другом в пределах экспериментальной погрешно-
сти. Для анализа была взята поляризация “+–”,
поскольку в этом случае было меньше статисти-
ческого шума. Наличие рассеяния с переворотом
спина свидетельствует о формировании в образце

Рис. 1. Экспериментальная (точки) и рассчитанная
(сплошная линия) по результатам обработки рефлек-
тометрические кривые для образца 1.

10‒6

101

10‒2

10‒1

100

10‒3

10‒4

10‒5

0.040.030.020.01 0.05 0.06 0.07 0.08

R
, о

тн
. е

д.

q, Å‒1

Рис. 2. Экспериментальные (точки) и расчетные (сплошные линии) рефлектометрические кривые для образца 2 и по-
ляризации “+” (а) и “–” (б).
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слабо неколлинеарного упорядочения магнитных
моментов слоев Fe.

В результате анализа было установлено, что
образец имеет следующую структуру: Al2O3//
Nb(88 Å)/Fe(248 Å)/Nb(21 Å)/Fe(256 Å)/Nb(29 Å)/
Nb2O5(31 Å). Эти значения хорошо согласуются
с номинальными параметрами, заданными при
напылении, что свидетельствует о высоком каче-
стве образца. Шероховатость поверхности не
превышает 5 Å. Cамой размытой оказалась грани-
ца между прослойкой Nb и ближайшим к поверх-
ности слоем Fe. Это можно объяснить диффузией
Fe в слой Nb еще во время напыления. При этом
нет следов интенсивной диффузии из ближайше-
го к подложке слоя Fe в буферный слой Nb. Свя-
зано это с тем, что в тонких слоях обычно не успе-
вает сформироваться кристаллическая решетка,
структура слоя близка к аморфной, имеется мно-
жество точечных и линейных дефектов. В резуль-
тате такой слой оказывается более рыхлым. Кро-
ме того, возможен островковый рост тонкого
слоя Nb, тогда атомы Fe заполняют пространства
между островками, формируя размытую (~10 Å)
межслойную границу.

Магнитные моменты слоев Fe отклонены от
направления внешнего поля на небольшие углы
(9° и 4°) в разные стороны в плоскости слоев, сум-
марный момент образца отклонен от направле-
ния поля на 6.5°. Неодинаковость углов может
быть обусловлена наличием собственной магнит-
ной анизотропии в исследуемой пленке.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В настоящей работе предложен и эксперимен-

тально проверен метод фазово-амплитудных
функций для анализа данных рефлектометрии
поляризованных нейтронов. Матричное диффе-
ренциальное уравнение для многоканального
рассеяния было приведено к виду, удобному для
практического использования в расчетных зада-

чах нейтронной рефлектометрии. Для решения
уравнения предлагается использовать метод Рунге–
Кутты, для определения характеристик потен-
циала взаимодействия – алгоритм Левенберга–
Марквардта. Были получены экспериментальные
рефлектометрические спектры для образцов с
различным магнитным состоянием. Во всех слу-
чаях обработка кривых с использованием предла-
гаемого метода позволила определить как струк-
турные, так и магнитные характеристики образ-
цов. Таким образом, можно сделать вывод, что
метод фазово-амплитудных функций может ис-
пользоваться для моделирования и анализа экс-
периментальных данных в рефлектометрии поля-
ризованных нейтронов.
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The transformation of the phase equation into a matrix form is given, which makes it possible to simultane-
ously calculate all scattering channels in the reflectometry of polarized neutrons. Interaction potentials are
presented explicitly. A special case of a system with collinear ordering of magnetic moments is analyzed. The
possibility of solving the inverse problem and experimental determination of the characteristics of multilayer
systems with different magnetic states by simultaneous analysis of reflectometry curves for different types of
neutron polarization is shown.

Keywords: polarized neutron reflectometry, multilayer nanoheterostructures, interaction potentials, non-
linear differential equation, non-linear matrix equation, Runge–Kutta method, Levenberg–Marquardt al-
gorithm.



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (Adobe RGB \0501998\051)
  /CalCMYKProfile (Photoshop 5 Default CMYK)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.3
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize false
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness false
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages false
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /FlateEncode
  /AutoFilterColorImages false
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages false
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /FlateEncode
  /AutoFilterGrayImages false
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages false
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /Description <<

  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /BleedOffset [
        14.173230
        14.173230
        14.173230
        14.173230
      ]
      /ConvertColors /NoConversion
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /NA
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /ClipComplexRegions true
        /ConvertStrokesToOutlines false
        /ConvertTextToOutlines false
        /GradientResolution 300
        /LineArtTextResolution 1200
        /PresetName ([High Resolution])
        /PresetSelector /HighResolution
        /RasterVectorBalance 1
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure false
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles false
      /MarksOffset 14.173230
      /MarksWeight 0.250000
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /NA
      /PageMarksFile /RomanDefault
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /LeaveUntagged
      /UseDocumentBleed false
    >>
    <<
      /AllowImageBreaks true
      /AllowTableBreaks true
      /ExpandPage false
      /HonorBaseURL true
      /HonorRolloverEffect false
      /IgnoreHTMLPageBreaks false
      /IncludeHeaderFooter false
      /MarginOffset [
        0
        0
        0
        0
      ]
      /MetadataAuthor ()
      /MetadataKeywords ()
      /MetadataSubject ()
      /MetadataTitle ()
      /MetricPageSize [
        0
        0
      ]
      /MetricUnit /inch
      /MobileCompatible 0
      /Namespace [
        (Adobe)
        (GoLive)
        (8.0)
      ]
      /OpenZoomToHTMLFontSize false
      /PageOrientation /Portrait
      /RemoveBackground false
      /ShrinkContent true
      /TreatColorsAs /MainMonitorColors
      /UseEmbeddedProfiles false
      /UseHTMLTitleAsMetadata true
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [595.000 842.000]
>> setpagedevice


