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Развитие экспериментальной техники в настоящее время позволяет проводить большое число экспериментов с использованием синхротронного рентгеновского излучения. По сравнению с излучением других рентгеновских источников оно обладает рядом преимуществ: значительной яркостью, высокой степенью поляризации, широким энергетическим диапазоном. Это важно для изучения энергетических спектров отражений при энергиях, близких к энергии края поглощения атомов, входящих в состав облучаемого объекта, когда амплитуда рассеяния приобретает анизотропные поправки [1]. Как правило, влияние этих поправок трудно различить из-за наличия рассеяния на зарядовой плотности, однако существуют методы, позволяющие решить эту проблему. Например, рассеяние рентгеновского излучения на зарядовой плотности может быть подавлено для спектров "запрещённых" отражений — рефлексов, интенсивность которых должна быть равна нулю вследствие особенностей симметрии кристалла, однако может достигать значительных величин из-за резонансных компонент в амплитуде рассеяния. Моделирование таких спектров является ресурсоёмкой задачей и требует применения принципов квантовой механики. Одной из программ, позволяющих проводить подобные вычисления, принимая во внимание различные мультипольные электронные переходы, является программа FDMNES [2]. К сожалению, в результате не всегда удаётся получить удовлетворительный результат. Это может быть связано с необходимостью учёта эффектов самопоглощения, дихроизма и двулучепреломления, которыми часто пренебрегают в рамках кинематической теории дифракции.
В рамках данной работы была выполнена обработка энергетических спектров запрещённых отражений в кристалле ортобората железа. Была написана программа на языке Python, основанная на принципах, изложенных в [3], согласно которым интенсивность рефлекса вычисляется как:


где  — поляризационная матрица плотности падающей электромагнитной волны,  и  — матрицы распространения падающего и отражённого излучения,  — матрица структурной амплитуды,  — матрица, выделяющая из отражённого излучения компоненту с соответствующей поляризацией.
Показано, что такой подход позволяет улучшить результат моделирования и повысить соответствие экспериментальным данным.
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