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В рентгенофлуоресцентном анализе (РФА) важную роль играет теоретическое описание формирования РФ-излучения [1, 2]. Однако ряд явлений, существенно влияющих на вид рентгеновского спектра, например, многократное рассеяние излучения рентгеновской трубки (РТ) образцом, невозможно точно описать аналитически. Альтернативный подход состоит в моделировании спектров методом Монте-Карло [3].
В рамках настоящей работы предложен алгоритм моделирования рентгеновского спектра, измеренного с помощью коммерческого РФ спектрометра Спектроскан Макс-G (НПО «Спектрон», Санкт-Петербург) с волновой дисперсией. Профиль этого спектра обусловлен как РФ излучением пробы, так и рассеянным ею смешанным излучением РТ. При моделировании учтены геометрия спектрометра, параметры детектора, ряд других влияющих факторов. Адекватность моделирования проверена сравнением со спектрами образцов ПТФЭ, Na2SO4 и бронзы. Успешное решение поставленной задачи открывает ряд возможностей для рутинного РФА, а также для научной и учебной работы в данной области. В частности, оно позволяет:
— скорректировать рассчитанный спектр РТ, используемый для «безэталонного» количественного РФА способом фундаментальных параметров, оперативно контролировать его изменение;

— скорректировать наложение линий анода РТ и РФ-излучения элементов пробы;

— расширить диапазон применимости способов количественного РФА, основанных на использовании рассеянного излучения;

— предсказывать изменения спектра при изменении параметров спектрометра;
— создать «виртуальный спектрометр» – тренажер для обучения, в том числе удаленного, студентов, сотрудников предприятий и аналитических лабораторий и др. основам качественного и количественного РФА без материальных затрат на соответствующее оборудование.
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