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Ââåäåíèå

Ñðåäè ìíîãî÷èñëåííûõ ìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû âåùåñòâà íàè-

áîëåå óíèâåðñàëüíûìè è ïåðñïåêòèâíûìè ÿâëÿþòñÿ ìåòîäû, îñíîâàííûå

íà äèôðàêöèîííîì ðàññåÿíèè ðåíòãåíîâñêîãî è ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèé.

Ýòè ìåòîäû õàðàêòåðèçóþò âûñîêàÿ ÷óâñòâèòåëüíîñòü ê õàîòè÷åñêè ðàñ-

ïðåäåëåííûì äåôåêòàì è íåïðåðûâíûì äåôîðìàöèÿì êðèñòàëëè÷åñêîé ðå-

øåòêè, áûñòðîòà ïîëó÷åíèÿ ðåçóëüòàòîâ, à ãëàâíîå � íåðàçðóøàþùåå âîç-

äåéñòâèå íà èññëåäóåìûé îáúåêò è âîçìîæíîñòü ïîëó÷åíèÿ êîëè÷åñòâåííîé

èíôîðìàöèè î åãî ñòðóêòóðíûõ îñîáåííîñòÿõ.

Ïðîáëåìå äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäå

ïîñâÿùåíî îãðîìíîå ÷èñëî ðàáîò, â òîì ÷èñëå ìîíîãðàôèè ïîñëåäíèõ ëåò

[1]-[2]. Âìåñòå ñ òåì íà êàæäîì ýòàïå ðàçâèòèÿ íîâûõ ôèçè÷åñêèõ ïîä-

õîäîâ è òåõíîëîãèé ñòàâÿòñÿ íîâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå

çàäà÷è, ñâÿçàííûå ñ ðàññåÿíèåì ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ. Íàáëþäàåòñÿ

òåíäåíöèÿ ê èññëåäîâàíèÿì, ñ îäíîé ñòîðîíû, îáúåêòîâ âñå áîëåå ìàëûõ

ðàçìåðîâ è, ñ äðóãîé ñòîðîíû � âñå áîëåå ñëîæíûõ ïî ñâîåìó õèìè÷åñêî-

ìó ñòðîåíèþ. Îáðàùàåò íà ñåáÿ âíèìàíèå òîò ôàêò, ÷òî íàðÿäó ñ òðàäè-

öèîííûìè èññëåäîâàíèÿìè ïëàíàðíûõ ñòðóêòóð âîçðàñòàåò ÿâíûé èíòåðåñ

ê ëàòåðàëüíûì îáúåêòàì [2]-[3]. Ââîä íîâûõ ñîâðåìåííûõ èñòî÷íèêîâ ñèí-

õðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ ïðåäîñòàâëÿåò äîïîëíèòåëüíûå âîçìîæíîñòè â èñ-

ñëåäîâàíèè îäèíî÷íûõ ëàòåðàëüíûõ íàíîñòðóêòóð. Èññëåäîâàíèÿ â ýòîì

íàïðàâëåíèè òîëüêî çàðîæäàþòñÿ. Çäåñü ðÿä òåîðåòè÷åñêèõ ðåçóëüòàòîâ

æäåò ñâîåãî ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîäòâåðæäåíèÿ.
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Öåëü ðàáîòû

Öåëü äàííîé äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ñîñòîÿëà â òîì, ÷òîáû ðàçðàáî-

òàòü ìåòîäû ðàñ÷åòà êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ è êàðò èíòåí-

ñèâíîñòåé äèíàìè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå êðèñòàëëè-

÷åñêîé ðåøåòêè äëÿ ëàòåðàëüíî îãðàíè÷åííûõ èäåàëüíûõ ïåðèîäè÷åñêèõ

ñòðóêòóð è êàðò êèíåìàòè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ äëÿ ëàòåðàëüíûõ ñòðóêòóð ñ

íàðóøåíèÿìè èäåàëüíîñòè ðåøåòêè.

Ñòðóêòóðà äèññåðòàöèè

Ðàáîòà ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, ÷åòûðåõ ãëàâ, âûâîäîâ ðåçóëüòàòîâ è ñïèñêà

öèòèðóåìîé ëèòåðàòóðû. Îáùèé îáúåì ðàáîòû ñîñòàâèë 100 ñòðàíèö.

Ïåðâàÿ ãëàâà íîñèò îáçîðíûé õàðàêòåð. Â íåé ðàññìîòðåíû îñíîâíûå

òåîðåòè÷åñêèå ïîëîæåíèÿ, íà êîòîðûõ îñíîâàíà äèññåðòàöèÿ. Âíà÷àëå ðàñ-

ñìîòðåíà òåîðèÿ Äàðâèíà. Äàëåå ïîäðîáíî ðàññìàòðèâàåòñÿ ìåòîä Òàêàãè-

Òîïåíà, ïîñêîëüêó ýòîò ìåòîä ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì ìåòîäîì ðàñ÷åòà â äàííîé

ðàáîòå. Ïîêàçàíî, êàê óðàíåíèÿ Òàêàãè-Òîïåíà îáîáùàþòñÿ äëÿ ðàñ÷åòîâ

äèôðàêöèè ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ âîëí â ïðîñòðàíñòâå îáðàòíîé ðåøåò-

êè.

Âòîðàÿ ãëàâà ñîñòîèò èç òðåõ ðàçäåëîâ. Â ïåðâîì ðàçäåëå ïðîâîäÿòñÿ

ðàñ÷åòû êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ äëÿ êðèñòàëëîâ ïðÿìîóãîëü-

íîãî ñå÷åíèÿ íà îñíîâå òåîðèè Òàêàãè-Òîïåíà. Â ýòîì ðàçäåëå ðàññìàòðè-

âàþòñÿ äâà ìåòîäà, ðàçðàáîòàííûå äëÿ ïîëó÷åíèÿ äàííûõ ðàñ÷åòîâ: 1) ÷èñ-

ëåííûé ìåòîä ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçíîñòíîé ñåòêè äëÿ óðàâíåíèé Òàêàãè-

Òîïåíà è 2) ïîëóàíàëèòè÷åñêèé ìåòîä ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðåîáðàçîâàíèé

Ëàïëàñà äëÿ óðàâíåíèé Òàêàãè-Òîïåíà. Ïîëóàíàëèòè÷íîñòü ìåòîäà çàêëþ-

÷àåòñÿ â òîì, ÷òî îáðàòíîå ïðåîáðàçîâàíèå Ëàïëàñà âûïîëíÿëîñü âû÷èñ-

ëåíèåì ðÿäà ïî ïîëþñàì ôóíêöèè-èçîáðàæåíèÿ, ïîëþñà æå íàõîäèëèñü

÷èñëåííî êàê êîðíè íåêîòîðîãî òðàíñöåäåíòíîãî óðàâíåíèÿ.
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Îáà ìåòîäà ðàñ÷åòà èìåþò ñâîè äîñòîèíñòâà è íåäîñòàòêè. Ïåðâûé ìå-

òîä ïîðîé òðåáóåò î÷åíü áîëüøîãî âðåìåíè ñ÷åòà, íî ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷-

íî ãèáêèì, ÷òîáû åãî ìîæíî áûëî îáîáùèòü íà çàäà÷è ñ áîëåå ñëîæíûìè

ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. Âòîðîé ìåòîä ÿâëÿåòñÿ ÷ðåçâû÷àéíî áûñòðûì â

ïëàíå çàòðàò ìàøèííîãî âðåìåíè, íî ðàçâèòèå ýòîãî ìåòîäà íà áîëåå ñëîæ-

íûå çàäà÷è (íàïðèìåð, ðàñ÷åò äèôðàêöèè íà êðèñòàëëàõ òðàïåöåèäàëüíîãî

ñå÷åíèÿ) ïîòðåáóåò áîëüøèõ óñèëèé è äîïîëíèòåëüíûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ èñ-

ñëåäîâàíèé. Â öåëîì æå, îáà ìåòîäà õîðîøî äîïîëíÿëè äðóã äðóãà, ïîçâî-

ëÿÿ îöåíèòü òî÷íîñòü ðàñ÷åòà ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ çàäà÷è, îöåíèòü

óñòîé÷èâîñòü ðàçíîñòíîé ñõåìû è âûáðàòü îïòèìàëüíûé øàã ðàçíîñòíîé

ñåòêè.

Âî âòîðîì ðàçäåëå âòîðîé ãëàâû ïðîâîäÿòñÿ ðàñ÷åòû êðèâûõ äèôðàê-

öèîííîãî îòðàæåíèÿ èñõîäÿ èç òåîðèè Äàðâèíà. Ñàì Äàðâèí âûïîëíèë

ðàñ÷åòû äëÿ ïîëóáåñêîíå÷íîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñðåäû è äëÿ ïëîñêîïàðàë-

ëåëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíêè. Â ýòîì ðàçäåëå ïðåäëàãàåòñÿ ñïî-

ñîá îáîùèòü òåîðèþ Äàðâèíà äëÿ ðàñ÷åòîâ ëàòåðàëüíûõ ñòðóêòóð (â äàí-

íîì ðàçäåëå � äëÿ êðèñòàëëà ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ). Ðåçóëüòàòû ðàñ÷å-

òîâ ïîëíîñòüþ ñîâïàäàþò ñ òåìè, ÷òî ïîëó÷åíû ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðèè

Òàêàãè-Òîïåíà. Äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî ñðàâíåíèÿ áûëî ïîëó÷åíî àíàëèòè-

÷åñêîå ðåøåíèå äëÿ ïëîñêîïàðàëëåëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíû. Â ðå-

çóëüòàòå ñðàâíåíèÿ ýòîãî ðåøåíèÿ ñ àíàëîãè÷íûì ðåøåíèåì, ïîëó÷åííûì

ïóòåì ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Òàêàãè-Òîïåíà, áûëà íàéäåíà ñâÿçü ìåæäó êî-

ýôôèöèåíòìè âçàèìîäåéñòâèÿ èçëó÷åíèÿ ñ êðèñòàëëîì, âõîäÿùèìè â îáå

òåîðèè. Â èòîãå ïîêàçàíî, ÷òî õîòÿ òåîðèÿ Äàðâèíà äëÿ äàííîé çàäà÷è íå

íåñåò êàêèõ-ëèáî îñîáûõ ïðåèìóùåñòâ, íî èìååò äîâîëüíî ïðîçðà÷íûé ôè-

çè÷åñêèé ñìûñë. Òåîðÿ Äàðâèíà íåïîñðåäñòâåííî îïåðèðóåò ôàçîâûìè ñî-

îòíîøåíèÿìè, ÷òî ïîçâîëÿåò ïîíÿòü íåêîòîðûå ðåçóëüòàòû òåîðèè Òàêàãè-

Òîïåíà.

Â òðåòüåì ðàçäåëå ïðîäåëàíû ðàñ÷åòû êàðò èíòåíñèâíîñòåé ðàññåÿííî-
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ãî èçëó÷åíèÿ äëÿ êðèñòàëëîâ, íà ïîâåðõíîñòè êîòîðûõ íàíåñåíà ìåòàë-

ëè÷åñêàÿ ðåøåòêà. Äàííàÿ çàäà÷à âîçíèêëà âñâÿçè ñ ýêñïåðèìåíòàìè ïî

äèôðàêöèè íà êðèñòàëëå êðåìíèÿ, íà êîòîðûé íàíåñåíû ìåòàëëè÷åñêèå

ïîëîñû âîëüôðàìà øèðèíîé 0,5 µm ñ ïåðèîäîì 1 µm.

Â òðåòüåé ãëàâå êèíåìàòè÷åñêèé ïîäõîä ê ðàñ÷åòó ðåíòãåíîâñêîé äè-

ôðàêöèè íà ëàòåðàëüíûõ ñòðóêòóðàõ, à èìåííî, íà êðèñòàëëàõ òðàïåöå-

èäàëüíîãî (â ÷àñòíîì ñëó÷àå � òðåóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ). Çàäà÷à óñëîæíåíà

òåì îáñòîÿòåëüñòâîì, ÷òî â êðèñòàëëè÷åñêóþ ñðåäó ââåäåíû íàðóøåíèÿ

äâóõ òèïîâ. Âî-ïåðâûõ, â îáúåìå êðèñòàëëà ïðèñóòñòâóþò õàîòè÷åñêè ðàñ-

ïðåäåëåííûå äåôåêòû. Âî-âòîðûõ, èìååòñÿ èçãèá êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñêî-

ñòåé ñ ïîñòîÿííûì ãðàäèåíòîì äåôîðìàöèé âäîëü îñåé x è z.

Äëÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû êàðò èíòåíñèâíîñòåé êî-

ãåðåíòíîãî è äèôôóçíîãî ðàññåÿíèé äëÿ êðèñòàëëà InP (004).
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Ãëàâà 1

Ëèòåðàòóðíûé îáçîð è îñíîâíûå

òåîðåòè÷åñêèå ïîëîæåíèÿ

1.1 Òåîðèÿ Äàðâèíà

Ïàäàþùàÿ íà ïîâåðõíîñòü êðèñòàëëà âîëíà ãåíåðèðóåò îòðàæåííóþ è

ïðîõîäÿùóþ âîëíó. Ýòè âîëíû ïðè ïåðåñå÷åíèè àòîìíûõ ïëîñêîñòåé êðè-

ñòàëëà â ñâîþ î÷åðåäü ãåíåðèðóþò îòðàæåííûå è ïðîõîäÿùèå âîëíû, è ò.ä.

(ñì. ðèñ. 1.1) Àìïëèòóäû è ôàçû ïðîõîäÿùåé è îòðàæåííîé âîëí ñâÿçàíû,

è ýòî ïðèâîäèò ê ñèñòåìå ðåêóððåíòíûõ óðàâíåíèé.

n

n + 1

Tn Sn Tn
Sn

Tn+1

Sn+1

Tn+1

Sn+1

Ðèñ. 1.1. Tn � àìïëèòóäà âîëíû, ïàäàþùåé íà n−óþ ïëîñêîñòü, Sn � àìïëèòóäà âîëíû, îòðà-

æåííîé îò n−îé ïëîñêîñòè.

Ðàññìîòðèì äëÿ ïðèìåðà n-óþ è (n+ 1)-óþ àòîìíûå ïëîñêîñòè, êàê íà

ðèñ.1.1. À Tn è Sn � àìïëèòóäû ïàäàþùåé è îòðàæåííîé âîëí îò n-îé

ïëîñêîñòè ñîîòâåòñòâåííî. Â ðàáîòå [4] Äàðâèí ïîêàçàë, ÷òî

Sn = −iqTn + (1− iq0)e
−iφSn+1,

Tn+1e
iφ = (1− iq0)Tn − iq̄e−iφSn+1,

(1.1)
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ãäå q = NdhklλR|Fhkl|/ sin2 θB � îòíîøåíèå àìïëèòóäû îòðàæåííîé âîëíû

ê ïàäàþùåé íà êðèñòàëëè÷åñêóþ ïëîñêîñòü, φ = 2πdhkl sin θB/λ � ôàçîâûé

ìíîæèòåëü, R � êëàññè÷åñêèé ðàäèóñ ýëåêòðîíà, dhkl � ðàññòîÿíèå ìåæäó

îòðàæàþùèìè ïëîñêîñòÿìè, N � ÷èñëî ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê íà åäèíèöó

îáúåìà êðèñòàëëà, λ � äëèíà âîëíû, θB � óãîë Áðåããà, Fhkl � ñòðóêòóðíûé

ôàêòîð, q̄ è q0 îïðåäåëÿþòñÿ òàê æå , êàê è q ÷åðåç Fhkl, çàìåíåííîå íà

Fh̄k̄l̄ è F000 ñîîòâåòñòâåííî. Ìíèìûå ÷ëåíû ñâÿçàíû ñ ôàçîâûìè ñäâèãàìè,

êîòîðûå âîçíèêàþò èç-çà äèôðàêöèè âîëí [5].

Ðåøàÿ óðàâíåíèÿ (1.1), ìîæíî ïîëó÷èòü âûðàæåíèå äëÿ àìïëèòóäû âîë-

íû, îòðàæåííîé îò ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà. Äàðâèí ïîêàçàë, ÷òî â óçêîé

óãëîâîé îáëàñòè âáëèçè öåíòðà îòðàæåíèÿ ýòà àìïëèòóäà ÷èñòî ìíèìàÿ.

Èíòåíñèâíîñòü îòðàæåíèÿ, ñëåäîâàòåëüíî, ðàâíà åäèíèöå, ýòî åñòü îáëàñòü

ïîëíîãî îòðàæåíèÿ. Å¼ øèðèíà ïðîïîðöèîíàëüíà âåëè÷èíå ñòðóêòóðíîãî

ôàêòîðà è ñîñòàâëÿåò âåëè÷èíó ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ óãëîâûõ ñåêóíä. Êðî-

ìå òîãî, öåíòð îáëàñòè ïîëíîãî îòðàæåíèÿ ñëåãêà ñìåùåí îò ñîîòâåòñòâó-

þùåãî óãëà Áðåããà. Èíòåãðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ

ïëîùàäüþ ïîä êðèâîé äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ, ìàëà, íå ñìîòðÿ íà ñó-

ùåñòâîâàíèå îáëàñòè ïîëíîãî îòðàæåíèÿ, ïîñêîëüêó ïèê êðèâîé îòðàæå-

íèÿ î÷åíü óçêèé. Â êèíåìàòè÷åñêîé òåîðèè, íàîáîðîò, èíòåãðàëüíàÿ èí-

òåíñèâíîñòü î÷åíü âåëèêà, ïîñêîëüêó âûñîòà ïèêà êðèâîé äèôðàêöèîííî-

ãî îòðàæåíèÿ ïðîïîðöèîíàëüíà êâàäðàòó ñòðóêòóðíîãî ôàêòîðà è îáúåìó

êðèñòàëëà.

Òåîðèÿ Äàðâèíà ïðèâîäèò ê òåì æå ñàìûì âûðàæåíèÿì äëÿ êîýôôè-

öèåíòîâ îòðàæåíèÿ, ÷òî è òåîðèÿ Ýâàëüäà-Ëàóý, íî â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ

òðóäíåå àäàïòèðóåòñÿ äëÿ ïðàêòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ. Ïîýòîìó îíà ðåäêî èñ-

ïîëüçîâàëàñü â ðàçâèòèè äèíàìè÷åñêîé òåîðèè äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ

ëó÷åé. Îäíàêî, òåîðèÿ Äàðâèíà îêàçàëàñü î÷åíü óäîáíîé â òåõ ðàñ÷åòàõ,

êîãäà óðàâíåíèÿ çàäà÷è ìîæíî ïðåäñòàâèòü â ìàòðè÷íîì âèäå, ãäå ýëå-

ìåíòû ìàòðèöû ñâÿçàíû ñ êîýôôèöèåíòàìè ïðîõîæäåíèÿ è îòðàæåíèÿ îò
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àòîìíûõ ïëîñêîñòåé.

1.2 Ìåòîä Òàêàãè-Òîïåíà

Äèíàìè÷åñêàÿ òåîðèÿ äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â ñîâåðøåííîì

(èäåàëüíîì) êðèñòàëëå õîðîøî èçó÷åíà è, êàê ïðàâèëî, òðàêòóåòñÿ â ðàì-

êàõ ôîðìàëèçìà äèñïåðñèîííîé ïîâåðõíîñòè [1]-[6]. Â íà÷àëå øåñòèäåñÿ-

òûõ ãîäîâ ïðîøëîãî ñòîëåòèÿ Òàêàãè [7], à çàòåì íåçàâèñèìî Òîïåí [8] âû-

âåëè óðàâíåíèÿ, îïèñûâàþùèå äèôðàêöèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â äåôîð-

ìèðîâàííûõ êðèñòàëëàõ. Âûâîä óðàâíåíèé Òàêàãè-Òîïåíà â îðèãèíàëüíîé

òðàêòîâêå Òàêàãè ìîæíî íàéòè â áèîãðàôèè [?], ïîäõîä Òîïåíà ïîäðîáíî

èçëîæåí â [6]. Íàãëÿäíîå ðàññìîòðåíèå òåîðèè äèôðàêöèè â èñêàæåííûõ

êðèñòàëëàõ ïðåäëîæåíî Àôàíàñüåâûì è Êîíîì [9]. Äàëåå ìû áóäåì ïðè-

äåðæèâàòüñÿ ôîðìàëèçìà ýòîé ðàáîòû.

Èç ñèñòåìû óðàâíåíèé Ìàêñâåëëà, â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ïàäàþùàÿ íà

êðèñòàëë âîëíà ÿâëÿåòñÿ ïëîñêîé ìîíîõðîìàòè÷åñêîé âîëíîé ñ ÷àñòîòîé ω,

ñëåäóåò ñòàöèîíàðíîå âîëíîâîå óðàâíåíèå

rot rotE(r, ω)− ω2

c2

(
1 + χ(r, ω)

)
E(r, ω) = 0. (1.2)

Çäåñü χ(r, ω) � âðåìåííîé ôóðüå-îáðàç ïîëÿðèçóåìîñòè ñðåäû χ(r, t). Ýòî

âûðàæåíèå íàçûâàþò òàêæå ðåíòãåíîâñêîé âîñïðèèì÷èâîñòüþ. Ïåðèîäè-

÷åñêîå ðàñïîëîæåíèå àòîìîâ â êðèñòàëëå ïîçâîëÿåò ðàçëîæèòü âûðàæåíèå

äëÿ ðåíòãåíîâñêîé âîñïðèèì÷èâîñòè â ðÿä Ôóðüå ïî âåêòîðàì îáðàòíîé

ðåøåòêè h

χ(r) =
∑
h

χhe
ihr. (1.3)

Åñëè â âîëíîâîå óðàâíåíèå (1.2) ïîäñòàâèòü ðàçëîæåíèå (1.3), òî íåïî-

ñðåäñòâåííî âûòåêàåò ñèñòåìà óðàâíåíèé äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè â ñî-

âåðøåííîì êðèñòàëëå. Ñëó÷àé ñëàáî èñêàæåííîãî êðèñòàëëà ðåàëèçóåòñÿ
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ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ ∣∣∣∣∂ui∂xk

∣∣∣∣� 1, (1.4)

ãäå u � âåêòîð, îïðåäåëÿþùèé àòîìíûå ñìåùåíèÿ èç ïîëîæåíèé (óçëîâ)

èäåàëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Ñ îäíîé ñòîðîíû, íàëè÷èå äåôîðìà-

öèé â ñòðóêòóðå êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè íå ïîçâîëÿåò òðàêòîâàòü ëè-

íåéíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü êàê ñòðîãî ïåðèîäè÷åñêóþ ôóíêöèþ. Ñ äðóãîé

ñòîðîíû, óñëîâèå (1.4) äëÿ ñëàáûõ èñêàæåíèé ñëóæèò îñíîâàíèåì äëÿ òî-

ãî, ÷òîáû âûðàçèòü ðåíòãåíîâñêóþ âîñïðèèì÷èâîñòü íàðóøåííîé ðåøåòêè

÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùóþ õàðàêòåðèñòèêó èäåàëüíîãî êðèñòàëëà:

χ(r) = χid
(
r−u(r)

)
=
∑
h

χidh exp
(
ih(r−u)

)
=
∑
h

[
χidh exp(−ihu)

]
exp(ihr)

(1.5)

Â îòëè÷èå îò (1.3) â ôóðüå-ðàçëîæåíèè (1.5) ïîÿâèëñÿ äîïîëíèòåëüíûé

ôàçîâûé ìíîæèòåëü (ôàçîâûé ôàêòîð ðåøåòêè) exp(−ihu), êîòîðûé îïè-

ñûâàåò èñêàæåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî ïðè

ýòîì íå ó÷èòûâàåòñÿ èçìåíåíèå ðàññåèâàþùåé ñïîñîáíîñòè (ýëåêòðîííîé

ïëîòíîñòè) íàðóøåííûõ ó÷àñòêîâ êðèñòàëëà, ÷òî ÿâëÿåòñÿ äîâîëüíî ñèëü-

íûì äîïóùåíèåì. Â ñèëüíî èñêàæåííîé îáëàñòè êðèñòàëëà, íàïðèìåð â ìå-

ñòå ðàñïîëîæåíèÿ ÿäåð äèñëîêàöèé, ïåðèîäè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà îòñóòñòâóåò.

Òàêàÿ îáëàñòü ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê îäíîðîäíàÿ ñðåäà, è ðàññåÿíèå ðåíò-

ãåíîâñêèõ ëó÷åé â ýòîé îáëàñòè îïèñûâàåòñÿ óñðåäíåííîé ïî ïðîñòðàíñòâó

ðåíòãåíîâñêîé âîñïðèèì÷èâîñòüþ:

χ0 =
1

V

∫
V

χ(r) dr.

Åñëè ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü â ñèëüíî èñêàæåííîé îáëàñòè ðàâíà ýëåê-

òðîííîé ïëîòíîñòè èäåàëüíîãî êðèñòàëëà, òî χ0 = χid0 . Ðåøåíèå âîëíîâîãî

óðàâíåíèÿ (1.2) áóäåì èñêàòü â âèäå:

E(r) = exp(ikr)
∑
h

Eh(r) exp(ihr), (1.6)
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ãäå k0 � âîëíîâîé âåêòîð ïàäàþùåé ïëîñêîé âîëíû, Eh(r) � ìåäëåííî

ìåíÿþùèåñÿ àìïëèòóäû âîëíîâîãî ïîëÿ â êðèñòàëëå. Ïîäñòàâèâ (1.6) â

óðàâíåíèå (1.2), ïðåäâàðèòåëüíî ïðîâåäÿ íåîáõîäèìûå äèôôåðåíöèàëüíûå

îïåðàöèè, ñäåëàåì äâà îñíîâíûõ ïðèáëèæåíèÿ. Âî-ïåðâûõ, íå áóäåì áðàòü

â ðàñ÷åò ïðîñòðàíñòâåííûå ïðîèçâîäíûå âòîðîãî ïîðÿäêà, ïîñêîëüêó Eh(r)

ìåäëåííî èçìåíÿþùèåñÿ ôóíêöèè. Âî-âòîðûõ, ìîæíî ïðåíåáðå÷ü îòêëîíå-

íèåì îò ïîïåðå÷íîñòè â ñðåäå âåêòîðà íàïðÿæåííîñòè Eh(r). Â èòîãå ïîëó-

÷àåì ñëåäóþùóþ ñèñòåìó óðàâíåíèé:{
−2i

k2
(kh∇) + αh

}
Eh(r) =

∑
g

Eg(r)χhg(r), (1.7)

ãäå αh = (k2
h− k2)/k2. Õàðàêòåðèñòèêà ñðåäû χhg(r) â çàâèñèìîñòè îò ïðî-

ñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû ïðèíèìàåò ðàçíûå çíà÷åíèÿ. Â ñëó÷àå ñëàáîäå-

ôîðìèðîâàííîãî êðèñòàëëà èìååì χhg(r) = χidh−g exp
(
−i(h − g)u(r)

)
. Ïî-

ñêîëüêó â ñîâåðøåííîì êðèñòàëëå àòîìíûå ñìåùåíèÿ îòñóòñòâóþò, òî åñòü

u(r) = 0, ïîýòîìó χhg(r) = χidh−g = const. Â ñèëüíî èñêàæåííîé îáëàñòè

äèôðàêöèîííîå ðàññåÿíèå îòñóòñòâóåò è χhg(r) = χ0δhg, ãäå δhg � ñèìâîë

Êðîíåêåðà.

Ñòðîãî ãîâîðÿ, ñèñòåìà (1.7) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé áåñêîíå÷íóþ ñèñòåìó

ñâÿçàííûõ óðàâíåíèé, êîòîðûå îïèñûâàþò ìíîãîâîëíîâóþ äèôðàêöèþ. Ðå-

øåíèå äàííîé ñèñòåìû â îáùåì ñëó÷àå ñîïðîâîæäàåòñÿ îïðåäåëåííûìè

òðóäíîñòÿìè. Îäíàêî ïðè äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â êðèñòàëëå

âîçíèêàåò îãðàíè÷åííîå ÷èñëî äèôðàêöèîííûõ âîëí. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì,

÷òî äëèíà âîëíû ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû áëèçêà

ïîñòîÿííîé ðåøåòêè. Ïîýòîìó ñôåðà Ýâàëüäà èìååò íåáîëüøîé ðàäèóñ, è

íà íå¼ ìîæåò ïîïàñòü ëèøü îãðíè÷åííîå ÷èñëî óçëîâ îáðàòíîé ðåøåòêè.

Íàèáîëåå ÷àñòî ðåàëèçóåìûì â ýêñïåðèìåíòå ÿâëÿåòñÿ ñëó÷àé äâóõâîë-

íîâîé äèôðàêöèè, êîãäà â êðèñòàëëå ôîðìèðóåòñÿ ïîëå èç äâóõ ñèëüíûõ

âîëí â ïðîõîäÿùåì è äèôðàêöèîííîì íàïðàâëåíèè. Ñèñòåìà (1.7) îïèñû-

âàåò äâóõâîëíîâîå ïðèáëèæåíèå, åñëè èíäåêñû ïðèíèìàþò ëèøü äâà çíà-
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÷åíèÿ: 0 è h. {
−2i

k2
(k0∇) + α0

}
E0(r) = χ00E0(r) + χ0hEh(r){

−2i

k2
(kh∇) + αh

}
Eh(r) = χh0E0(r) + χhhEh(r)

(1.8)

Â ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêòîìåòðèè ðàçäåëÿþò äâà ñëó÷àÿ äèôðàêöèè.

Åñëè ïàäàþùèé è äèôðàêöèîííûé ïó÷îê íàõîäÿòñÿ ïî îäíó ñòîðîíó îò

âõîäíîé ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà, òî òàêóþ ãåîìåòðèþ äèôðàêöèè îòíîñÿò

ê ñëó÷àþ Áðåããà. Â ñëó÷àå Ëàóý ýòè ïó÷êè íàõîäÿòñÿ ïî ðàçíûå ñòîðîíû

êðèñòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíû.

Ñòðåìèòåëüíûé ïðîãðåññ â òåõíîëîãèè èçãîòîâëåíèÿ ìàòåðèàëîâ òâåð-

äîòåëüíîé ýëåêòðîíèêè, â îñîáåííîñòè â ñîçäàíèè íèçêîðàçìåðíûõ íàíî-

ñòðóêòóð, äèôðàêöèîííûé ñëó÷àé Áðåããà äåëàåò áîëåå ïåðñïåêòèâíûì. Äëÿ

ýòîé ãåîìåòðèè ïðåîáðàçóåì ñèñòåìó (1.8) ê âèäó, óäîáíîìó äëÿ ðåøåíèÿ

ðÿäà âàæíûõ äèôðàêöèîííûõ çàäà÷.

Ïóñòü ñèñòåìà îòðàæàþùèõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé ñîñòàâëÿåò óãîë ϕ ñ ïî-

âåðõíîñòüþ êðèñòàëëà (ðèñ. 1.2). Ââåäåì óãëû θ1,2 = θb∓ϕ, îïðåäåëÿþùèå
íàïðàâëåíèÿ ïàäàþùåãî è äèôðàêöèîííîãî ïó÷êîâ îòíîñèòåëüíî âõîäíîé

ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà, ãäå θb � óãîë Áðåããà. Òðåóãîëüíèê, ñîñòîÿùèé èç

âåêòîðîâ ïàäàþùåé âîëíû k0, äèôðàêöèîííîé âîëíû kh è âåêòîðà ðàñ-

ñåÿíèÿ Q = kh − k0, ëåæèò â ïëîñêîñòè, ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïîâåðõíîñòè

êðèñòàëëà. Òî÷íîå óñëîâèå Áðåããà âûïîëíÿåòñÿ ïðè ðàâåíñòâå Q = h, à

îòêëîíåíèå îò ýòîãî óñëîâèÿ áóäåò çàäàâàòüñÿ âåêòîðîì q = Q− h. Âåëè-

÷èíà âåêòîðà îáðàòíîé ðåøåòêè |h| = 2π/dhkl, ãäå dhkl � ìåæïëîñêîñòíîå

ðàññòîÿíèå.

Åäèíè÷íûå âåêòîðû s0,h óêàçûâàþò íàïðàâëåíèÿ ïðîõîäÿùåé è îòðà-

æåííîé âîëíû, à åäèíè÷íûå âåêòîðû eσ,π0,h � íàïðàâëåíèå âåêòîðà íàïðÿ-

æåííîñòè ðåíòãåíîâñêîãî ïîëÿ E0,h(r) â ñëó÷àå σ- è π-ïîëÿðèçàöèè. Ââåäÿ

êîýôôèöèåíò ïîëÿðèçàöèè C = e0 ·eh, ðàâíûé åäèíèöå äëÿ σ-ïîëÿðèçàöèè
è cos 2θB äëÿ π-ïîëÿðèçàöèè, ñèñòåìó óðàâíåíèé (1.8) ìîæíî çàïèñàòü â
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x

z

dhkl

k0

kh

Q h

q

sh

s0
ϕ

θ1 θ2

Ðèñ. 1.2. Ãåîìåòðèÿ â ñëó÷àå äèôðàêöèè Áðåããà

ñêàëÿðíîé ôîðìå. Â ñëó÷àå êîñîóãîëüíîé ñèñòåìû êîîðäèíàò (s0, sh) óðàâ-

íåíèÿ ïðèìóò âèä

∂E0

∂s0
=
iπ

λ

[
E0(χ0 − α0) + χh̄Ce

ihuEh

]
,

∂Eh

∂sh
=
iπ

λ

[
Eh(χ0 − αh) + χhCe

−ihuE0

]
,

(1.9)

ãäå χ00 = χ0, χ0h = χ−h exp(ihu), χh0 = χh exp(−ihu) è χhh = χ0.

Â äåêàðòîâîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ïîëó÷àåì ñëåäóþùóþ çàïèñü äèôðàê-

öèîííûõ óðàâíåíèé(
cos θ1

∂E0

∂x
+ sin θ1

∂E0

∂z

)
=
iπ

λ

[
E0(χ0 − α0) + χh̄Ce

ihuEh

]
,(

cos θ2
∂Eh

∂x
− sin θ2

∂Eh

∂z

)
=
iπ

λ

[
Eh(χ0 − α0) + χhCe

−ihuE0

]
.

(1.10)

Äàëåå íàì íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü ôóíêöèîíàëüíûé âèä àêêîìîäàöèé

α0,h. Â îáùåì ñëó÷àå äåôîðìàöèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè çàäàþò ëî-

êàëüíûé âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêè. Ýòî òàêæå îòíîñèòñÿ ê óãëîâûì àêêî-

ìîäàöèÿì α0,h. Â [7] ïðè ðàçëîæåíèè àìïëèòóäû âîëíîâîãî ïîëÿ ïî áëîõîâ-
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ñêèì ôóíêöèÿì ïîñòóëèðóåòñÿ ñëàáàÿ çàâèñèìîñòü ôóðüå-êîìïîíåíò âîñ-

ïðèèì÷èâîñòè îò êîîðäèíàò. Ýòè êîìïîíåíòû ðåàãèðóþò íà âñå èçìåíåíèÿ

âåêòîðà îáðàòíîé ðåøåòêè âíóòðè êðèñòàëëà âñëåäñòâèå íàëè÷èÿ äåôîð-

ìàöèé. Ïðè ýòîì âñòàåò ïðîáëåìà ñ îïðåäåëåíèåì âîëíîâîãî âåêòîðà. Åñëè

â òåîðèè äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè â èäåàëüíîì êðèñòàëëå äëèíà âîëíîâî-

ãî âåêòîðà ïàäàþùåé âîëíû k0 èçìåíÿåòñÿ â çàâèñèìîñòè îò óãëà ïàäåíèÿ

θ, òî â òåîðèè [7] ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî äëèíà k0 âñåãäà îñòàåòñÿ âåëè÷èíîé

ïîñòîÿííîé.

Ñëåäóÿ ðàáîòå [9], ïðèìåì α0 = 0, αh = −2 sin 2θB ω. Óðàâíåíèÿ äè-

ôðàêöèè (1.10) ïåðåïèøóòñÿ â âèäå(
ctg θ1

∂

∂x
+

∂

∂z

)
E0 = ia0E0 + iah̄φ(r)Eh,(

ctg θ2
∂

∂x
− ∂

∂z

)
Eh = i(ba0 + η)Eh + iahφ

∗(r)E0,

(1.11)

ãäå a0 =
πχ0

λγ0
, ah,h̄ = C

πχh,h̄
λγh,0

, η =
2π

λγh
sin 2θB ω � óãëîâîé ïàðàìåòð,

èñïîëüçóåìûé â äâóõêðèñòàëëüíîé äèôðàêòîìåòðèè, b = γ0/γh � ôàêòîð

àñèììåòðèè è γ0,h = sin θ1,2. Ôàçîâûé ôàêòîð êðèñòàëëà φ(r) = exp
(
ihu(r)

)
çàâèñèò îò ôóíêöèè àòîìíûõ ñìåùåíèé u(r), âèä êîòîðîé îïðåäåëÿåòñÿ äå-

ôîðìàöèÿìè ðåøåòêè. Ñèñòåìà (1.11) ïîëó÷èëà íàçâàíèå óðàâíåíèé Òàêàãè

[7] è â òàêîì âèäå áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ðåøåíèÿ êîíêðåòíûõ çàäà÷.

Åñëè ñâîéñòâà êðèñòàëëà èçìåíÿþòñÿ âäîëü îäíîãî íàïðàâëåíèÿ âãëóáü èñ-

ñëåäóåìîãî îáðàçöà, òî ñèñòåìà óðàâíåíèé (1.11) óïðîùàåòñÿ:

∂E0

∂z
= ia0E0 + iah̄φ(r)Eh,

−∂Eh

∂z
= i(ba0 + η)Eh + iahφ

∗(r)E0.

(1.12)

Â îäíîìåðíîì ñëó÷àå ìîæíî ââåñòè íîâóþ ôóíêöèþ Q = Eh/E0. Â ðå-

çóëüòàòå ñèñòåìà óðàâíåíèé (1.17) ìîæåò áûòü ïðåîáðàçîâàíà â îäíî íåëè-

íåéíîå äèôôåðåíöèàëüíîå óðàâíåíèå òèïà Ðèêêàòè

i
dQ(z)

dz
= ah̄φ(z)Q2(z) +Q(z)(ba0 + η) + ahφ

∗(z),
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êîòîðîå ïîëó÷èëî íàçâàíèå óðàâíåíèÿ Òîïåíà [8]. Êðàåâîå óñëîâèå äëÿ ýòî-

ãî óðàâíåíèÿ èìååò âèä: Q(z = l) = 0, ãäå l � êîîðäèíàòà íèæíåé ãðà-

íè êðèñòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíû. Äëÿ ìîäåëè ïîëóáåñêîíå÷íîãî êðèñòàëëà

ýòî óñëîâèå ðàññìàòðèâàåòñÿ íà áåñêîíå÷íîñòè. Óðàâíåíèå Òîïåíà ÿâëÿåò-

ñÿ âåñüìà óäîáíûì äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ îäíîìåðíûõ äèôðàêöèîííûõ

çàäà÷.

1.3 Òðåõîñåâàÿ äèôðàêòîìåòðèÿ

Èñïîëüçîâàíèå ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé äëÿ ðåøåíèÿ ðàçíûõ äèôðàêöèîí-

íûõ çàäà÷ â ïåðâóþ î÷åðåäü ïðåäïîëàãàåò âûáîð ïàäàþùåãî íà îáðàçåö

ðåíòãåíîâñêîãî ïó÷êà ïî äëèíå âîëíû, åå ìîíîõðîìàòè÷íîñòè è ñòåïåíè

óãëîâîé ðàñõîäèìîñòè. Ïðàêòè÷åñêè âñå òåîðåòè÷åñêèå ðàçðàáîòêè â îáëà-

ñòè ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèè îñíîâûâàþòñÿ íà ïðåäïîëîæåíèè î ïàäåíèè

íà êðèñòàëë èäåàëüíî ïëîñêîé ìîíîõðîìàòè÷íîé âîëíû, íå èìåþùåé ëà-

òåðàëüíûõ îãðàíè÷åíèé. Â ðåàëüíîé ñèòóàöèè âñå ïðîèñõîäèò íåñêîëüêî

ñëîæíåå, ïîñêîëüêó ëþáîå èçëó÷åíèå èìååò êàê ñïåêòðàëüíóþ, òàê è óãëî-

âóþ ðàñõîäèìîñòü. Èñïîëüçîâàíèå ñîâåðøåííûõ ìîíîêðèñòàëëîâ â êà÷åñòâå

ìîíîõðîìàòîðîâ è óñòðîéñòâ äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ ïó÷êîâ â äèôðàêòîìåò-

ðàõ ïîçâîëèëî äîñòè÷ü âûñîêîé êîëëèìàöèè è ìîíîõðîìàòèçàöèè (∆λ/λ ∼
10−5) èçëó÷åíèÿ. Â ÷àñòíîñòè, ðàñõîäèìîñòü õîðîøåãî ñèíõðîòðîííîãî ïó÷-

êà ìîæåò áûòü ìåíåå îäíîé óãëîâîé ñåêóíäû.

Â ïîñëåäíåå âðåìÿ áîëüøîå êîëè÷åñòâî äèôðàêöèîííûõ èññëåäîâàíèé

âûïîëíÿåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñèíõðîòðîííûõ èñòî÷íèêîâ èçëó÷åíèÿ. Ãëàâ-

íûìè ïðåèìóùåñòâàìè ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ ÿâëÿþòñÿ: íåïðåðûâíûé

ñïåêòð, âûñîêàÿ èíòåíñèâíîñòü è ÿðêîñòü, âûñîêàÿ ñòåïåíü ïîëÿðèçàöèè è

âûñîêàÿ êîëëèìàöèÿ ïî õîäó ïó÷êà. Ê íåäîñòàòêàì ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷å-

íèÿ â ñðàâíåíèè ñ ðåíòãåíîâñêîé òðóáêîé ñëåäóåò îòíåñòè ïëîõîå ñîîòíîøå-

íèå ñèãíàë/øóì, òðóäíîñòè ïîäàâëåíèÿ âûñîêèõ ãàðìîíèê è îòíîñèòåëüíî

íèçêóþ ñòàáèëüíîñòü èíòåíñèâíîñòè èçëó÷åíèÿ.
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Äëÿ îãðàíè÷åíèÿ óãëîâîé è ñïåêòðàëüíîé ðàñõîäèìîñòè ðåíòãåíîâñêîãî

ïó÷êà, ïàäàþùåãî íà îáðàçåö, ñóùåñòâóþò ðàçëè÷íûå ñõåìû êðèñòàëëîâ-

ìîíîõðîìàòîðîâ, êîëëèìàòîðîâ è çåðêàë [10].

Óìåíüøåíèå ðàñõîäèìîñòè èçëó÷åíèÿ âîçìîæíî çà ñ÷åò àññèìåòðè÷íîé

ãåîìåòðèè êðèñòàëëà ìîíîõðîìàòîðà, òî åñòü åñëè äèôðàêöèîííûå ïëîñ-

êîñòè íå ïàðàëëåëüíû ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà, à ñîñòàâëÿþò ñ íèì óãîë ϕ.

Ïðè âûáîðå óãëà ñêîëüæåíèÿ ìåíüøå óãëà Áðåããà, óãëîâàÿ øèðèíà îòðà-

æåííîãî ïó÷êà óìåíüøàåòñÿ.

Ñóæåíèå óãëîâîé øèðèíû ðåíòãåíîâñêîãî ïó÷êà ìîæåò áûòü ðåàëèçî-

âàíî çà ñ÷åò óìåíüøåíèÿ ðåíòãåíîâñêîé âîñïðèèì÷èâîñòè êðèñòàëëà χh

ïðè âûáîðå ìàòåðèàëà äëÿ êðèñòàëëà-ìîíîõðîìàòîðà. Íàèáîëåå ðàñïðî-

ñòðàíåííûìè ìîíîõðîìàòîðàìè ÿâëÿþòñÿ êðèñòàëëû êðåìíèÿ è ãåðìàíèÿ.

Îòìåòèì, ÷òî â íàñòîÿùåå âðåìÿ àëìàç èç-çà ñòîéêîñòè ê ðàäèàöèîííûì

ïîâðåæäåíèÿì èñïîëüçóåòñÿ â êà÷åñòâå ìîíîõðîìàòîðîâ äëÿ ñèíõðîòðîí-

íîãî èçëó÷åíèÿ.

Èñïîëüçîâàíèå ýëåìåíòîâ ðåíòãåíîâñêîé îïòèêè ïîçâîëÿåò ôîðìèðîâàòü

ïó÷îê ñ ìàëîé ðàñõîäèìîñòüþ è ñ áîëüøåé ñòåïåíüþ ìîíîõðîìàòè÷íîñòè

äëÿ ïðîâåäåíèÿ äèôðàêöèîííîãî ýêñïåðèìåíòà. Íåîáõîäèìî òàêæå òùà-

òåëüíî îòíîñèòüñÿ ê âûáîðó âûõîäíîé ùåëè êîëëèìàòîðà. Øèðèíà ýòîé

ùåëè ñèëüíî âëèÿåò íà ðàçìûòèå ðåíòãåíîâñêîãî ïó÷êà, ÷òî ìîæåò ïîâëè-

ÿòü íà ðåçóëüòàò èçìåðåíèé. Êðîìå òîãî, ïðåäïî÷òèòåëüíåå ïîëüçîâàòüñÿ

êðèñòàëëàìè-ìîíîõðîìàòîðàìè ñ ìíîãîêðàòíûì îòðàæåíèåì, íàçûâàåìû-

ìè ùåëåâûìè, âïåðâûå ïðåäëîæåííûìè Áîíçå è Õàðòîì [11].

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïîäàâëåíèå ¾õâîñòîâ¿ ïðè ìíîãîêðàòíîì îòðàæåíèè

ñîïðîâîæäàåòñÿ ðåçêèì óìåíüøåíèåì êîýôôèöèåíòà îòðàæåíèÿ. Äåéñòâè-

òåëüíî, ðåçóëüòèðóþùàÿ êðèâàÿ îòðàæåíèÿ ïîñëå ùåëåâîãî ìîíîõðîìà-

òîðà ÿâëÿåòñÿ ïðîèçâåäåíèåì íåñêîëüêèõ òàêèõ êðèâûõ. Ïðè ýòîì ðåçêî

óìåíüøèòñÿ èíòåíñèâíîñòü ôîíà è óâåëè÷èòñÿ ñîîòíîøåíèå ïîëåçíûé ñèã-

íàë/øóì.
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Ðèñ. 1.3. Ñõåìà äâóõîñåâîãî ðåíòãåíîâñêîãî äèôðàêòîìåòðà ñ ðàñïîëîæåíèåì êðèñòàëëîâ â

ïàðàëëåëüíîé óñòàíîâêå

Äâóõêðèñòàëëüíûé ðåíòãåíîâñêèé äèôðàêòîìåòð ñîñòîèò èç èñòî÷íèêà

ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ T , ùåëè S1 ïåðåä ìîíîõðîìàòîðîì M , èññëåäó-

åìîãî îáðàçöà S è äåòåêòîðà D ñ øèðîêîé óãëîâîé àïåðòóðîé (ðèñ. 1.3).

Òàêàÿ ñõåìà áûëà ïðåäëîæåíà Êîìïòîíîì è Àëëèñîíîì [12]. Â íàñòîÿùåå

âðåìÿ äâóõêðèñòàëüíûé äèôðàêòîìåòð èíîãäà íàçûâàþò äâóõîñåâûì äè-

ôðàêòîìåòðîì, ïîñêîëüêó âìåñòî êðèñòàëëîâ ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ ìíî-

ãîñëîéíûå ðåíòãåíîâñêèå çåðêàëà èëè, íàïðèìåð, ìîíîõðîìàòîð ìîæåò ñî-

ñòîÿòü èç íåñêîëüêèõ êðèñòàëëîâ.

Íàëè÷èå ìîíîõðîìàòîðà M ïîçâîëÿåò çíà÷èòåëüíî ñíèçèòü âëèÿíèå ñïåê-

òðàëüíîãî ñîñòàâà èçëó÷åíèÿ è ñîçäàòü ìîíîõðîìàòè÷íûé, ñ ìàëîé óãëî-

âîé ðàñõîäèìîñòüþ, ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííûé ïó÷îê ïëîñêîé ðåíòãåíîâ-

ñêîé âîëíû.

Â èçìåðåíèÿõ ñ èñïîëüçîâàíèåì âûñîêîðàçðåøàþùåé äâóõîñåâîé äè-

ôðàêòîìåòðèè ðåíòãåíîâñêèé ïó÷îê, îòðàæàÿñü îò îáðàçöà, ïðåòåðïåâàåò

ðàçìûòèå èç-çà äåôåêòîâ ñòðóêòóðû, à òàêæå àïïàðàòíûõ èñêàæåíèé. Äëÿ

òîãî ÷òîáû ñèãíàë áûë çàðåãèñòðèðîâàí ñ âûñîêèì óãëîâûì ðàçðåøåíèåì,

ïîñëå îáðàçöà ïåðåä äåòåêòîðîì ðàçìåùàþò àíàëèçàòîð A (ðèñ. 1.4). Òà-

êàÿ ñõåìà ñ ó÷åòîì âðàùåíèÿ îáðàçöà è àíàëèçàòîðà ïîëó÷èëà íàçâàíèå

òðåõêðèñòàëüíîé (òðåõîñåâîé) ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêòîìåòðèè. Õîòÿ èñòî-

ðè÷åñêè âïåðâûå òàêîé äèôðàêòîìåòð ïîëó÷èë íàçâàíèå òðåõêðèñòàëüíî-
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Ðèñ. 1.4. Ñõåìà òðåõîñåâîãî ðåíòãåíîâñêîãî äèôðàêòîìåòðà

ãî ñïåêòðîìåòðà [13], îäíàêî â ñèëó âûøåóïîìÿíóòûõ äîâîäîâ, ñâÿçàííûõ

ñ ðàçâèòèåì ðåíòãåíîâñêîé îïòèêè, áîëåå ïðàâèëüíî åãî íàçûâàòü òðåõî-

ñåâûì äèôðàêòîìåòðîì. Äàëåå áóäåì ïðèäåðæèâàòüñÿ ýòîãî ôèçè÷åñêîãî

òåðìèíà.

Èòàê, âïåðâûå ñõåìà òðåõîñåâîãî äèôðàêòîìåòðà áûëà ðåàëèçîâàíà ïðè

èññëåäîâàíèè òåïëîâîãî äèôôóçíîãî ðàñåÿíèÿ â êðèñòàëëàõ êðåìíèÿ è àë-

ìàçà â 1972 ãîäó [13]. Ãîäîì ïîçæå òðåõîñåâàÿ ñõåìà èñïîëüçîâàëàñü äëÿ èñ-

ñëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðíûõ äåôåêòîâ â ìåäè ìåòîäîì õóàíãîâñêîãî ðàññåÿíèÿ

[14]. Ìåòîäèêà òðåõîñåâîé äèôðàêòîìåòðèè â ñîâðåìåííîé èíòåðïðåòàöèè

èçëîæåíà â ðàáîòå [15].

Â êà÷åñòâå ìîíîõðîìàòîðà è àíàëèçàòîðà â ìåòîäå òðåõîñåâîé äèôðàê-

òîìåòðèè îáû÷íî èñïîëüçóþò âûñîêîñîâåðøåííûå ìîíîêðèñòàëëû ïðè ïà-

ðàëëåëüíîì áåçäèñïåðñèîííîì èõ ðàñïîëîæåíèè. Ðåãèñòðèðóåìûå êðèâûå

äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ â ìåòîäå òðåõîñåâîé äèôðàêòîìåòðèè â çàâè-

ñèìîñòè îò îòíîñèòåëüíîãî âðàùåíèÿ îáðàçöà è àíàëèçàòîðà ïîëó÷èëè íà-

çâàíèå ¾ñêàíû¿ â ðåæèìå ω-, ε-, θ/2θ-ñå÷åíèé îáðàòíîãî q(ω, ε)-ïðîñòðàíñòâà.

Èíòåíñèâíîñòü îòðàæåíèÿ I(q) îò êðèñòàëëà ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèåé óãëîâ

ïîâîðîòà îáðàçöà ω è àíàëèçàòîðà ε, ïîýòîìó êàðòà óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ

èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå (reciprocal spase map

(RSM)) âûãëÿäèò â âèäå êîíòóðîâ ðàâíîé èíòåíñèâíîñòè I(q) = I(ω, ε) = const.
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Ðèñ. 1.5. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ôîðìèðîâàíèÿ RSM. Çäåñü B � áðåããîâñêèé ïèê, M �

ïèê ìîíîõðîìàòîðà, A� ïèê àíàëèçàòîðà,D � ðàñïðåäåëåíèå äèôôóçíîãî ðàññåÿíèÿ. Îñòàëü-

íûå îáîçíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþò ðèñ. 1.2.

Äëÿ åå ïîñòðîåíèÿ â ïðÿìîóãîëüíûõ (qx, qz) èëè â êîñîóãîëüíûõ (ω, ε) êî-

îðäèíàòàõ íåîáõîäèìî ñ çàäàííûì óãëîâûì ðàçðåøåíèåì ïðîèçâåñòè èç-

ìåðåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ îò îáðàçöà ïóòåì çàïèñè ñåðèè ñå÷åíèé

I(ω, ε).

Ñõåìà ôîðìèðîâàíèÿ RSM äëÿ ñëó÷àÿ ñèììåòðè÷íîãî îòðàæåíèÿ â ãåî-

ìåòðèè Áðåããà ïðè èññëåäîâàíèè ñîâåðøåííîãî êðèñòàëëà ñ äåôåêòàìè

âïåðâûå îïóáëèêîâàíà â [15] è ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 1.5.

Êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ â îáðàòíîì ïðîñòðàí-

ñòâå ñòðîÿòñÿ âáëèçè óçëà îáðàòíîé ðåøåòêè h, ñîîòâåòñòóþùåãî îòðàæà-

þùèì ïëîñêîñòÿì (hkl). Âåêòîð ðàññåÿíèÿ Q = kh − k0 îáû÷íî ïðåäñòàâ-

ëÿþò â âèäå ñóììû Q = h + q, ãäå âåêòîð q çàäàåò îòêëîíåíèå âåêòîðà Q

îò óçëà îáðàòíîé ðåøåòêè. Â òðåõîñåâîé äèôðàêöèîííîé ñõåìå ïðîåêöèè
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âåêòîðà q çàäàþòñÿ ÷åðåç óãëîâûå îòêëîíåíèÿ îáðàçöà è àíàëèçàòîðà

qx = k
(
(sin θ1 + sin θ2) · ω − sin θ2 · ε

)
,

qz = −k
(
(cos θ1 − cos θ2) · ω + cos θ2 · ε

)
.

(1.13)

Çäåñü k = 2π/λ � âîëíîâîå ÷èñëî ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ â âàêóóìå.

Ñîîòíîøåíèÿ (1.6) ìîæíî çàïèñàòü êàê [16]

qx = h cosϕ · ω − k sin θ2 · ε,
qz = h sinϕ · ω + k cos θ2 · ε,

(1.14)

ãäå h = 2π/dhkl = 2k sin θB � âåëè÷èíà âåêòîðà îáðàòíîé ðåøåòêè, dhkl �

ìåæïëîñêîñòíîå ðàññòîÿíèå îòðàæàþùèõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé, íàïðàâëå-

íèå êîòîðûõ ñîñòàâëÿåò óãîë ϕ ñ ïîâåðõíîñòüþ êðèñòàëëà. Óãëû ïîâîðîòà

îáðàçöà ω è àíàëèçàòîðà ε çàïèøóòñÿ ÷åðåç êîìïîíåíòû âåêòîðà q ñëåäó-

þùèì îáðàçîì [16]:

ω =
qx cos θ2 − qz sin θ2

h cos θB
,

ε = −qx sinϕ+ qz cosϕ

k cos θB
.

(1.15)

Äëÿ ñèììåòðè÷íîé äèôðàêöèè, êîãäà θ1 = θ2 = θB, ïîëó÷àåì

qx = k sin θB · (2ω − ε),
qz = −k cos θB · ε.

(1.16)

Èç ýòèõ ñîîòíîøåíèé ñëåäóåò, ÷òî â ñëó÷àå ñèììåòðè÷íîé äèôðàêöèîí-

íîé ãåîìåòðèè ïðè âðàùåíèè îáðàçöà ω èçìåíÿåòñÿ òîëüêî qx è àíàëèçè-

ðóåòñÿ ïðîñòðàíñòâî â íàïðàâëåíèè, ïåðïåíäèêóëÿðíîì âåêòîðó îáðàòíîé

ðåøåòêè h. Ïîâîðîò êðèñòàëëà-àíàëèçàòîðà ε âëèÿåò êàê íà qz, òàê è íà qx,

è äàåò ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòè âäîëü ñôåðû Ýâàëüäà. Äëÿ äâèæåíèÿ

âäîëü âåêòîðà h íåîáõîäèìî âûïîëíåíèå óñëîâèÿ qx = 0, ïðè ýòîì ïîëó÷à-

åì 2ω = ε. Ñêàíèðîâàíèå àíàëèçàòîðà îñóùåñòâëÿåòñÿ ñî ñêîðîñòüþ, âäâîå

áîëüøåé ñêîðîñòè îáðàçöà, êîòîðîå îáû÷íî íàçûâàþò θ/2θ-ñêàíèðîâàíèåì.
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Îòêëîíåíèå îáðàçöà èç íà÷àëüíîãî ïîëîæåíèÿ ïðè íåïîäâèæíîì àíàëèçà-

òîðå ñîîòâåòñòâóåò ïîâîðîòó îáðàòíîé ðåøåòêè âîêðóã íà÷àëà êîîðäèíàò,

ïîýòîìó êîíåö âåêòîðà h îïèñûâàåò äóãó âîêðóã óçëà (000), êîòîðàÿ â ìàñ-

øòàáå ðèñóíêà 1.5 ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé øòðèõîâóþ ïðÿìóþ ãîðèçîíòàëüíóþ

ëèíèþ. Äâèæåíèå òîëüêî äåòåêòîðà ýêâèâàëåíòíî èçìåíåíèþ óãëà ìåæäó

âåêòîðàìè k0 è kh. Òàêîå ñêàíèðîâàíèå ôèêñèðóåò èçìåðåíèå èíòåíñèâíî-

ñòè âäîëü ñôåðû Ýâàëüäà. Â ñëó÷àå θ/2θ-ñêàíèðîâàíèÿ, êîãäà îäíîâðåìåí-

íî ïîâîðà÷èâàåòñÿ îáðàçåö è äåòåêòîð, íà êàðòå ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâ-

íîñòè ðàññåÿíèÿ ýòî ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äâèæåíèå âäîëü âåêòîðà h.

Åñëè ïðîâåñòè ñå÷åíèÿ âäàëè îò óçëà îáðàòíîé ðåøåòêè ïðè ïîìîùè

âðàùåíèÿ êðèñòàëëà îáðàçöà ïî óãëó ω è, íàïðèìåð, ïðè ôèêñèðîâàííîì

ïîëîæåíèè êðèñòàëëà àíàëèçàòîðà, òî ïîëó÷èì ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâ-

íîñòè âäîëü ëèíèè ε = const (ðèñ. 1.5). Â ýòîì ñëó÷àå íà êðèâîé ïîìèìî

øèðîêîãî äèôôóçíîãî ãîðáà (ïèêà) ïðè ω ≈ ε/2 áóäóò íàáëþäàòüñÿ òðè

ïèêà, íàçûâàåìûå ïñåâäîïèêîì àíàëèçàòîðà, ãëàâíûì ïèêîì è ïñåâäîïè-

êîì ìîíîõðîìàòîðà, à èõ óãëîâûå ïîëîæåíèÿ ðàâíû ω = 0, ω = ε/2 è

ω = ε ñîîòâåòñòâåííî. Ïðè äðóãîì ñïîñîáå ñêàíèðîâàíèÿ, êîãäà âðàùàåòñÿ

àíàëèçàòîð, à ïîëîæåíèå îáðàçöà îñòàåòñÿ ôèêñèðîâàííûì (ω = const),

ïîìèìî äèôôóçíîãî ôîíà áóäóò íàáëþäàòüñÿ äâà ïèêà: ïñåâäîïèê ìîíî-

õðîìàòîðà ïðè ε = ω è ãëàâíûé ïèê ïðè ε = 2ω ñîîòâåòñòâåííî. Â ðåæèìå

çàïèñè ω/2ε èìååì äåëî ñ ñå÷åíèåì îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà âäîëü ¾ïîëî-

ñû¿ îáðàçöà (áðåããîâñêîå ðàññåÿíèå) è ïèê íàáëþäàåòñÿ òîëüêî â îäíîé

òî÷êå ω = ε = 0, à ïîëíûé ïðîôèëü êðèâîé äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ

ïðè ε = 2ω.

Âèä êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ â îáðàòíîì ïðî-

ñòðàíñòâå çàâèñèò íå òîëüêî îò èññëåäóåìîãî îáðàçöà, íî è îò òèïà ìî-

íîõðîìàòîðà è àíàëèçàòîðà. Åñëè ýòè ðåíòãåíîîïòè÷åñêèå ýëåìåíòû ñîçäà-

íû ñ ó÷åòîì ìíîãîêðàòíîãî îòðàæåíèÿ, òî èíòåíñèâíîñòè ïñåâäîïèêîâ íà
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äèôðàêöèîííîé êàðòèíå ñóùåñòâåííî óìåíüøàþòñÿ, à èíîãäà è âîâñå ïðî-

ïàäàþò [17].

1.3.1 Îñíîâíûå óðàâíåíèÿ òåîðèè òðåõîñåâîé ðåíòãåíîâñêîé äè-

ôðàêöèè

Ìåòîä âûñîêîðàçðåøàþùåé òðåõîñåâîé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêòîìåòðèè

øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ èçó÷åíèÿ äåôåêòîâ â êðèñòàëëàõ, ïðîöåññîâ ðå-

ëàêñàöèè óïðóãèõ íàïðÿæåíèé â ãåòåðîýïèòàêñèàëüíûõ ñèñòåìàõ, øåðîõî-

âàòîñòåé èíòåðôåéñîâ ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóð è ò.ä. [18].

Ðàçíîîáðàçíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ýòîé

òåîðèè, â îñíîâíîì îáðàáàòûâàþòñÿ êà÷åñòâåííî ñ èñïîëüçîâàíèåì óæå

èìåþùèõñÿ ïðåäñòàâëåíèé î äèôðàêöèè â èäåàëüíûõ è ìîçàè÷íûõ êðè-

ñòàëëàõ. Òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ìåòîäà òðåõîñåâîé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàê-

öèè îãðàíè÷èâàåòñÿ èññëåäîâàíèåì ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé â çàâè-

ñèìîñòè îò ïîëîæåíèÿ îáðàçöà è àíàëèçàòîðà, à òàêæå èçó÷åíèåì àïïàðàò-

íûõ ôóíêöèé.

Õîëè è äð. â ðàìêàõ êèíåìàòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ ðàçðàáîòàí ìåòîä

âû÷èñëåíèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ äèôôóçíîãî ðàññåÿíèÿ â îáðàòíîì ïðîñòðàí-

ñòâå [18], êîòîðûé îñíîâàí íà ââåäåíèè ôóíêöèè âçàèìíîé êîãåðåíòíîñòè

Γ(R,R′) = 〈D(R)D(R′)〉, ãäåD(R) � àìïëèòóäà äèôðàêöèîííîé âîëíû îò

êðèñòàëëà ñ äåôåêòàìè â òî÷êå íàáëþäåíèÿ R = (X, Y, 0) íà ïîâåðõíîñòè

êðèñòàëëà. Çäåñü 〈. . . 〉 îçíà÷àåò óñðåäíåíèå ïî ñòàòèñòè÷åñêîìó àíñàìáëþ
êîíôèãóðàöèè äåôåêòîâ. Â ðàìêàõ äàííîãî ïîäõîäà èìååòñÿ âîçìîæíîñòü

âû÷èñëåíèÿ äèôôóçíî ðàññåÿííîé èíòåíñèâíîñòè áåç ó÷åòà êîãåðåíòíîé

ñîñòàâëÿþùåé. Èíûìè ñëîâàìè, ìåòîä ïðèìåíèì äëÿ áîëüøèõ çíà÷åíèé qx

è qz, êîãäà âëèÿíèåì êîãåðåíòíîé êîìïîíåíòû ìîæíî ïðåíåáðå÷ü.

Â ðàìêàõ êèíåìàòè÷åñêîé òåîðèè ðàññåÿíèÿ Êðèâîãëàçà [19] â [20] èñ-

ñëåäîâàëàñü ïðîáëåìà äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé íà ãåòåðîýïèòàêñè-

àëüíûõ ñòðóêòóðàõ ñ äèñëîêàöèÿìè íåñîîòâåòñòâèÿ. Ïîëíàÿ èíòåíñèâíîñòü
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ðàññåÿíèÿ ïðåäñòàâëåíà â âèäå

I(qx, qz) = 2πδ(qx)Icoh(qz) + Idiff(qx, qz),

ãäå Icoh(qz) è Idiff(qx, qz) � êîãåðåíòíàÿ è äèôôóçíàÿ ñîñòàâëÿþùèå èíòåí-

ñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå. Àâòîðàìè ïðîâåäåí äåòàëü-

íûé àíàëèç ôîðìèðîâàíèÿ èçîäèôôóçíûõ ëèíèé â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå

è óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ êîãåðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ âäîëü íàïðàâëåíèÿ qz.

Ðàññìîòðåíèå ïðîáëåìû òðåõîñåâîé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèè â ïîëó-

êèíåìàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè ïðåäïðèíÿòî â [21] ñ èñïîëüçîâàíèåì ôîð-

ìàëèçìà Äàðâèíà. Â ýòîé ðàáîòå êîýôôèöèåíò ýêñòèíêöèè ξ ôîðìàëüíî

ñâÿçûâàåòñÿ ñî ñòàòè÷åñêèì ôàêòîðîì Äåáàÿ-Âàëëåðà. Íåñêîëüêî ñìóùàåò

òîò ôàêò, ÷òî âûðàæåíèå äëÿ èíòåíñèâíîñòè äèôôóçíîãî ðàññåÿíèÿ ïðåä-

ñòàâëåíî â âèäå ñâåðòêè Ôóðüå-òðàíñôîðìàíòû êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè

è èíòåíñèâíîñòè äèôðàêöèîííîé âîëíû, õîòÿ îáùåèçâåñòíî, ÷òî èñòî÷íè-

êàìè äèôôóçíî ðàññåÿííûõ êâàíòîâ ÿâëÿåòñÿ ïðîõîäÿùàÿ êîãåðåíòíàÿ èí-

òåíñèâíîñòü [22].

Ïðè ïîñòðîåíèè ïîñëåäîâàòåëüíîé òåîðèè òðåõêðèñòàëüíîé äèôðàêòî-

ìåòðèè âîçíèêàþò ñåðüåçíûå ïðîáëåìû, îäíà èç êîòîðûõ ñâÿçàíà ñ íîð-

ìèðîâêîé èíòåíñèâíîñòåé. Ïàäàþùàÿ ïëîñêàÿ âîëíà èìååò áåñêîíå÷íóþ

èíòåíñèâíîñòü, â òî âðåìÿ êàê èíòåíñèâíîñòü äèôôóçíûõ âîëí îñòàåòñÿ

êîíå÷íîé. Èíòåíñèâíîñòè êîãåðåíòíûõ è äèôôóçíûõ âîëí ñòàíîâÿòñÿ íåñî-

èçìåðèìûìè. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â ýêñïåðèìåíòå èíòåíñèâíîñòü ïåðâè÷íî-

ãî ïó÷êà îò ìîíîõðîìàòîðà çàñâå÷èâàåò íå âñþ ïîâåðõíîñòü, à åå îïðåäå-

ëåííóþ ïëîùàäü â çàâèñèìîñòè îò âõîäíîé ùåëè. Ïîýòîìó èíòåíñèâíîñòü

ðåíòãåíîâñêîãî ïó÷êà, ïàäàþùåãî íà îáðàçåö, ñëåäóåò ñ÷èòàòü êîíå÷íîé.

Åùå îäíà ïðîáëåìà âîçíèêàåò ïðè ýêñïåðèìåíòàëüíîì ðàçäåëåíèè êîãå-

ðåíòíîé è äèôôóçíîé èíòåíñèâíîñòåé ðàññåÿíèÿ. Â íåïîñðåäñòâåííîé áëè-

çîñòè îò óçëà îáðàòíîé ðåøåòêè ýòè èíòåíñèâíîñòè íàêëàäûâàþòñÿ äðóã

íà äðóãà. Ñëåäîâàòåëüíî, íåçíàíèå õàðàêòåðà ðàñïðåäåëåíèÿ êîãåðåíòíîé

è äèôôóçíîé êîìïîíåíòû ñèëüíî çàòðóäíÿåò ïîëó÷åíèå èíôîðìàöèè î
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ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèêàõ èññëåäóåìîãî îáúåêòà.

Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, ôîðìàëèçì ñòàòèñòè÷åñêîé äèíàìè÷åñêîé òåîðèè

äèôðàêöèè ñôåðè÷åñêîé âîëíû íà êðèñòàëëå ñ äåôåêòàìè ïðåäëîæåí Êà-

òî [22]. Äëÿ ñëó÷àÿ ïëîñêîé âîëíû ýòà òåîðèÿ ìîäåðíèçèðîâàíà Áóøóåâûì

[23]. Äëÿ ãðàäèåíòíûõ è ìíîãîñëîéíûõ êðèñòàëëîâ ôîðìàëèçì ñòàòèñòè-

÷åñêîé äèíàìè÷åñêîé òåîðèè ðàçðàáîòàí â ðàáîòàõ [24]-[28]. Â ÷àñòíîñòè,

âàðèàíò îäíîìåðíîé ñòàòèñòè÷åñêîé äèíàìè÷åñêîé òåîðèè äèôðàêöèè ïðè-

ìåíåí äëÿ èññëåäîâàíèÿ ëàçåðíîé ãåòåðîñòðóêòóðû ïóòåì àíàëèçà äâóõ-

êðèñòàëüíîé êðèâîé äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ è âûäåëåíèÿ êîãåðåíò-

íîé ñîñòàâëÿþùåé òðåõêðèñòàëüíûì äèôðàêòîìåòðîì â ðåæèìå ω − 2ω

ñêàíèðîâàíèÿ [26]. Ýòîò æå ìåòîä áûë èñïîëüçîâàí â ÷èñëåííîì ðåøåíèè

îáðàòíîé çàäà÷è äèôðàêöèè îò ãðàäèåíòíîé ñòðóêòóðû [27]-[28]. Îäíàêî

ýòè òåîðèè ïðèìåíèìû òîëüêî äëÿ äâóõêðèñòàëüíîé äèôðàêòîìåòðèè. Çà-

ìåòèì, ÷òî Áóøóåâ [29] ïðåäëîæèë ïåðåõîä îò äâóõêðèñòàëüíîé ê òðåõ-

êðèñòàëüíîé äèôðàêòîìåòðèè ïóòåì ìîäåðíèçàöèè êîððåëÿöèîííîé äëèíû

τ(ω)→ τ(ω, ε), ãäå ω, ε � óãëîâûå îòêëîíåíèÿ îáðàçöà è àíàëèçàòîðà.

Îáùèé ñëó÷àéñòàòèñòè÷åñêîé äèíàìè÷åñêîé òåîðèè äëÿ òðåõêðèñòàëü-

íîé äèôðàêòîìåòðèè ðàçðàáîòàí â [30]. Ýòà òåîðèÿ ïðèìåíèìà äëÿ êðè-

ñòàëëîâ ëþáîé òîëùèíû è îñíîâíûå óðàâíåíèÿ èìåþò ñëîæíóþ ìàòåìàòè-

÷åñêóþ ñòðóêòóðó. Â ðàáîòàõ [31]-[32] ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ êðèñòàëëîâ òîë-

ùèíîé ìåíåå 10 ìêì ýôôåêòàìè äèôôóçíîãî ïîãëîùåíèÿ êîãåðåíòíûõ

âîëí, ìíîãîêðàòíûì äèôôóçíûì ïåðåðàññåÿíèåì è áðåããîâñêîé äèôðàê-

öèåé äèôôóçíûõ âîëí ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Ïîýòîìó âîçíèêàåò ïðîáëåìà

ðàçâèòèÿ ñòàòèñòè÷åñêîé òåîðèè äèôðàêöèè äëÿ îïèñàíèÿ ðàññåÿíèÿ ðåíò-

ãåîâñêèõ ëó÷åé â èñïîëüçóåìûõ â ìèêðîýëåêòðîíèêå ïîëóïðîâîäíèêîâûõ

ñëîÿõ è ïëåíêàõ òîëùèíîé äî 10 ìêì. Ïðè ýòîì êîãåðåíòíî ðàññåÿííóþ

èíòåíñèâíîñòü ñëåäóåò ðàññìàòðèâàòü â ðàìêàõ äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè,

à äèôôóçíóþ êîìïîíåíòó áåç ó÷åòà ìíîãîêðàòíîãî ïåðåðàññåÿíèÿ (áåç ó÷å-

òà âòîðè÷íîé ýêñòèíêöèè).
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Áóäåì èñõîäèòü èç óðàâíåíèé Òàêàãè, çàïèñàííûõ â äåêàðòîâîé ñèñòåìå

êîîðäèíàò (
ctg θ1

∂

∂x
+

∂

∂z

)
E0 = ia0E0 + iah̄φ(r)Eh,(

ctg θ2
∂

∂x
− ∂

∂z

)
Eh = i(ba0 + η)Eh + iahφ

∗(r)E0,

(1.17)

ãäå a0 =
πχ0

λγ0
, ah,h̄ = C

πχh,h̄
λγh,0

, η =
2π

λγh
sin 2θB ω � óãëîâîé ïàðàìåòð, èñ-

ïîëüçóåìûé â äâóõêðèñòàëëüíîé äèôðàêòîìåòðèè â ðåæèìå θ−2θ-ñêàíèðî-

âàíèÿ, λ � äëèíà âîëíû ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ â âàêóóìå, ω = θ−θB �

îòêëîíåíèå ðåíòãåíîâñêîãî ïó÷êà îò óãëà Áðåããà θB, b = γ0/γh � ôàê-

òîð àñèììåòðèè, γ0,h = sin θ1,2/, θ1,2 = θB ∓ ϕ � óãëû, îïðåäåëÿþùèå

íàïðàâëåíèÿ ïàäàùåãî è äèôðàêöèîííîãî ïó÷êîâ îòíîñèòåëüíî âõîäíîé

ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà, ϕ � óãîë ñêîñà îòðàæàþùèõ ïëîñêîñòåé ê ïî-

âåðõíîñòè îáðàçöà, C � ïîëÿðèçàöèîííûé ôàêòîð, χ0,h = −r0
λ2

πVc
F0,h �

Ôóðüå-êîìïîíåíòû ðåíòãåíîâñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè, Vc � îáúåì ýëåìåíòàð-

íîé ÿ÷åéêè, r0 =
e2

mc2
� êëàññè÷åñêèé ðàäèóñ ýëåêòðîíà, e, m � çàðÿä è

ìàññà ýëåêòðîíà, F0,h � ñòðóêòóðíûå ôàêòîðû â íàïðàâëåíèè ïðîõîæäå-

íèÿ è äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêîé âîëíû. Ôàçîâûé ôàêòîð êðèñòàëëà φ(r) =

exp
(
ihu(r)

)
çàâèñèò îò ôóåêöèè àòîìíûõ ñìåùåíèé u(r), âèä êîòîðîé îïðå-

äåëÿåòñÿ äåôîðìàöèÿìè ðåøåòêè, h � âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêè, ïðè÷åì

h = 2π/dhkl, ãäå dhkl � ìåæïëîñêîñòíîå ðàññòîÿíèå.

Ïåðåéäåì îò èñõîäíûõ àìïëèòóä E0,h(r) ê èõ ôóðüå-îáðàçàì E0,h(qx, y, z)

÷åðåç ïðåîáðàçîâàíèå

E0,h(qx, y, z) =
1√
2π

∞∫
−∞

dx exp(−iqxx)E0,h(r). (1.18)

Ïðè ýòîì îáðàòíîå ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèå çàïèøåòñÿ êàê

E0,h(r) =
1√
2π

∞∫
−∞

dqx exp(iqxx)E0,h(qx, y, z). (1.19)
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Ñèñòåìà óðàâíåíèé (1.17) ïðåîáðàçóåòñÿ ê âèäó

∂E0(qx, y, z)

∂z
= i(a0 − qx ctg θ1)E0(qx, y, z) + i

ah̄√
2π

∞∫
−∞

dx φ(r) exp(iqxx)Eh(r),

−∂Eh(qx, y, z)

∂z
= i(ba0 + η − qx ctg θ2)Eh(qx, y, z) + i

ah√
2π

∞∫
−∞

dx φ∗(r) exp(iqxx)E0(r).

(1.20)

Äàëåå ââåäåì óãëîâóþ ïåðåìåííóþ â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå, êîòîðàÿ

îáû÷íî èñïîëüçóåòñÿ ïðè èçìåðåíèè êàðò èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ ñ èñ-

ïîëüçîâàíèåì òðåõîñåâîãî äèôðàêòîìåòðà è îïðåäåëåíà ñîîòíîøåíèåì

qz = qx ctg θ2 − η. (1.21)

Äëÿ ñëåäóþùèõ ïðåîáðàçîâàíèé ïðîâåäåì ôàçîâóþ ïåðåíîðìèðîâêó âîë-

íîâûõ ïîëåé

Êh(qx, y, z) = Eh(qx, y, z) exp
(
i(ba0 − qz)z

)
,

Ê0(qx, y, z) = E0(qx, y, z) exp
(
−i(a0 − qx ctg θ1)z

)
,

(1.22)

áëàãîäàðÿ êîòîðîé ñèñòåìà óðàâíåíèé (1.20) ïðåîáðàçóåòñÿ ê áîëåå ïðîñòî-

ìó âèäó

∂Ê0(qx, y, z)

∂z
= i

ah̄√
2π

∞∫
−∞

dx φ(r) exp
(
iqxx− i(a0 − qx ctg θ1)z

)
Eh(r),

−∂Êh(qx, y, z)

∂z
= i

ah√
2π

∞∫
−∞

dx φ∗(r) exp
(
iqxx+ i(ba0 − qz)z

)
E0(r).

Ïîëó÷åííûå óðàâíåíèÿ íå ñîâñåì óäîáíû äëÿ ïðàêòè÷åñêîãî èñïîëü-

çîâàíèÿ, ïîñêîëüêó ïîä èíòåãðàëàìè íàõîäÿòñÿ èçíà÷àëüíûå àìïëèòóäû

E0,h(r). Ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèå (1.19) è ïåðåíîðìèðîâêà (1.22) ïîçâîëÿþò

ïîëó÷èòü èíòåãðî-äèôôåðåíöèàëüíûå óðàâíåíèÿ äëÿ ôóðüå-êîìïîíåíò àì-
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ïëèòóä

∂Ê0(qx, y, z)

∂z
=

= i
ah̄√
2π

∞∫
−∞

dx

∞∫
−∞

dq′xφ(r) exp
(
i(qx − q′x)x− i(a0(1 + b)− qz − q′x ctg θ1)z

)
Êh(q

′
x, y, z)

−∂Êh(qx, y, z)

∂z
=

= i
ah√
2π

∞∫
−∞

dx

∞∫
−∞

dq′xφ
∗(r) exp

(
i(qx − q′x)x+ i(a0(1 + b)− qz − q′x ctg θ1)z

)
Ê0(q

′
x, y, z)

(1.23)

Ââåäåì íîâûé óãëîâîé ïàðàìåòð η̂, êîòîðûé ñâÿçàí ñ óãëîâîé ïåðåìåííîé

äâóõîñåâîé äèôðàêòîìåòðèè η ñîîòíîøåíèåì

η̂ = a0(1 + b) + η − qx(ctg θ1 + ctg θ2). (1.24)

Ïàðàìåòð η̂ ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç óãëîâûå îòêëîíåíèÿ îáðàçöà ω è

àíàëèçàòîðà ε â ñõåìå òðåõîñåâîé äèôðàêòîìåòðèè

η̂ =
π

λγ0

[
χ0(1 + b) + 2 sin(θ1 + θ2) · (ε− ω)

]
. (1.25)

Â óðàâíåíèÿõ äèôðàêöèè äëÿ äâóõêðèñòàëüíîé äèôðàêòîìåòðèè (1.17)

ïðèñóòñòâóåò ïàðàìåòð η ∼ ω, êîòîðûé îòâå÷àåò òîëüêî çà óãëîâîå ïî-

ëîæåíèå èññëåäóåìîãî îáðàçöà. Íîâûé óãëîâîé ïàðàìåòð, êàê ýòî ñëåäóåò

èç (1.25), η̂ ∼ ε ∼ ω, òî åñòü çàâèñèò êàê îò ïîëîæåíèÿ îáðàçöà, òàê è

àíàëèçàòîðà. Ïðåäñòàâèì åãî ÷åðåç ïðîåêöèè âåêòîðà q, îïðåäåëÿþùåãî

îòêëîíåíèå âåêòîðà ðàññåÿíèÿ kh − k0 îò óçëà îáðàòíîé ðåøåòêè h:

η̂ = a0(1 + b)− qz − qx ctg θ1. (1.26)
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Óðàâíåíèÿ äèôðàêöèè (1.23) ïåðåïèøóòñÿ â âèäå

∂Ê0(qx, y, z)

∂z
=

= i
ah̄√
2π

∞∫
−∞

dx

∞∫
−∞

dq′xφ(r) exp
(
i(qx − q′x)(x− z ctg θ2)− iη̂z

)
Êh(q

′
x, y, z)

−∂Êh(qx, y, z)

∂z
=

= i
ah√
2π

∞∫
−∞

dx

∞∫
−∞

dq′xφ
∗(r) exp

(
i(qx − q′x)(x+ z ctg θ1) + iη̂z

)
Ê0(q

′
x, y, z)

(1.27)

Â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ äåôîðìàöèé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ôàçîâûé

ôàêòîð φ(r) = φ∗(r) = 1, è óðàâíåíèÿ çàïèøóòñÿ êàê

∂Ê0(qx, y, z)

∂z
= iah̄ exp

(
−i(η̂z + qxz ctg θ2)

)
Êh(qx, y, z),

−∂Êh(qx, y, z)

∂z
= iah exp

(
−i(η̂z − qxz ctg θ1)

)
Ê0(qx, y, z).

(1.28)

Çäåñü âîñïîëüçîâàëèñü îïðåäåëåíèåì δ-ôóíêöèè

δ(qx − q′x) =
1

2π

∞∫
−∞

dx exp
(
i(qx − q′x)x

)
.

Ñ ó÷åòîì ñîîòíîøåíèé (1.21), (1.24) è (1.26) ïîëó÷àåì ñëåäóþùóþ ñèñòåìó

óðàâíåíèé äëÿ ôóðüå-êîìïîíåíò âîëíîâûõ ïîëåé â ïðîõîäÿùåì è äèôðàê-

öèîííîì íàïðàâëåíèÿõ:

∂Ê0(qx, y, z)

∂z
= iah̄ exp

(
−i(a0(1 + b)− qz)z

)
Êh(qx, y, z),

−∂Êh(qx, y, z)

∂z
= iah exp

(
i(a0(1 + b)− qz)z

)
Ê0(qx, y, z).

(1.29)

Çàìåòèì, ÷òî àìïëèòóäû ðåíòãåíîâñêèõ âîëí â (1.29) çàâèñÿò îò ïðî-

åêöèé âåêòîðà q. Ýòè àìïëèòóäû ñâÿçàíû ñ âîëíîâûìè ïîëÿìè èñõîäíîãî

óðàâíåíèÿ Òàêàãè ÷åðåç ïðåîáðàçîâàíèÿ

Ê0,h(qx, y, z) =
1√
2π

∞∫
−∞

dx exp(−iqxx)Ê0,h(r), (1.30)
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ãäå ïî àíàëîãèè ñ (1.22) ñïðàâåäëèâû ôàçîâûå ïðåîáðàçîâàíèÿ

Êh(r) = Eh(r) exp
(
i(ba0 − qz)z

)
,

Ê0(r) = E0(r) exp
(
−i(a0 − qx ctg θ1)z

)
.

(1.31)

Ïðèâåäåì åù¼ îäèí ìåòîä ðàñ÷åòà êàðò èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ ðåíò-

ãåíîâñêèõ ëó÷åé íà ëàòåðàëüíûõ ñòðóêòóðàõ.

Êàê èçâåñòíî, óðàâííèÿ Òàêàãè-Òîïåíà âûâîäÿòñÿ èç âîëíîâîãî óðàâíå-

íèÿ

∇×∇× E(r) =
ω2

c2
(1 + χ)E(r). (1.32)

Ðåøåíèå èùóò â âèäå:

E(r) = eikr
∑
h

Eh(r)e
ihr. (1.33)

Çäåñü ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì âåêòîðàì h îáðàòíîé ðåøåòêè.

Â äâóõâîëíîâîì ïðèáëèæåíèè ýòî âûðàæåíèå âûãëÿäèò òàê:

E(r) = E0(r)e
ikr + Eh(r)e

i(k+h)r = E0(r)e
ikr + Eh(r)e

ikhr, (1.34)

ãäå kh = k + h.

Ïîäñòàâëÿÿ ïîñëåäíåå âûðàæåíèå â âîëíîâîå óðàâíåíèå (1.32), ïðè íåêî-

òîðûõ âåñüìà îáùèõ ïðåäïîëîæåíèÿõ ïîëó÷àþò óðàâíåíèÿ Òàêàãè-Òîïåíà

â äâóõâîëíîâîì ïðèáëèæåíèè.

Ïîïðîáóåì èñêàòü ðåøåíèå âîëíîâîãî óðàâíåíèÿ â äâóõâîëíîâîì ïðè-

áëèæåíèè, èñïîëüçóÿ âìåñòî ðàçëîæåíèÿ (1.34), ñëåäóþùåå âûðàæåíèå (ðèñ.

1.6):

E(r) = E0(r)e
ikr + Eh+q(r)e

i(k+h+q)r = E0(r)e
ikr + Eh+q(r)e

ik′r, (1.35)

ãäå k′ = k+h+q, q � îòêëîíåíèå âåêòîðà ðàññåÿíèÿQ îò âåêòîðà îáðàò-

íîé ðåøåòêè h. Çàìåòèì, ÷òî åñëè îáîçíà÷èòü Eh = Eh+qe
iqr, òî âûðàæåíèå

(1.35) ñîâïàä¼ò ñ âûðàæåíèåì (1.34).

Âûâîä óðàâíåíèé Òàêàãè-Òîïåíà â q�ïðîñòðàíñòâå ñîâåðøåííî àíàëîãè-

÷åí òðàäèöèîííîìó âûâîäó ýòèõ óðàâíåíèé. Îòëè÷èÿ çàêëþ÷àþòñÿ ëèøü
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x

z

k

k′
Q

h

q

θB +∆θ2

θB +∆θ1

Ðèñ. 1.6. Ñâÿçü âåêòîðà ðàññåÿíèÿ Q ñ âåêòîðàìè îáðàòíîé ðåøåòêè h è âåêòîðîì q

â òîì, ÷òî íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü, ÷òî k = k′. Â èòîãå ïîëó÷èì óðàâíåíèÿ:

−2i

k2
(k∇)E0 = χ0E0 + χ−hEh+qe

iqr,

−2i

k2
(k′∇)Eh+q = χhE0e

−iqr + χ0Eh+q.

Ïîïðîáóåì èçáàâèòüñÿ îò ìíîæèòåëåé e±iqr â ïðàâûõ ÷àñòÿõ óðàâíåíèé.

Äëÿ ýòîãî äîìíîæèì âòîðîå óðàâíåíèå ñëåâà íà eiqr è çàìåòèì, ÷òî

eiqr(k′ · ∇)Eh+q(r) = (k′ · ∇)
(
Eh+q(r) e

iqr
)
− i(k′ · q)Eh+q(r)e

iqr.

Ïîñëå ýòîãî ââåäåì îáîçíà÷åíèå Eh = Eh+qe
iqr. Òîãäà ïîëó÷èì

−2i

k2
(k∇)E0 = χ0E0 + χ−hEh,

−2i

k2
(k′∇)Eh =

(
χ0 + 2

k′q

k2

)
Eh + χhE0.

(1.36)

Ýòè óðàâíåíèÿ ñòàíîâÿòñÿ èäåíòè÷íûìè îáû÷íûì óðàâíåíèÿì Òàêàãè-

Òîïåíà â äâóõâîëíîâîì ïðèáëèæåíèè, åñëè âñïîìíèòü, ÷òî k′ = k + h + q,

èëè k′ − q = k + h = kh. Òîãäà

k2
h = (k′ − q)2 = k′2 + q2 − 2(k′ · q).
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Îòñþäà ïîëó÷àåì

2
k′q

k2
= −k

2
h − k2

k2
+
q2

k2
.

Çäåñü ó÷òåíî, ÷òî |k| = |k′| = k. Ïðåíåáðåãàÿ â ïîñëåäíåì âûðàæåíèè ìà-

ëîé âåëè÷èíîé q2/k2, ïîëó÷àåì èçâåñòíîå âûðàæåíèå äëÿ àêêîìîäàöèè

−2
k′q

k2
≈ α =

k2
h − k2

k2
= −2 sin 2θB∆θ.

Ïðîñòûå îöåíêè ïîêàçûâàþò, ÷òî âåëè÷èíà q2/k2 ∼ (∆θ)2, òàê ÷òî ïðåäïî-

ëîæåíèå î å¼ ìàëîñòè ïî ñðàâíåíèþ ñ âåëè÷èíîé
k2
h − k2

k2
ÿâëÿåòñÿ îïðàâ-

äàííûì.

Òàêèì îáðàçîì, ðåøåíèå äëÿ äèôðàãèðîâàííîé âîëíû ïîëó÷àåì èç ðå-

øåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (1.36) äëÿ àìïëèòóäû Eh(r; ∆q) (çäåñü äëÿ êðàò-

êîñòè îáîçíà÷åíî ∆q = qx ctg θB− qz). Îêîí÷àòåëüíîå ðåøåíèå áóäåò èìåòü
âèä: Eh+q(r; ∆q) = Eh(r; ∆q) e−iqr. Äëÿ íàõîæäåíèÿ èíòåíñèâíîñòè îòðà-

æåíèÿ íàäî âû÷èñëèòü êâàäðàò ìîäóëÿ èíòåãðàëà

S(qx, qz) =

∫
Eh(r; ∆q) e−iqrdr, (1.37)

ãäå èíòåãðèðîâàíèå èäåò ïî âñåé îòðàæàþùåé ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëè÷å-

ñêîé ñòðóêòóðû.

1.4 Äèôðàêöèÿ íà ôàçîâîé ðåøåòêå

Äèôðàêöèîííûå ðåøåòêè ÿâëÿþòñÿ âàæíûìè ðåíòãåíîîïòè÷åñêèìè ýëå-

ìåíòàìè è øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ â êà÷åñòâå ìîíîõðîìàòîðîâ è ñïåêòðàëü-

íûõ ýëåìåíòîâ â ðåíòãåíîâñêîì äèàïàçîíå äëèí âîëí. Ñîâðåìåííàÿ òåõíî-

ëîãèÿ ïîçâîëÿåò èçãîòàâëèâàòü äèôðàêöèîííûå ðåøåòêè íà áîëüøèõ ïëî-

ùàäÿõ ñ î÷åíü âûñîêîé ïëîòíîñòüþ øòðèõîâ êàê ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ

ôîòî- è ýëåêòðîííîëó÷åâîé ëèòîãðàôèè è ìåòîäîâ ðåàêòèâíîãî ïëàçìîõè-

ìè÷åñêîãî è èîííîãî òðàâëåíèÿ, òàê è ìåòîäîâ ïðÿìîãî íàðåçàíèÿ øòðèõîâ

äèôðàêöèîííîé ðåøåòêè ñïåöèàëüíî ñîðèåíòèðîâàííûìè àëìàçíûìè ðåç-

öàìè. Äèôðàêöèîííóþ ðåøåòêó ñåãîäíÿ ìîæíî èçãîòîâèòü ñ ëþáûì ïðî-
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ôèëåì øòðèõà: ïðÿìîóãîëüíûé, òðåóãîëüíûé, òðàïåöèåâèäíûé, ñèíóñîè-

äàëüíûé. Áîëüøîå çíà÷åíèå èìååò âîçìîæíîñòü ôîðìèðîâàíèå äèôðàêöè-

îííûõ ðåøåòîê ñ çàäàííûì íàêëîíîì îòðàæàþùèõ ïëîñêîñòåé, ÷òî ïîçâî-

ëÿåò íàïðàâèòü ïðàêòè÷åñêè âñå äèôðàãèðîâàííîå ðåíòãåíîâñêîå èçëó÷å-

íèå â çàäàííûé ïîðÿäîê äèôðàêöèè, ñîçäàâàÿ ðåøåòêè ñ ¾ýôôåêòîì áëåñ-

êà¿. Â äàííîì ñëó÷àå èíòåíñèâíîñòü ïåðâîãî ïîðÿäêà äèôðàêöèè ìîæåò

äîñòèãàòü 60-70 % îò èíòåíñèâíîñòè ïàäàþùåãî ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ.

Îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà äèôðàêöèîííûõ ðåøåòîê õîðîøî èçó÷åíû äëÿ ñëó÷à-

åâ äèôðàêöèè â óñëîâèÿõ íîðìàëüíîãî ïàäåíèÿ (äèôðàêöèîííûå ðåøåòêè

íà ïðîõîæäåíèå) [33, 34, 35, 36], â óñëîâèÿõ ïîëíîãî âíåøíåãî îòðàæåíèÿ

[37, 38] è â óñëîâèÿõ áðýããîâñêîé äèôðàêöèè íà ìíîãîñëîéíûõ äèôðàêöèîí-

íûõ ðåøåòêàõ [39, 40]. Òàêæå áûëè èçó÷åíû äèôðàêöèîííûå ñâîéñòâà êðè-

ñòàëëè÷åñêèõ äèôðàêöèîííûõ ðåøåòîê íà îñíîâå êðèñòàëëà Si [41, 42, 43],

ãäå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî óãëîâàÿ ðàñõîäèìîñòü ìåæäó äèôðàêöèîííûìè

ñàòåëëèòàìè íà êðèâîé êà÷àíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ïåðèîäîì äèôðàêöèîííîé

ðåøåòêè. Áîëåå òîãî, äåòàëüíî áûë èññëåäîâàí ïðîöåññ äèôðàêöèè ðåíò-

ãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ íà êðèñòàëëàõ, ïðîìîäóëèðîâàííûõ ïîâåðõíîñòíîé

àêóñòè÷åñêîé âîëíîé, êîòîðàÿ îñóùåñòâëÿåò ñèíóñîèäàëüíóþ ìîäóëÿöèþ,

êàê êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, òàê è ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà [44, 45, 46, 47].

Îäíàêî ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ñåðüåçíûå èññëåäîâàíèÿ ôàçîñäâèãàþùèõ

äèôðàêöèîííûõ ðåøåòîê äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè íå ïðîâîäèëèñü.

Ïðîöåññ èçãîòîâëåíèÿ ôàçîâûõ äèôðàêöèîííûõ ðåøåòîê ñõåìàòè÷íî

ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 1.7. Â êà÷åñòâå ïîäëîæêè áûë èñïîëüçîâàí êðèñòàëë

Si(111) (îòðàæàþùèå ïëîñêîñòè (111) ïàðàëëåëüíû ïîâåðõíîñòè êðèñòàë-

ëà). Øåðîõîâàòîñòü ïîäëîæêè êðèñòàëëà Si(111) íå ïðåâûøàëà 7 �A. Ìåòî-

äîì ýëåêòðîííî-ëó÷åâîé ëèòîãðàôèè â ñëîå ðåçèñòà ÏÌÌÀ òîëùèíîé 0.4

ìêì íà ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà Si áûëè ñôîðìèðîâàíû ðèñóíêè ôàçîâûõ

äèôðàêöèîííûõ ðåøåòîê ïëîùàäüþ 2 × 2 ìì2. Íà ñëåäóþùåé òåõíîëî-

ãè÷åñêîé îïåðàöèè íà ïîâåðõíîñòü ïîäëîæêè ñ ðèñóíêîì äèôðàêöèîííîé
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ðåøåòêè â ðåçèñòå ìåòîäîì ìàãíåòðîííîãî íàïûëåíèÿ áûë íàïûëåí ñëîé

W òîëùèíîé 1000 �A. W ÿâëÿåòñÿ ñèëüíî ïîãëîùàþùèì ìàòåðèàëîì è áûë

èñïîëüçîâàí â êà÷åñòâå ôàçîñäâèãàþùåãî ñëîÿ äëÿ ðåíòãåíîâñêîãî èçëó-

÷åíèÿ. Ïîñëå çàêëþ÷èòåëüíîé òåõíîëîãè÷åñêîé îïåðàöèè �lift-o�� íà ïî-

âåðõíîñòè êðèñòàëëà Si(111) îñòàåòñÿ W ôàçîâàÿ äèôðàêöèîííàÿ ðåøåòêà.

Äàííàÿ òåõíîëîãèÿ áûëà èñïîëüçîâàíà äëÿ èçãîòîâëåíèÿ ôàçîñäâèãàþùèõ

äèôðàêöèîííûõ ðåøåòîê ñ ïåðèîäîì D = 1.6, 1.0, 0.5 ìêì.

Íàëè÷èå íà ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà Si(111) ðåøåòêè èç W ïðèâîäèò ê

ôîðìèðîâàíèþ ñëîæíîé äâóìåðíîé äèôðàêöèîííîé êàðòèíû, ñâÿçàííîé

ñ äèôðàêöèåé ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ íà äèôðàêöèîííîé ðåøåòêå íà

âõîäå è âûõîäå èçëó÷åíèÿ èç êðèñòàëëà. Íà ðèñ. 1.9 ïðåäñòàâëåíû qx−qz
êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ äèôðàãèðîâàííîé ðåíòãåíîâñêîé èíòåíñèâíîñòè, ïî-

ëó÷åííûå äëÿ ôàçîñäâèãàþùèõ ðåøåòîê ñ ïåðèîäîì D = 1.6 ìêì (a),

D = 1.0 ìêì (b) è D = 0.5 ìêì (ñ). Êàðòû áûëè ïîëó÷åíû ïóòåì èçìå-

ðåíèÿ êðèâûõ êà÷àíèÿ äèôðàêöèîííûõ ðåøåòîê ïðè ðàçëè÷íûõ óãëîâûõ

ïîëîæåíèÿõ êðèñòàëëà-àíàëèçàòîðà. Èç êàðò õîðîøî âèäíî, ÷òî ðàñïðå-

äåëåíèå äèôðàãèðîâàííîé ðåíòãåíîâñêîé èíòåíñèâíîñòè íîñèò äâóìåðíûé

õàðàêòåð. Äâóìåðíîå ðàñïðåäåëåíèå äèôðàãèðîâàííîé èíòåíñèâíîñòè ñâÿ-

çàíî ñ äèôðàêöèé ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ íàWôàçîâîé äèôðàêöèîííîé

ðåøåòêå íà âõîäå â êðèñòàëë, è äàëåå êàæäûé äèôðàãèðîâàííûé ëó÷ âòî-

ðîé ðàç äèôðàãèðóåò íà W ôàçîâîé äèôðàêöèîííîé ðåøåòêå íà âûõîäå èç

êðèñòàëëà.
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Ðèñ. 1.7. Òåõíîëîãèÿ èçãîòîâëåíèÿ ôàçîâîé ðåøåòêè.

	  
Ðèñ. 1.8. Èçîáðàæåíèå W ôàçîâîé äèôðàêöèîííîé ðåøåòêè ñ ïåðè-

îäîì D = 0.5 ìêì íà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè êðèñòàëëà Si(111).
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Ðèñ. 1.9. Êàðòû äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ íà W ôàçîâûõ äèôðàê-

öèîííûõ ðåøåòêàõ: (a) D = 1.6 µm; (b) 1.0 µm; (c) 0.5 µm.
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Ãëàâà 2

Äèíàìè÷åñêàÿ äèôðàêöèÿ íà

ëàòåðàëüíûõ ñòðóêòóðàõ

2.1 Ìåòîä Òàêàãè�Òîïåíà

2.1.1 Ââåäåíèå

Ïîëóïðîâîäíèêîâûå ëàòåðàëüíî îãðàíè÷åííûå êðèñòàëëè÷åñêèå ñòðóê-

òóðû ÿâëÿþòñÿ âàæíûìè ýëåìåíòàìè ñîâðåìåííîé îïòî-, ìèêðî- è íàíî-

ýëåêòðîíèêè. Ñóùåñòâóþò ðàçíûå òåõíîëîãè÷åñêèå ìåòîäû äëÿ ñîçäàíèÿ

òàêèõ ñòðóêòóð. Â ÷àñòíîñòè, ïåðñïåêòèâíûì è ìíîãîîáåùàþùèì ÿâëÿåò-

ñÿ ìåòîä ñåëåêòèâíîãî ðîñòà ýïèòàêñèàëüíîé ñèñòåìû íà ïðîôèëèðîâàííîé

ïîäëîæêå. Ðåíòãåíîäèôðàêöèîííûå èññëåäîâàíèÿ ëàòåðàëüíî îãðàíè÷åí-

íûõ êðèñòàëëîâ ïîêà åùå íåìíîãî÷èñëåííû, ïîñêîëüêó èìåþò íåäîñòàòî÷-

íîå ðàçðåøåíèå è ÿâëÿþòñÿ âåñüìà òðóäîåìêèìè äëÿ àíàëèçà äèôðàêöè-

îííûõ äàííûõ [1]. Êàê ïðàâèëî, òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû äèôðàêöèîííûõ

ñïåêòðîâ ïðîâîäÿòñÿ â ðàìêàõ êèíåìàòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ [2,3] ñ èñ-

ïîëüçîâàíèåì ìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ [2] èëè àíàëèòè÷åñêèõ ôîðìóë

[3].

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ëàòåðàëüíî îãðàíè÷åííûå êðèñòàëëû ìîãóò èìåòü

ðàçìåðû, ñðàâíèìûå èëè ïðåâîñõîäÿùèå äëèíó ýêñòèíêöèè. Ïîýòîìó êè-

íåìàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå äëÿ òàêèõ îáúåêòîâ óæå íå ïðèìåíèìî. Êðîìå

òîãî, äëÿ âû÷èñëåíèé êîýôôèöèåíòîâ îòðàæåíèÿ îò ëàòåðàëüíî îãðàíè-

÷åííûõ ðåíòãåíîâñêèõ çåðêàë, íàïðèìåð, øòðèõîâ ìíîãîñëîéíîé äèôðàê-
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öèîííîé ðåøåòêè, èç-çà ñèëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ðåíòãåíîâñêîãî ïîëÿ ñî

ñðåäîé, ñëåäóåò èñïîëüçîâàòü äèíàìè÷åñêóþ òåîðèþ äèôðàêöèè.

Âû÷èñëåíèå êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ îò ñîâåðøåííûõ êðè-

ñòàëëîâ ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ â ðàìêàõ äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè ïðî-

âîäèëîñü â ðàáîòàõ [4,5]. Îäíàêî ïðîöåäóðà ðàñ÷åòîâ äèôðàêöèîííûõ êðè-

âûõ â ýòèõ ðàáîòàõ, îñíîâàííàÿ íà ìåòîäå Êîøè�Ðèìàíà, âåñüìà ñëîæíà,

ãðîìîçäêà è, íà íàø âçãëÿä, ìàëîäîñòóïíà äëÿ îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëü-

íûõ äàííûõ. Êðîìå òîãî, â ðàáîòàõ íå ïîêàçàí ïîñòåïåííûé ïåðåõîä îò

ìàëûõ äî ïîëóáåñêîíå÷íûõ ëàòåðàëüíûõ ðàçìåðîâ êðèñòàëëà.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàçðàáîòàíû äâà íîâûõ, íåçàâèñèìûõ àëãîðèòìà

âû÷èñëåíèÿ êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ îò ëàòåðàëüíî îãðàíè÷åí-

íûõ êðèñòàëëîâ ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ.

2.1.2 Îñíîâíûå óðàâíåíèÿ

Ïóñòü íà áåñêîíå÷íî äëèííûé êðèñòàëë ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ ñ òîë-

ùèíîé Lz âäîëü îñè OZ è øèðèíîé Lx âäîëü îñè OX ïàäàåò ïëîñêàÿ ìî-

íîõðîìàòè÷åñêàÿ âîëíà (ðèñ. 2.1). Ïëîñêîñòü ïàäåíèÿ âîëíû ëåæèò â ïëîñ-

y

0

z

x

Lx

Lz

ST

Ðèñ. 2.1. Ãåîìåòðèÿ ñèñòåìû. Æèðíîé ëèíèåé ïîêàçàíî ñå÷åíèå êðèñòàëëà. Øòðèõîâûå ëèíèè

óñëîâíî èçîáðàæàþò îòðàæàþùèå ïëîñêîñòè. T � ïàäàþùàÿ âîëíà, R � îòðàæåííàÿ âîëíà.

êîñòè XOZ. Äëÿ ïðîñòîòû, ðàññìîòðèì îòðàæåíèå îò ñèñòåìû êðèñòàëëè-

÷åñêèõ ïëîñêîñòåé, ïåðïåíäèêóëÿðíûõ îñè OZ. Òîãäà â äâóõâîëíîâîì ïðè-

áëèæåíèè äëÿ ñèììåòðè÷íîé ãåîìåòðèè Áðýããà óðàâíåíèÿ Òàêàãè�Òîïåíà
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â äåêàðòîâîé ñèñòåìå êîîðäèíàò èìåþò âèä:(
cos θB

∂

∂x
+ sin θB

∂

∂z

)
T (x, z) = i

π

λ
χo T (x, z) + i

π

λ
χ−gC R(x, z)(

cos θB
∂

∂x
− sin θB

∂

∂z

)
R(x, z) = i

π

λ
(χo − α)R(x, z) + i

π

λ
χgC T (x, z),

(2.1)

ãäå T (x, z) � ïîëå ïðîõîäÿùåé âîëíû, R(x, z) � ïîëå äèôðàêöèîííîé âîë-

íû, α = −2 sin 2θB ∆θ, θB � òî÷íûé óãîë Áðýããà èññëåäóåìîãî êðèñòàëëà,

∆θ � îòêëîíåíèå óãëà ïàäåíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé îò óãëà Áðýããà, C �

ôàêòîð ïîëÿðèçàöèè, λ � äëèíà âîëíû ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ, χo,g,−g �

ôóðüå êîìïîíåíòû ðåíòãåíîâñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè.

Îïðåäåëèì ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è:

T (x = 0, z) = 1, R(x = 0, z) = 0, T (x, z = 0) = 1, R(x, z = Lz) = 0.

Ââåäåì íîâûå áåçðàçìåðíûå ïðîñòðàíñòâåííûå ïåðåìåííûå x′ è z′:

x′ =
x

Lz
tg θB, z′ =

z

Lz
. (2.2)

Ñèñòåìà óðàâíåíèé (2.28) ïåðåïèøåòñÿ â âèäå:

∂T

∂x′
+
∂T

∂z′
= a1T + b1R

∂R

∂x′
− ∂R

∂z′
= a2R + b2T

(2.3)

ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè

T (x′ = 0, z′) = 1, R(x′ = 0, z′) = 0, T (x′, z′ = 0) = 1, R(x′, z′ = 1) = 0.

(2.4)

Çäåñü ïàðàìåòðû a1, a2, b1, b2 îïðåäåëåíû ñëåäóþùèì îáðàçîì:

a1 =
iπLz
λ sin θB

χo, a2 =
iπLz
λ sin θB

(χo − α),

b1 =
iπLz
λ sin θB

χ−gC, b2 =
iπLz
λ sin θB

χgC.

(2.5)

Ñèñòåìà óðàâíåíèé (2.3) ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè (2.4) ðåøàëàñü äâóìÿ

ìåòîäàìè. Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ýòèìè ìåòîäàìè ñðàâíèâàëèñü

äëÿ êîíòðîëÿ âîçìîæíûõ îøèáîê.
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2.1.3 ×èñëåííîå ðåøåíèå íà ðàçíîñòíîé ñåòêå

Â íàïðàâëåíèè îñè OZ ðàçîáüåì êðèñòàëë íà Nz ñëîåâ òîëùèíîé ∆z′ =

1/Nz è ââåäåì ðàçíîñòíóþ ñåòêó ñ óçëàìè z′j = j · ∆z′ (0 6 j 6 Nz).

Äëÿ çíà÷åíèé àìïëèòóä â ýòèõ óçëàõ ââåäåì îáîçíà÷åíèÿ: Tj = T (x′, z′j)

è Rj = R(x′, z′j). Ïðîèçâîäíûå ∂T/∂z
′ è ∂R/∂z′ çàìåíèì ñèììåòðè÷íûìè

ðàçíîñòíûìè ïðîèçâîäíûìè:

∂Tj
∂z′
≈ Tj+1 − Tj−1

2∆z′
,

∂Rj

∂z′
≈ Rj+1 −Rj−1

2∆z′
äëÿ 1 6 j 6 Nz − 1.

Íà ãðàíèöàõ z′ = 0 è z′ = 1 íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü íåñèììåòðè÷íûå

ðàçíîñòíûå ïðîèçâîäíûå:

∂Tj
∂z′
≈ Tj − Tj−1

∆z′
äëÿ j = Nz,

∂Rj

∂z′
≈ Rj+1 −Rj

∆z′
äëÿ j = 0.

Çíà÷åíèÿ T0 = 1 è RNz = 0 îïðåäåëåíû ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè (2.4). Òîãäà

ñèñòåìà óðàâíåíèé (2.3) ïðèìåò âèä:

∂Tj
∂x′

= a1Tj −
1

2∆z′
(Tj+1 − Tj−1) + b1Rj

∂Rj

∂x′
= a2Rj +

1

2∆z′
(Rj+1 −Rj−1) + b2Tj

äëÿ 1 6 j 6 Nz − 1 (2.6)

ñ äâóìÿ äîïîëíèòåëüíûìè óðàâíåíèÿìè íà ãðàíèöàõ

∂Tj
∂x′

=
(
a1 −

1

∆z′

)
Tj +

1

∆z′
Tj−1 + b1Rj äëÿ j = Nz,

∂Rj

∂x′
=
(
a2 −

1

∆z′

)
Rj +

1

∆z′
Rj+1 + b2Tj äëÿ j = 0.

(2.7)

Â èòîãå ïîëó÷åíà ñèñòåìà 2Nz îáûêíîâåííûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíå-

íèé îòíîñèòåëüíî ïåðåìåííîé x′ ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè Tj(x
′ = 0) = 1,

Rj(x
′ = 0) = 0 (äëÿ âñåõ j).

Ïîëó÷åííóþ ñèñòåìó óðàâíåíèé èíòåãðèðîâàëè ìåòîäîì Ðóíãå�Êóòòà

âòîðîãî ïîðÿäêà òî÷íîñòè. Øàã èíòåãðèðîâàíèÿ ∆z′ âûáèðàëñÿ â ïðåäåëàõ

10−2 ÷ 5 · 10−3. Ýìïèðè÷åñêè íàéäåíî, ÷òî äëÿ øàãà èíòåãðèðîâàíèÿ ïî

îñè OX äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ ñîîòíîøåíèå ∆x . ∆z. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ

ïåðåìåííûõ x′ è z′, èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèÿ (2.2), ïîëó÷àåì: ∆x′ . ∆z′ ·
tg θB.
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2.1.4 Èñïîëüçîâàíèå ïðåîáðàçîâàíèÿ Ëàïëàñà.

Ïðèìåíèì ê ñèñòåìå óðàâíåíèé (2.3) ïðåîáðàçîâàíèå Ëàïëàñà ïî ïåðå-

ìåííîé x′:

T (s, z′) = L
[
T (x′, z′)

]
=

∞∫
0

T (x′, z′) e−sx
′
dx′,

R(s, z′) = L
[
R(x′, z′)

]
=

∞∫
0

R(x′, z′) e−sx
′
dx′.

(2.8)

Ïðîèçâîäíûå
∂T

∂x′
è
∂R

∂x′
ñ ó÷åòîì ãðàíè÷íûõ óñëîâèé T (x′ = 0, z′) = 1 è

R(x′ = 0, z′) = 0 ïðåîáðàçóþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

L

[
∂T

∂x′

]
= sT (s, z′)− 1, L

[
∂R

∂x′

]
= sR(s, z′).

Òîãäà ïðåîáðàçîâàííàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé ïðèìåò âèä:

∂T

∂z′
= (a1 − s)T + b1R + 1

∂R

∂z′
= −(a2 − s)R− b2T

(2.9)

ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè T (s, z′ = 0) = 1/s è R(s, z′ = 1) = 0. Èíòåãðè-

ðóÿ ýòó ñèñòåìó, ïîëó÷àåì ðåøåíèå:

T (s, z′) =
(
1/s+ t

)
e(a1−a2)z′/2 (σ + q) eq(1−z

′) − (σ − q) e−q(1−z′)
(σ + q) eq − (σ − q) e−q +

+ r b1 e
−(a1−a2)(1−z′)/2 eqz

′ − e−qz′

(σ + q) eq − (σ − q) e−q − t, (2.10)

R(s, z′) =
(
1/s+ t

)
b2 e

(a1−a2)z′/2 eq(1−z
′) − e−q(1−z′)

(σ + q) eq − (σ − q) e−q +

+ r e−(a1−a2)(1−z′)/2 (σ + q) eqz
′ − (σ − q) e−qz′

(σ + q) eq − (σ − q) e−q − r. (2.11)

Çäåñü ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿ:

t =
s− a2

b1b2 − (s− a1)(s− a2)
, r =

b2

b1b2 − (s− a1)(s− a2)
,

σ = s− a1 + a2

2
, q =

√
σ2 − b1b2.

(2.12)
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Àìïëèòóäû T (x′, z′) è R(x′, z′) âû÷èñëÿþòñÿ ïî ôîðìóëàì:

T (x′, z′) =
∑
k

Res [T (s, z′), sk] e
skx

′
, R(x′, z′) =

∑
k

Res [R(s, z′), sk] e
skx

′
,

(2.13)

ãäå Res [f(z), zk] � âû÷åò ôóíêöèè f(z) â ïîëþñå zk.

Àíàëèç ðåøåíèé äëÿ T (s, z′) è R(s, z′) ïîêàçûâàåò, ÷òî ïîëþñàìè ÿâëÿþòñÿ

òî÷êà s = 0 è êîðíè óðàâíåíèÿ (σ+q) eq−(σ−q) e−q = 0. Çíà÷åíèÿ s, îáðà-

ùàþùèå â íóëü çíàìåíàòåëè âûðàæåíèé äëÿ t è r, ÿâëÿþòñÿ óñòðàíèìûìè

îñîáûìè òî÷êàìè. Ïîëþñ s = 0 äàåò ðåøåíèå äëÿ áåñêîíå÷íî ïðîòÿæåííîãî

âäîëü îñè OX êðèñòàëëà (Lx =∞).

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîðíåé óðàâíåíèÿ (σ+q) eq−(σ−q) e−q = 0 ïåðåïèøåì

åãî ñëåäóþùèì îáðàçîì: e2q = (σ−q)/(σ+q). Äàëåå çàïèøåì ýêâèâàëåíòíîå

ñîîòíîøåíèå

e2q + e−2q =
σ − q
σ + q

+
σ + q

σ − q ,

îòêóäà ëåãêî ïîëó÷àþòñÿ óðàâíåíèÿ:

sh q = ± q√
b1b2

. (2.14)

Ýòè óðàâíåíèÿ èìåþò áåñêîíå÷íîå ÷èñëî êîðíåé q
(1)
k è q

(2)
k , ãäå âåðõíèé

èíäåêñ 1 ñîîòâåòñòâóåò óðàâíåíèþ (2.14) ñî çíàêîì ïëþñ, èíäåêñ 2 � óðàâ-

íåíèþ (2.14) ñî çíàêîì ìèíóñ. Íèæíèé èíäåêñ íóìåðóåò êîðíè â ïîðÿäêå

âîçðàñòàíèÿ èõ ìîäóëåé. Êîðíè óðàâíåíèÿ (2.14) íàõîäèëèñü ÷èñëåííî ìå-

òîäîì èòåðàöèé Íüþòîíà. Çà íà÷àëüíîå ïðèáëèæåíèå óäîáíî áðàòü çíà÷å-

íèÿ

q
(1,2)
k = arsh

kπ

b
± (−1)kkπi, (k = 1, 2, 3, . . . )

ãäå b =
∣∣√b1b2

∣∣.
Äàëåå, ñîãëàñíî ââåäåííûì îáîçíà÷åíèÿì (2.12), íàõîäèì âåëè÷èíû

σ
(1,2)
k = −q(1,2)

k cth q
(1,2)
k . Ïîëþñû s(1,2) òåïåðü íàõîäèì èç âûðàæåíèÿ s(1,2) =

(a1 + a2)/2 + σ
(1,2)
k .
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Ïðè âû÷èñëåíèè àìïëèòóä T (x′, z′) è R(x′, z′) ïî ôîðìóëàì (2.13) â ñóì-

ìàõ äîñòàòî÷íî ó÷èòûâàòü íåñêîëüêî ñîò ïàð ïîëþñîâ, ëèøü äëÿ î÷åíü óç-

êèõ (âäîëü îñè X) êðèñòàëëîâ (Lx/Lz < 0.1) òðåáóåòñÿ ðàññ÷èòûâàòü íà

ïîðÿäîê áîëüøåå êîëè÷åñòâî ïîëþñîâ. Îòìåòèì, ÷òî ïðè ðàñ÷åòå êðèâîé

äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ âåëè÷èíû σ(1,2) âû÷èñëÿþòñÿ òîëüêî îäèí ðàç,

ïîñêîëüêó îíè îïðåäåëÿþòñÿ óðàâíåíèåì (2.14), â êîòîðîå âõîäÿò ëèøü ïà-

ðàìåòðû b1 è b2, êîòîðûå íå çàâèñÿò îò óãëà îòñòðîéêè ∆θ.

2.1.5 Êèíåìàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå

Â êèíåìàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè ïîëàãàåì ïàðàìåòð b1 ðàâíûì íóëþ.

Òîãäà èç âûðàæåíèé (2.10�2.11) ïîëó÷èì ñëåäóþùåå ðåøåíèå:

T (s, z′) =

(
1

s
+

1

a1 − s

)
e(a1−s)z′ − 1

a1 − s
, (2.15)

R(s, z′) =
b2

(s− a1)(s− a2)

[
1− e(a2−s)(1−z′)

]
+

+
b2 a1 e

a1−s

s(s− a1)(2s− a1 − a2)

[
e(a2−s)(1−z′) − e−(a1−s)(1−z′)

]
(2.16)

Ïðîèçâîäÿ îáðàòíîå ïðåîáðàçîâàíèå Ëàïëàñà, ïîëó÷àåì âûðàæåíèå äëÿ

àìïëèòóäû T (x′, z′):

T (x′, z′) = ea1x
′ −
(
ea1x

′ − ea1z′
)
U(x′ − z′), (2.17)

ãäå U(t) � ôóíêöèÿ Õåâèñàéäà:

U(t) =

 0 ïðè t 6 0

1 ïðè t > 0

Âûðàæåíèå äëÿ àìïëèòóäû R(x′, z′) ïðåäñòàâèì â ñëåäóþùåì âèäå:

R(x′, z′) = R0 +R1 U(x′ − z′) +R2 U(x′ + z′ − 1) +R3 U(x′ + z′ − 2),

ãäå

R0 = b2
ea1x

′ − ea2x′

a1 − a2
,
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x

z

0 1 2

1

R0

R0 +R1

R0 +R2

R0 +R1 +R2 R0 +R1 +R2 +R3

0 1 2

0

1

0 1 2

0

1

Ðèñ. 2.2. Ïîëÿ ïðîõîäÿùåé (íèæíèé ðèñ.) è äèôðàãèðîâàííîé âîëí âíóòðè êðèñòàëëà.

R1 = −b2 e
a1z

′

[
1

a1 + a2
+
ea1(x′−z′)

a1 − a2
− 2a1

a2
1 − a2

2

e(a1+a2)(x′−z′)/2
]
,

R2 = −b2
ea2(1−z′)

a1 − a2

[
ea1(x′+z′−1) − ea2(x′+z′−1)

]
,

R3 = b2 e
a1+a2(1−z′)

[
1

a1 + a2
+
ea1(x′+z′−2)

a1 − a2
− 2a1

a2
1 − a2

2

e(a1+a2)(x′+z′−2)/2

]
.

Êàê âèäíî, ðåøåíèå â êèíåìàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè ñøèâàåòñÿ èç íåñêîëü-

êèõ ÷àñòåé: R0, R1, R2, R3. Îáëàñòü äåéñòâèÿ êàæäîãî ðåøåíèÿ îïðåäåëÿ-

åòñÿ ñîîòâåòñâóþùåé ôóíêöèåé Õåâèñàéäà. Íà ðèñ. 2.2 (âåðõíèé ðèñ.) óêà-

çàíû ýòè îáëàñòè. Íà ñðåäíåì ðèñóíêå èçîáðàæåíî ðàñïðåäåëåíèå äèôðà-

ãèðîâàííîé âîëíû âíóòðè ñå÷åíèÿ êðèñòàëëà â êèíåìàòè÷åñêîì ïðèáëè-

æåíèè. Ýòî ðàñïðåäåëåíèå õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðàñïðåäåëåíèåì îáëàñòåé
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êèíåìàòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ. Âèäíî, ÷òî â îáëàñòè x + z > 2 ïîëå äèôðàãè-

ðîâàííîé âîëíû óæå íå çàâèñèò îò x. Íàïîìíèì, ÷òî çäåñü èñïîëüçóåòñÿ

ïðèâåäåííàÿ ñèñòåìà åäèíèö. Â îáû÷íîé ñèñòåìå åäèíèö ýòà îáëàñòü îïðå-

äåëÿåòñÿ íåðàâåíñòâîì x tg θB +z > 2Lz. Â äèíàìè÷åñêîì ðàñ÷åòå ãðàíèöû

ìåæäó îáëàñòÿìè ñòàíîâÿòñÿ áîëåå ðàçìûòûìè.

2.1.6 Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ

Ïðè èñïîëüçîâàíèè âûøåîïèñàííûõ ìåòîäîâ îñòàëñÿ åùå ðÿä íåðåøåí-

íûõ âîïðîñîâ ïî âûáîðó êðèòåðèåâ äëÿ óñòîé÷èâîé ðàáîòû òîãî èëè èíîãî

ìåòîäà. À èìåííî: êàêîâ îïòèìàëüíûé øàã èíòåãðèðîâàíèÿ ∆z′ â ïåðâîì

ìåòîäå ïðè çàäàííîì íàáîðå ïàðàìåòðîâ äèôðàêöèîííîé ñèñòåìû; êàêîâî

îïòèìàëüíîå ÷èñëî ïîëþñîâ âî âòîðîì ìåòîäå ïðè òîì æå íàáîðå ïàðà-

ìåòðîâ. Ïîýòîìó ðàñ÷åò êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ äëÿ êîíòðîëÿ

ïðîèçâîäèëñÿ ïàðàëëåëüíî òåì è äðóãèì ìåòîäîì. Ðàñ÷åò ñ èñïîëüçîâàíè-

åì ïðåîáðàçîâàíèÿ Ëàïëàñà òðåáóåò çíà÷èòåëüíî ìåíüøå ìàøèííîãî âðå-

ìåíè ïî ñðàâíåíèþ ñ ÷èñëåííûì ìåòîäîì íà ðàçíîñòíîé ñåòêå, îñîáåííî

äëÿ äëèííûõ (âäîëü îñè OX) êðèñòàëëîâ (â äåñÿòêè è äàæå ñîòíè ðàç). Â

òî æå âðåìÿ, ðàçíîñòíûé ìåòîä îáëàäàåò áîëüøåé ãèáêîñòüþ: åãî çíà÷è-

òåëüíî ëåã÷å îáîáùèòü äëÿ ðàñ÷åòà íå òîëüêî êðèñòàëëîâ ïðÿìîóãîëüíîãî

ñå÷åíèÿ, íî è, íàïðèìåð, òðàïåöèåâèäíîãî.

Ïðè âû÷èñëåíèè êðèâîé äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ äëÿ êðèñòàëëà òîë-

ùèíîé Lz è øèðèíîé Lx ñíà÷àëà èíòåãðèðîâàíèåì ïî ïîâåðõíîñòÿì êðè-

ñòàëëà z = 0 è x = Lx íàõîäèëè ñóììàðíóþ àìïëèòóäó îòðàæåíèÿ:

R =
Lz

tg θB

L′
x∫

0

R(x′, 0) dx′ + Lz

1∫
0

R(L′x, z
′) dz′,

ãäå L′x = Lx/Lz · tg θB. Ïîñëå ýòîãî âû÷èñëÿëàñü èíòåíñèâíîñòü îòðàæåí-
íîé âîëíû I = |R|2. Èíòåãðèðîâàíèå â ðàçíîñòíîì ìåòîäå ïðîâîäèëîñü ÷èñ-

ëåííî ïî ôîðìóëå Ñèìïñîíà, â ìåòîäå ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðåîáðàçîâàíèÿ

Ëàïëàñà � àíàëèòè÷åñêè.
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Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëèñü ïàðàìåòðû, ñîîòâåòñòâóþùèå (111) îòðàæå-

íèþ CuKα1
èçëó÷åíèÿ îò ìîíîêðèñòàëëîâ ãåðìàíèÿ.
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(a)  L z = 10 µm   L x = 1 µm
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(b)  L z = 0.5 µm   L x = 50 µm

Ðèñ. 2.3. Êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ â êèíåìàòè÷åñêîì (ñåðàÿ êðèâàÿ) è äèíàìè÷å-

ñêîì ïðèáëèæåíèÿõ ïðè ðàçëè÷íûõ ñîîòíîøåíèÿõ ìåæäó ðàçìåðàìè ñå÷åíèÿ Lx è Lz

Íà ðèñóíêå 2.3 ñðàâíèâàþòñÿ êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ, ðàñ-

ñ÷èòàííûå â äèíàìè÷åñêîì è êèíåìàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèÿõ äëÿ ñóæåí-

íîãî âäîëü îñè OX (Lz/Lx � 1, ðèñ. 2.3(a)) è âäîëü îñè OZ (Lz/Lx � 1,

ðèñ. 2.3(b)) ïîïåðå÷íîãî ñå÷åíèÿ êðèñòàëëîâ. Ïðè äàëüíåéøåì ñóæåíèè ïî-

ïåðå÷íîãî ñå÷åíèÿ â ñîîòâåòñòâóþùèõ íàïðàâëåíèÿõ íàáëþäàåòñÿ ïîëíîå

ñîâïàäåíèå êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ. Ïî àáñöèññå îòëîæåíû îò-

êëîíåíèÿ îò óãëà Áðýããà â óãëîâûõ ñåêóíäàõ. Ïî îðäèíàòå îòñ÷èòûâàåòñÿ

èíòåíñèâíîñòü îòðàæåíèÿ â óñëîâíûõ åäèíèöàõ.

Íà ðèñóíêàõ 2.4 è 2.5 ïðèâåäåíû êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ

äëÿ êðèñòàëëîâ òîëùèíîé 5 µì (ðèñ. 2.4) è 10 µì (ðèñ. 2.5) ñ ðàçëè÷íîé

ïðîòÿæåííîñòüþ âäîëü îñè OX, ðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì ñ èñïîëüçîâàíèåì

ïðåîáðàçîâàíèÿ Ëàïëàñà.

Íà ýòèõ æå ðèñóíêàõ äëÿ ñðàâíåíèÿ ïîêàçàíû êðèâûå äèôðàêöèîííîãî

îòðàæåíèÿ äëÿ áåñêîíå÷íî ïðîòÿæåííîé âäîëü îñåé OX è OY ïëîñêîïà-

ðàëëåëüíîé ïëàñòèíêè ñîîòâåòñòâóþùåé òîëùèíû. Ïî àáñöèññå îòëîæåíû

îòêëîíåíèÿ îò óãëà Áðýããà â óãëîâûõ ñåêóíäàõ. Ïî îðäèíàòå îòñ÷èòûâàåòñÿ
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(a) L z = 5 µm   L x = 5 µm
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(c) L z = 5 µm   L x = 15 µm
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(d) L z = 5 µm   L x = 20 µm
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(e) L z = 5 µm   L x = 25 µm
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(f ) L z = 5 µm   L x = 150 µm

Ðèñ. 2.4. Êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ äëÿ êðèñòàëëà òîëùèíîé Lz = 5 ìêì ïðè ðàç-

ëè÷íûõ ïðîòÿæåííîñòÿõ Lx. Ñåðîé ëèíèåé èçîáðàæåíà êðèâàÿ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ

äëÿ áåñêîíå÷íîé ïëîñêîïàðàëëåëüíîé ïëàñòèíêè.

èíòåíñèâíîñòü îòðàæåíèÿ â ïðîèçâîëüíûõ åäèíèöàõ, â êîòîðûõ ìàêñèìóì

êàæäîé êðèâîé áåðåòñÿ çà åäèíèöó. Èç ýòèõ ðèñóíêîâ âèäíî, ÷òî ïðè ìàëîé

ïðîòÿæåííîñòè êðèñòàëëà âäîëü îñè OX (Lx/Lz . 1) êðèâûå äèôðàêöèîí-

íîãî îòðàæåíèÿ (ðèñ. 2.4(a) è 2.5(a)) ïî ôîðìå ìàëî îòëè÷àþòñÿ îò òåõ, ÷òî

áûëè ïîëó÷åíû â êèíåìàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè (ðèñ. 2.3). Ïðè âîçðàñòà-

íèè ïðîòÿæåííîñòè Lx íà êðèâîé îòðàæåíèÿ ïîÿâëÿþòñÿ äîïîëíèòåëüíûå

îñöèëëÿöèè, îáóñëîâëåííûå èíòåðôåðåíöèåé âîëí ñ áîêîâîé ïîâåðõíîñòè

(x = 0) è ñ âåðõíåé ïîâåðõíîñòè (z = 0) êðèñòàëëà (ðèñ. 2.4(b�e) è 2.5(b�

e)). Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè ðàçìåðà Lx êðèñòàëëà âêëàä âîëí, âõî-

äÿùèõ â êðèñòàëë ÷åðåç áîêîâóþ ïîâåðõíîñòü, óìåíüøàåòñÿ ïî ñðàâíåíèþ
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(a) L z = 10 µm   L x = 5 µm
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(b) L z = 10 µm   L x = 10 µm
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(c) L z = 10 µm   L x = 15 µm
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(d) L z = 10 µm   L x = 20 µm
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(e) L z = 10 µm   L x = 25 µm
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(f ) L z = 10 µm   L x = 150 µm

Ðèñ. 2.5. Êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ äëÿ êðèñòàëëà òîëùèíîé Lz = 10 ìêì ïðè

ðàçëè÷íûõ ïðîòÿæåííîñòÿõ Lx. Ñåðîé ëèíèåé èçîáðàæåíà êðèâàÿ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ

äëÿ áåñêîíå÷íîé ïëîñêîïàðàëëåëüíîé ïëàñòèíêè.

ñ âêëàäîì âîëí ñ âåðõíåé ïîâåðõíîñòè. Â èòîãå êðèâàÿ äèôðàêöèîííîãî

îòðàæåíèÿ àñèìïòîòè÷åñêè ïðèáëèæàåòñÿ ê ñîîòâåòñòâóþùåé êðèâîé äëÿ

ïëîñêîïàðàëëåëüíîé ïëàñòèíêè (ðèñ. 2.4(f) è 2.4(f)).
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2.2 Ìåòîä Äàðâèíà

2.2.1 Ââåäåíèå

Òåîðèÿ Äàðâèíà îáîáùåíà íà ñëó÷àé äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè ðåíòãå-

íîâñêèõ ëó÷åé â ëàòåðàëüíîì êðèñòàëëå. Ðàçðàáîòàí àëãîðèòì âû÷èñëåíèé

êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ è êàðò ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè

ðàññåÿíèÿ (RSM) îò êðèñòàëëà ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ. Ïðîâåäåíî ÷èñ-

ëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèè îò êðèñòàëëîâ ñ ðàçíûìè

ëàòåðàëüíûìè ðàçìåðàìè. Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ òîëñòûõ êðèñòàëëîâ ñ ìà-

ëûìè ëàòåðàëüíûìè ðàçìåðàìè âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå êèíåìàòè÷åñêîé äè-

ôðàêöèè.

Ââåäåíèå. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñóùåñòâóþò ðàçíûå ïîäõîäû äëÿ îïèñà-

íèÿ äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â êðèñòàëëàõ [1]. Äè-

íàìè÷åñêàÿ òåîðèÿ äèôðàêöèè Äàðâèíà [56, 57], îñíîâàííàÿ íà ìåòîäå ðå-

êóððåíòíûõ ñîîòíîøåíèé, ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ïðîñòîé è íàãëÿäíîé äëÿ ðå-

øåíèÿ êîíêðåòíûõ çàäà÷ ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé è íåéòðîíîâ îò

êðèñòàëëîâ. Ïðîäîëæèòåëüíîå âðåìÿ òåîðèÿ Äàðâèíà íå èñïîëüçîâàëàñü,

ïîñêîëüêó èìåëà íåêîòîðûå îãðàíè÷åíèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ òåîðèåé Ýâàëüäà-

Ëàóý [1]. Áîðè [51] ïåðâûì ñäåëàë ïîïûòêó îïèñàòü ýôôåêò Áîðìàíà ñ

èñïîëüçîâàíèåì ñèñòåìû ðàçíîñòíûõ óðàâíåíèé Äàðâèíà. Â ðàìêàõ ýòîãî

ïîäõîäà Áåçèðãàíÿíîì è Íàâàñàðäÿíîì [49] ïîêàçàíî, ÷òî ýôôåêò Áîðìàíà

çàâèñèò îò ðàçìåðà îòðàæàþùèõ ïëîñêîñòåé. Ñ ïîìîùüþ ïîäõîäà Äàðâèíà

áûëè èññëåäîâàíû âàæíûå îñîáåííîñòè äèíàìè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ, âêëþ-

÷àÿ äèôðàêöèþ â àñèììåòðè÷íîé ãåîìåòðèè Ëàóý [50, 67], ìíîãîâîëíîâîå

ðàññåÿíèå [66, 63], à òàêæå ñâîéñòâà äèñïåðñèîííîé ïîâåðõíîñòè [50]. Ðåêóð-

ðåíòíûå ñîîòíîøåíèÿ, îïèñûâàþùèå àìïëèòóäû ïðîõîäÿùåé è îòðàæåííîé

âîëíû, ïðèìåíÿëèñü äëÿ èññëåäîâàíèÿ äèôðàêöèè íåéòðîíîâ â ïîëèàòîì-

íûõ êðèñòàëëàõ [62] è ðàññåÿíèè ñâåòà â æèäêèõ êðèñòàëëàõ [53]. Êðîìå

òîãî, ïðîöåäóðà Äàðâèíà áûëà ðåàëèçîâàíà â îïòèêå ñëîèñòûõ ñðåä [58].
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Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïðèïîâåðõíîñòíûõ îáëàñòåé êðèñòàëëà ðàçðàáîòàí ôîð-

ìàëèçì, ïîëó÷èâøèé íàçâàíèå crystal truncation rod (CTR) [85]. Ñõåìà äè-

íàìè÷åñêîé òåîðèè Äàðâèíà áûëà ïðèìåíåíà äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû

ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà ìåòîäîì CTR [52, 71, 88, 60, 89]. ßøèðî è Òàêàõàøè

[93] èññëåäîâàëè êîýôôèöèåíòû îòðàæåíèÿ è ïðîõîæäåíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ

ëó÷åé îäíîé àòîìíîé ïëîñêîñòüþ êðèñòàëëà â îáùåì ñëó÷àå äëÿ ïðîèçâîëü-

íîé äâóìåðíîé ðåøåòêè Áðàâý. Èìè ïîëó÷åíû ôîðìóëû äëÿ êîýôôèöèåí-

òîâ, îòëè÷àþùèåñÿ îò ðàíåå îïóáëèêîâàííûõ ðåçóëüòàòîâ Äóðáèíà [59], íî

ïîäîáíûå ôîðìóëàì Áîðè [50]. Âûðàæåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ îòðàæåíèÿ è

ïðîõîæäåíèÿ, ïîëó÷åííûå ßøèðî è Òàêàõàøè [93], êîòîðûå ñïðàâåäëèâû

â ñëó÷àå ïðîèçâîëüíûõ íàïðàâëåíèé ïàäàþùåãî è îòðàæåííîãî ðåíòãåíîâ-

ñêîãî ïó÷êà, èñïîëüçîâàíû â òåîðèè Äàðâèíà äëÿ ñêîëüçÿùåé ãåîìåòðèè

[92]. Èçâåñòíî, ÷òî òåîðèÿ Äàðâèíà ïåðâîíà÷àëüíî áûëà ðàçðàáîòàíà äëÿ

ñîâåðøåííîãî êðèñòàëëà. Äåòàëüíûé àíàëèç áûë âûïîëíåí äëÿ ïîëóáåñ-

êîíå÷íîãî êðèñòàëëà, âêëþ÷àÿ ýôôåêòû ïðåëîìëåíèÿ è ïîãëîùåíèÿ [74].

Òî÷íîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Äàðâèíà äëÿ êðèñòàëëà ñ ïðîèçâîëüíûì ÷èñ-

ëîì îòðàæàþùèõ ïëîñêîñòåé áûëî ïîëó÷åíî ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëèíîìîâ

×åáûøåâà [73]. ×åí è Áõàòòà÷àðÿ [54] ïîêàçàëè òîæäåñòâåííîñòü àëãåáðà-

è÷åñêèõ óðàâíåíèé Äàðâèíà è äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé Òàêàãè [87]

ïðè ïåðåõîäå îò ìîäåëè ìàññèâà äèñêðåòíûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé ê êîíòè-

íóàëüíîé ñðåäå. Îòìåòèì, ÷òî â ïðèðîäå èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ íå ñóùå-

ñòâóåò. Ïîýòîìó îñîáîå âíèìàíèå ñëåäóåò óäåëèòü ðàáîòàì, â êîòîðûõ ôîð-

ìàëèçì ðåêóððåíòíûõ ñîîòíîøåíèé áûë îáîáùåí äëÿ îïèñàíèÿ äèôðàêöèè

íà èñêàæåííûõ ñòðóêòóðàõ. Ïðåäïðèíÿòû ïîïûòêè äëÿ îïèñàíèÿ ìåòîäîì

Äàðâèíà äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé íà êðèñòàëëàõ, ðåøåòêà êîòîðûõ

èñêàæåíà ïîä âëèÿíèåì òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ [55] èëè èç-çà ïðèñóò-

ñòâèÿ ñòàòèñòè÷åñêè ðàñïðåäåëåííûõ äåôåêòîâ [70]. Ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå

íà äèôðàêöèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé îêàçûâàþò äåôîðìàöèè êðèñòàëëè÷å-

ñêîé ðåøåòêè. Ïåðâàÿ ïîïûòêà ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðåíòãåíîâñêîé
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äèôðàêöèè íà êðèñòàëëå ñ ëèíåéíûì èçìåíåíèåì ïàðàìåòðà ðåøåòêè ñ èñ-

ïîëüçîâàíèåì óðàâíåíèé Äàðâèíà áûëà âûïîëíåíà Ôèöãåðàëüäîì è Äàð-

ëèíãòîíîì [61]. Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî

îòðàæåíèÿ äàííîé ðàáîòû ñîãëàñóþòñÿ ñ ïîçæå ïîëó÷åííûìè àíàëèòè÷å-

ñêèìè ðåøåíèÿìè [65, 84]. Ïðóäíèêîâ àíàëèòè÷åñêè îáîáùèë ïîäõîä Äàð-

âèíà ê îïèñàíèþ ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèè â äåôîðìèðîâàííûõ êðèñòàë-

ëàõ. Â ÷àñòíîñòè, ñ ïîìîùüþ ðåêóððåíòíûõ ñîîòíîøåíèé èññëåäîâàíà äè-

ôðàêöèÿ â êðèñòàëëàõ, ïðîìîäóëèðîâàííûõ ïîâåðõíîñòíîé àêóñòè÷åñêîé

âîëíîé [75], è â íåñîâåðøåííûõ ãåòåðîñòðóêòóðàõ [76]. Ðåêóððåíòíûå ñîîò-

íîøåíèÿ, àíàëîãè÷íûå óðàâíåíèÿì Äàðâèíà, ïîëó÷åíû äëÿ îïèñàíèÿ äè-

ôðàêöèè â ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ, ïðè ýòîì êîýôôèöèåíòû îòðàæåíèÿ

è ïðîõîæäåíèÿ îò àòîìíûõ ïëîñêîñòåé çàìåíåíû íà ñîîòâåòñòâóþùèå êî-

ýôôèöèåíòû îò îòäåëüíûõ ñëîåâ [48]. Òàêîé ïîäõîä áûë îáîáùåí íà ñëó÷àé

ìíîãîâîëíîâîé äèôðàêöèè [68, 77], ðåçêî àñèììåòðè÷íîé [82] è ñêîëüçÿùåé

ãåîìåòðèè [83]. Âñå îòìå÷åííûå âûøå òåîðèè, èñïîëüçóþùèå ôîðìóëû ðå-

êóððåíòíûõ ñîîòíîøåíèé Äàðâèíà, ðàçðàáîòàíû äëÿ ïëàíàðíûõ ñòðóêòóð

ñ îòðàæàþùèìè àòîìíûìè ïëîñêîñòÿìè áåñêîíå÷íûõ ðàçìåðîâ. Â ïîñëåä-

íèå ãîäû çàìåòíî âîçðàñòàåò èíòåðåñ ê äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé íà

ëàòåðàëüíûõ ñòðóêòóðàõ [69]. Ðàçíûå ìåòîäû äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè â

ðàìêàõ óðàâíåíèé Òàêàãè [87] áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ âû÷èñëåíèÿ êðèâûõ

äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ îò ñîâåðøåííûõ êðèñòàëëîâ ïðÿìîóãîëüíîãî

ñå÷åíèÿ [72, 90, 64]. Êèíåìàòè÷åñêàÿ òåîðèÿ äèôðàêöèè ïðèìåíÿëàñü äëÿ

îïèñàíèÿ äèôðàêöèè â èñêàæåííûõ êðèñòàëëàõ òðàïåöåèäàëüíîãî [78, 79]

è ïðîèçâîëüíîãî ïîïåðå÷íîãî ñå÷åíèÿ [80]. Öåëü äàííîé ðàáîòû ñîñòîèò â

ðàçðàáîòêå ïîäõîäà Äàðâèíà äëÿ èññëåäîâàíèÿ äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ

ëó÷åé â ëàòåðàëüíûõ êðèñòàëëàõ. Íà ïðèìåðå êðèñòàëëà ïðÿìîóãîëüíî-

ãî ñå÷åíèÿ áóäóò ðàññ÷èòàíû êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ è êàðòû

ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ (Reciprocal Space Maps (RSM)) â

çàâèñèìîñòè îò øèðèíû è òîëùèíû êðèñòàëëà.
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2.2.2 Äèôðàêöèÿ íà ïëîñêîïàðàëëåëüíîì êðèñòàëëå

Ïðåæäå ÷åì èññëåäîâàòü äàðâèíîâñêèé ïîäõîä ê ðåíòãåíîâñêîé äèôðàê-

öèè â ëàòåðàëüíîì êðèñòàëëå, ñäåëàåì íåêîòîðûå çàìå÷àíèÿ ê ðåøåíèþ çà-

äà÷è äëÿ ïëîñêîïàðàëëåëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíêè. Â òåîðèè Äàð-

âèíà êðèñòàëë ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê ñîâîêóïíîñòü áåñêîíå÷íî òîíêèõ àòîì-

íûõ ïëîñêîñòåé, îòñòîÿùèõ äðóã îò äðóãà íà ðàññòîÿíèè d. Â îòëè÷èå îò

òåîðèè Ëàóý [1], â ìîäåëè Äàðâèíà âñÿ ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü âåùåñòâà

ñîñðåäîòî÷åíà â ýòèõ ïëîñêîñòÿõ. Àìïëèòóäíûå êîýôôèöèåíòû îòðàæåíèÿ

q, q̄ è ïðîõîæäåíèÿ 1 − iq0 îòäåëüíîé àòîìíîé ïëîñêîñòüþ âû÷èñëÿþòñÿ

ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðèè äèôðàêöèè Ôðåíåëÿ [50, 93]. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,

ïåðåõîäÿ îò äèñêðåòíîé ìîäåëè Äàðâèíà ê êîíòèíóàëüíîé ñðåäå [54] àì-

ïëèòóäíûå êîýôôèöèåíòû îòðàæåíèÿ è ïðîõîæäåíèÿ àòîìíîé ïëîñêîñòüþ

ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç Ôóðüå-êîýôôèöèåíòû ðåíòãåíîâñêîé ïîëÿðèçóåìî-

ñòè χg = −r0λ
2Fg/(πVc) , ãäå Fg � ñòðóêòóðíûé ôàêòîð (g = 0, h, h̄),

λ � äëèíà âîëíû ïàäàþùåãî èçëó÷åíèÿ, Vc � îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè,

r0 = e2/(mc2) � êëàññè÷åñêèé ðàäèóñ ýëåêòðîíà, e, m � çàðÿä è ìàññà

ýëåêòðîíà.

Â ðåçóëüòàòå êîýôôèöèåíòû, îïèñûâàþùèå ñèììåòðè÷íîå îòðàæåíèå

è ïðîõîæäåíèå îäíîé àòîìíîé ïëîñêîñòüþ â ðåêóððåíòíûõ ñîîòíîøåíè-

ÿõ Äàðâèíà çàïèøóòñÿ êàê q0 = πdχ0/(λ sin θB), q = πdχh/(λ sin θB), q̄ =

πdχ−h/(λ sin θB) , ãäå θB � óãîë Áðýããà.

Ðàññìîòðèì ïëîñêîïàðàëëåëüíûé êðèñòàëë, èìåþùèé êîíå÷íóþ òîëùè-

íó Lz = Nd, ãäå N �� ÷èñëî îòðàæàþùèõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé. Ïóñòü íà

ýòîò êðèñòàëë ïàäàåò ïëîñêàÿ ðåíòãåíîâñêàÿ âîëíà ïîä óãëîì θ = θB + ∆θ,

ãäå ∆θ � îòêëîíåíèå îò òî÷íîãî áðýããîâñêîãî ïîëîæåíèÿ. Ñîãëàñíî òåîðèè

Äàðâèíà âûðàæåíèÿ äëÿ àìïëèòóä ïðîøåäøåé è îòðàæåííîé ðåíòãåíîâ-

ñêèõ âîëí äëÿ àòîìíîé ïëîñêîñòè ñ íîìåðîì n çàïèøóòñÿ â âèäå ñëåäóþ-
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ùèõ ðåêóððåíòíûõ ñîîòíîøåíèé [57, 1]

Tn = (1− iq0)e
iϕTn−1 − iq̄ei2ϕSn,

Sn = (1− iq0)e
iϕSn+1 − iqTn.

(2.18)

Çäåñü Tn−1, Sn+1 � ñîîòâåòñòâóþùèå àìïëèòóäû âîëí, îòíîñÿùèåñÿ ê ïëîñ-

êîñòÿì ñ íîìåðàìè n− 1 è n+ 1, ñîîòâåòñòâåííî. Ýêñïîíåíöèàëüíûå ìíî-

æèòåëè â (2.18) ó÷èòûâàþò íàáåã ôàçû ïðè ðàñïðîñòðàíåíèè ðåíòãåíîâ-

ñêîãî ïîëÿ ìåæäó ñîñåäíèìè àòîìíûìè ïëîñêîñòÿìè. Ïîñêîëüêó ïîëå ìî-

æåò ðàñïðîñòðàíÿòüñÿ ïîä óãëîì íå ðàâíûì óãëó Áðýããà θB, òî ôàçà ϕ =

(2πd/λ) sin θ ïðè ðàñïðîñòðàíåíèè ðåíòãåíîâñêîé âîëíû îò îäíîé àòîìíîé

ïëîñêîñòè äî äðóãîé ïîëó÷àåò ïðèðàùåíèå, ïðîïîðöèîíàëüíîå óãëîâîé îò-

ñòðîéêå. Èç-çà ìàëîñòè îòñòðîéêè ∆θ, ôàçà âîëíû ìîæåò áûòü ïðåäñòàâ-

ëåíà â âèäå ϕ = (2πd/λ) cos θB∆θ. Ðåøåíèå ñèñòåìû (2.18) ñ ãðàíè÷íûìè

óñëîâèÿìè T0 = 1 è SN = 0 èùåì â âèäå Sn = αun è Tn = βun. Àìïëèòóäû

îòðàæåíèÿ è ïðîõîæäåíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ âîëí â ïðîñòðàíñòâå ðàñïîëîæå-

íèÿ àòîìíîé ïëîñêîñòè ñ íîìåðîì n îïèñûâàþòñÿ ñëåäóþùèìè àíàëèòè÷å-

ñêèìè ðåøåíèÿìè:

Sn = −B uN2 u
n
1 − uN1 un2

(Au1 − 1)uN2 − (Au2 − 1)uN1
,

Tn =
(Au1 − 1)uN2 u

n
1 − (Au2 − 1)uN1 u

n
2

(Au1 − 1)uN2 − (Au2 − 1)uN1
.

(2.19)

ãäå u1,2 = x ±
√
x2 − 1, x =

1 + (1− iq0)
2ei2ϕ + qq̄ei2ϕ

2(1− iq0)eiϕ
, A = (1 − iq0)e

iϕ,

B = −iq. Èç ðåøåíèÿ (2.19) ïðè çíà÷åíèÿõ n = 0 è n = N ïîëó÷àåì àì-

ïëèòóäíûå êîýôôèöèåíòû îòðàæåíèÿ S0 è ïðîõîæäåíèÿ TN ðåíòãåíîâñêèõ

âîëí îò êðèñòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíû

S0 = −B uN2 − uN1
(Au1 − 1)uN2 − (Au2 − 1)uN1

,

TN = A
u1 − u2

(Au1 − 1)uN2 − (Au2 − 1)uN1
,

(2.20)

Âûðàæåíèÿ (2.20) ñîãëàñóþòñÿ ñ òî÷íûìè àíàëèòè÷åñêèìè ðåøåíèÿìè, ïî-

ëó÷åííûìè ðàíåå ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàòðè÷íîãî ïîäõîäà [73]. Ó÷èòûâàÿ,
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÷òî äëÿ âñåõ n â (2.19), un1u
n
2 = 1, ïîëó÷àåì

S0 =
−iq

1− (1− iq0)eiϕ sin
(
(N − 1) arccosx

)
/ sin(N arccosx)

,

TN =
(1− iq0)e

iϕ 2
√
x2 − 1

sin(N arccosx)− (1− iq0)eiϕ sin
(
(N − 1) arccosx

) . (2.21)

Ôîðìóëû (2.21) ñîâïàäàþò ñ ðåøåíèåì, ïîëó÷åííûì ðàíåå â ðàáîòå Perkins

and Knight, 1984 [73].

Ââåäÿ íîâûé óãëîâîé ïàðàìåòð y =
1− (1− iq0)

2ei2ϕ − qq̄e2iϕ

2qq̄eiϕ
è îáîçíà-

÷èâ χ = arccosx, ψ = arccos y, àìïëèòóäíûå êîýôôèöèåíòû îòðàæåíèÿ è

ïðîõîæäåíèÿ ìîæíî çàïèñàòü â âèäå

S0 =

√
q

q̄

sinNχ

sin(Nχ+ ψ)
exp(−iϕ),

TN =
sinψ

sin(Nχ+ ψ)
exp(−iNϕ).

(2.22)

Ðåøåíèÿ â âèäå (2.22) ÿâëÿþòñÿ êîìïàêòíûìè è ïî ôîðìå ñîâïàäàåò ñ

ðåøåíèÿìè äëÿ èäåàëüíîé îäíîìåðíîé ñâåðõðåøåòêè [91].

2.2.3 Äèôðàêöèÿ Äàðâèíà íà êðèñòàëëå ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷å-

íèÿ

Èñïîëüçóåì ïîäõîä Äàðâèíà äëÿ îïèñàíèÿ äèôðàêöèè îò ëàòåðàëüíî

îãðàíè÷åííîãî êðèñòàëëà. Îáîçíà÷èì øèðèíó êðèñòàëëà Lx, à åå òîëùèíó

Lz (ðèñ. 2.6).

Âûáåðåì ñëåäóþùóþ ñèñòåìó êîîðäèíàò: îñü x íàïðàâëåíà âäîëü âõîä-

íîé ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà, îñü z � âãëóáü êðèñòàëëà. Äëÿ ïðîñòîòû ðàñ-

ñìîòðèì ñèììåòðè÷íóþ äèôðàêöèþ Áðýããà. Ëåâàÿ ãðàíü êðèñòàëëà, íà

êîòîðóþ ïàäàåò ðåíòãåíîâñêàÿ âîëíà ïîä óãëîì θ ê îñè x, ïðîõîäèò ÷å-

ðåç íà÷àëî êîîðäèíàò (ðèñ. 2.6). Ðåíòãåíîâñêèé ïó÷îê, èñõîäÿùèé èç íà÷à-

ëà êîîðäèíàò, ïðîõîäèò ðàññòîÿíèå d cos θ è äèôðàêöèîííî îòðàæàåòñÿ îò

áëèæàéøåé àòîìíîé ïëîñêîñòè. Ïðîåêöèÿ ýòîãî ðàññòîÿíèÿ íà ëàòåðàëü-

íîå íàïðàâëåíèå ðàâíà ∆x = d ctg θ. Íàíåñåì íà àòîìíûå ïëîñêîñòè âäîëü
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y

0

z

x

Lx

Lz

ST

Ðèñ. 2.6. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå äàðâèíîâñêîé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèè íà êðèñòàëëå

ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ.

îñè x ðàçíîñòíóþ ñåòêó ñ óçëàìè xm = m∆x, â êîòîðûõ ðåíòãåíîâñêàÿ

âîëíà ÷àñòè÷íî îòðàæàåòñÿ è ÷àñòè÷íî ïðîõîäèò ê ñëåäóþùåé ïëîñêîñòè.

Ïóñòü Tmn � çíà÷åíèå àìïëèòóäû ïðîõîäÿùåé âîëíû íåïîñðåäñòâåííî ïå-

ðåä óçëîì (m;n), Smn � ñîîòâåòñòâóþùåå çíà÷åíèå àìïëèòóäû îòðàæåííîé

âîëíû (ðèñ. 2.8). Ñ ó÷åòîì äèíàìè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ äëÿ îòðàæåííûõ S è

ïðîõîäÿùèõ T âîëí ìîæíî çàïèñàòü ñëåäóþùèå ðåêóððåíòíûå ñîîòíîøå-

θ1
θ2

θB

θB

∆x

d

Ðèñ. 2.7. Ïðîõîäÿùèå è îòðàæ¼ííûå ëó÷è âíå è âíóòðè ñå÷åíèÿ êðèñòàëëà.
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n+ 1

n

n− 1
∆x

d

d

m− 2 m− 1 m

θ

Tm−1
n−1

Sm−1
n−1

Tm−1
n+1

Sm−1
n+1

Ðèñ. 2.8. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå îòðàæåííûõ è ïðîõîäÿùèõ ðåíòãåíîâñêèõ ïó÷êîâ â ïîä-

õîäå Äàðâèíà.

íèÿ:

Tmn+1 = aTm−1
n + b1S

m−1
n ,

Smn = aSm−1
n+1 + b2T

m−1
n+1 ,

(2.23)

ãäå a = (1 − iq0) exp(iϕl), b1 = −iq̄ exp(iϕl), b2 = −iq exp(iϕl). Ïàðàìåòð

ϕl = i
2πd

λ sin θB
, âõîäÿùèé â âûðàæåíèÿ äëÿ êîýôôèöèåíòîâ a è b1,2, ó÷è-

òûâàåò ðàçíîñòü ôàç, âîçíèêàþùóþ ïðè ðàñïðîñòðàíåíèè ðåíòãåíîâñêîãî

ïó÷êà â êðèñòàëëå îò îäíîãî óçëà äî äðóãîãî. Â ñèñòåìå àëãåáðàè÷åñêèõ

óðàâíåíèé (2.23) èíäåêñû m è n íóìåðóþò êîîðäèíàòû óçëîâ â ãîðèçîí-

òàëüíîì è âåðòèêàëüíîì íàïðàâëåíèÿõ, ñîîòâåòñòâåííî (ðèñ. 2.8)

×èñëî óçëîâ ðåøåòêè âäîëü îñåé x è z, ñîîòâåòñòâåííî ðàâíîå Mx è Nz,
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Ðèñ. 2.9. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèè â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå.

îïðåäåëÿåòñÿ ðàçìåðàìè ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ êðèñòàëëà Lx = Mx∆x è

Lz = Nzd.

Äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíû áåñêîíå÷íîãî ëàòåðàëüíîãî ðàçìåðà ðàñ-

ïðåäåëåíèå äèôðàêöèîííîé èíòåíñèâíîñòè âáëèçè óçëà îáðàòíîé ðåøåòêè

ñîñðåäîòà÷èâàåòñÿ â âèäå äåëüòàîáðàçíîé ëèíèè âåðòèêàëüíîì íàïðàâëå-

íèè (âäîëü âåêòîðà îáðàòíîé ðåøåòêè). Äëÿ ëàòåðàëüíîãî êðèñòàëëà èí-

òåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ ìîæåò ðàñïðåäåëÿòüñÿ âîêðóã óçëà îáðàòíîé ðåøåò-

êè, êàê â âåðòèêàëüíîì, òàê è â ëàòåðàëüíîì íàïðàâëåíèè. Ïîýòîìó àíàëèç

ðàñïðåäåëåíèÿ äèôðàêöèîííîé èíòåíñèâíîñòè óìåñòíî ïðîâîäèòü ñ èñïîëü-

çîâàíèåì êàðò â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå.

Ïóñòü íà ëàòåðàëüíûé êðèñòàëë â íàïðàâëåíèè âîëíîâîãî âåêòîðà k ïà-

äàåò ðåíòãåíîâñêàÿ âîëíà ïîä óãëîì θ1 = θB + ∆θ1 (ðèñ. 2.9) Îòðàæåííàÿ

âîëíà ôèêñèðóåòñÿ â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå â íàïðàâëåíèè âåêòîðà k′ ïîä

óãëîì θ2 = θB+∆θ2, ïðè÷åì |k| = |k′| = k = 2π/λ. Óãëû ∆θ1 è ∆θ2 çàäàþò

îòêëîíåíèå îò òî÷íîãî óñëîâèÿ Áðýããà ïàäàþùåãî è îòðàæåííîãî ïó÷êà, ñî-

îòâåòñòâåííî. Îòêëîíåíèå âåêòîðà äèôðàêöèè Q = k′−k îò êîíöà âåêòîðà

îáðàòíîé ðåøåòêè h îïðåäåëÿåòñÿ âåêòîðîì q. Ïðîåêöèè qx è qz âåêòîðà q
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ñâÿçàíû ñ óãëîâûìè ïàðàìåòðàìè ∆θ1,2 ñëåäóþùèìè ñîîòíîøåíèÿìè

qx = k sin θB · (∆θ1 −∆θ2),

qz = −k cos θB · (∆θ1 + ∆θ2).
(2.24)

Îáîçíà÷èâ ∆θ1 = ω è ∆θ2 = ε − ω, ñîîòíîøåíèÿ (2.24) ïðåîáðàçóþòñÿ

â âûðàæåíèÿ, èñïîëüçóåìûå â òðåõêðèñòàëüíîé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêòî-

ìåòðèè

qx = k sin θB · (2ω − ε),
qz = −k cos θB · ε,

(2.25)

ãäå ω è ε � ïàðàìåòðû, îïðåäåëÿþùèå óãëîâîå ïîëîæåíèå îáðàçöà è àíà-

ëèçàòîðà.

Ïðè ïðîõîæäåíèè è îòðàæåíèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â êðèñòàëëå ïðî-

èñõîäèò èçìåíåíèå ôàç ðåíòãåíîâñêèõ âîëí. Çà íà÷àëî îòñ÷åòà ôàçîâûõ

èçìåíåíèé âûáåðåì íà÷àëî ñèñòåìû êîîðäèíàò (x = 0; z = 0), ñîâìåùåí-

íûé ñ âåðõíèì ëåâûì óãëîì ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ êðèñòàëëà. Äëÿ ðåíò-

ãåíîâñêèõ âîëí, ïàäàþùèõ íà ëåâóþ áîêîâóþ ãðàíü êðèñòàëëà (x = 0),

ðàçíîñòü õîäà ðàñòåò ñ ãëóáèíîé z ïî çàêîíó z sin θ1 (ðèñ. 2.10). Ðàçíîñòü

ôàç äëÿ äèñêðåòíûõ çíà÷åíèé zn = nd âäîëü âåðòèêàëüíîãî íàïðàâëå-

íèÿ ðàâíà ϕnz,in = (2π/λ)nd sin θ1. Ãðàíè÷íîå óñëîâèå íà ëåâîé áîêîâîé

ïîâåðõíîñòè ëàòåðàëüíî îãðàíè÷åííîãî êðèñòàëëà (x = 0) çàïèøåòñÿ êàê

T 0
n = exp(iϕnz,in).

Äëÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé, ïàäàþùèõ íà âåðõíþþ ïîâåðõíîñòü ëàòåðàëü-

íîãî êðèñòàëëà (z = 0), ðàçíîñòü õîäà ðàñòåò ñ ðîñòîì êîîðäèíàòû x êàê

m∆x cos θ1. Ñëåäîâàòåëüíî, èìååò ìåñòî èçìåíåíèå ôàçû ïàäàþùåé ðåíòãå-

íîâñêîé âîëíû â ãîðèçîíòàëüíîì íàïðàâëåíèè. Ãðàíè÷íîå óñëîâèå íà âåðõ-

íåé ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà çàäàåòñÿ âûðàæåíèåì Tm0 = exp(iϕmx,in), ãäå

ϕmx,in = (2π/λ)m∆x cos θ1.

Äëÿ âûõîäÿùåé ðåíòãåíîâñêîé âîëíû íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ðàçíîñòü

ôàç ϕmx,ex = −(2π/λ)m∆x cos θ2 íà âåðõíåé ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà (ðèñ.
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Ðèñ. 2.10. Ê âûâîäó ôàçîâûõ èçìåíåíèé ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â ïðîèçâîëüíîé òî÷êå (x, z) çà

ñ÷åò âîçíèêíîâåíèÿ ðàçíîñòè õîäà ∆1 = x cos θ1 + z sin θ1 è ∆2 = −x cos θ2 + z sin θ2.

2.10). Àìïëèòóäà ðåíòãåíîâñêîé âîëíû, âûõîäÿùåé èç ïðàâîé áîêîâîé ïî-

âåðõíîñòè êðèñòàëëà, ïðèîáðåòàåò ôàçîâûé íàáåã ϕnz,ex = (2π/λ)(nd sin θ2−
Mx∆x cos θ2). ÑëàãàåìîåMx∆x cos θ2 ó÷èòûâàåò èçìåíåíèå ôàçû èç-çà ñìå-

ùåíèÿ ïðàâîé ãðàíè êðèñòàëëà íà ðàññòîÿíèå Lx = Mx∆x îò íà÷àëà êîîð-

äèíàò.

Óãëîâûå ïàðàìåòðû ∆θ1,2, ñîãëàñíî (2.24), ñâÿçàíû ïðîåêöèÿìè âåêòîðà

q ñëåäóþùèìè ñîîòíîøåíèÿìè: ∆θ1,2 = (2k cos θB)−1(qx ctg θB ∓ qz).
Ïîñêîëüêó â ðàññìàòðèâàåìîé ãåîìåòðèè (ðèñ. 2.6) äèôðàêöèîííàÿ âîë-

íà âûõîäèò èç âåðõíåé è ïðàâîé áîêîâîé ãðàíè êðèñòàëëà, ãðàíè÷íûå óñëî-

âèÿ äëÿ îòðàæåííîé âîëíû S çàïèøóòñÿ êàê S0
n = 0, SmNz = 0.

Àìïëèòóäíûé êîýôôèöèåíò îòðàæåíèÿ ðåíòãåíîâñêîé âîëíû îò êðè-

ñòàëëà ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ íàõîäèòñÿ ñóììèðîâàíèåì ðåíòãåíîâñêèõ

âîëí:

S(qx, qz) =
Mx∑
m=0

Sm0 exp(iϕmex,x) +
Nz∑
n=1

SMx
n exp(ϕnz,ex), (2.26)

ãäå àìïëèòóäû ðåíòãåíîâñêèõ âîëí Sm0 è SMx
n íàõîäÿòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì

ðåêóððåíòíûõ ñîîòíîøåíèé (2.23).

Îòìåòèì, ÷òî ðåøåíèå (2.26) ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòûâàòü êàðòû ðàñïðåäå-
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ëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå(RSM). Êðèâûå

äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ (qz-ñêàíû èëè CTR) ìîãóò íåïîñðåäñòâåííî

ïîëó÷åíû íà îñíîâå ðåøåíèÿ (2.26) ïðè óñëîâèè θ1 = θ2 (2ω = ε).

2.2.4 ×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå

×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî (ÊÄÎ, CTR) è RSM

ïðîâîäèëîñü íà îñíîâå ðåøåíèÿ (2.26) ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåêóððåíòíûõ ñî-

îòíîøåíèé (2.23). Ðàñ÷åòû âûïîëíåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðàìåòðîâ, ñî-

îòâåòñòâóþùèõ (111) îòðàæåíèþ CuKα1 èçëó÷åíèÿ îò ìîíîêðèñòàëëà ãåð-

ìàíèÿ. Äëÿ âñåõ âû÷èñëåíèé òîëùèíà ëàòåðàëüíîãî êðèñòàëëà Lz ñîîòâåò-

ñòâîâàëà 10000 ìåæïëîñêîñòíûõ ðàññòîÿíèé (Lz = 10000d111 = 3,27µm).

Ëàòåðàëüíûé ðàçìåð êðèñòàëë âûáèðàëñÿ ñ ó÷åòîì ÷èñëà óçëîâ Nx âäîëü

ãîðèçîíòàëüíîãî íàïðàâëåíèÿ (Nx = 1000, 4000, 10000, 40000; ÷òî ñîîòâåò-

ñòâóåò ëàòåðàëüíûì ðàçìåðàì Lx = 1,35µm, 5,39µm, 13,5µm, 53,9µm).

Ìàêñèìóìû êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ íîðìèðîâàëèñü íà âåëè-

÷èíó ìàêñèìóìà êðèâîé Äàðâèíà äëÿ ïëîñêîïàðàëëåëüíîé ïëàñòèíêè òîé

æå òîëùèíû.

Êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ, èçîáðàæåííûå íà ðèñ. 2.13, âû-

÷èñëÿëèñü íà îñíîâå ðåøåíèÿ (2.26) äëÿ ñëó÷àÿ ω−2θ-ñêàíèðîâàíèÿ (θ1 =

θ2). Ïîñêîëüêó â ýòîì ðåæèìå ñêàíèðîâàíèÿ ïîëíàÿ ðàçíîñòü õîäà ∆ =

∆1 + ∆2 = 2z sin θ (θ = θ1 = θ2) (ðèñ.4), íå çàâèñèò îò êîîðäèíàòû x,

òî è ïîëíàÿ ðàçíîñòü ôàç íà âåðõíåé ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà ðàâíà íóëþ:

ϕmx = ϕmx,in + ϕmx,ex.

Îòìåòèì, ÷òî äëèíà ýêñòèíêöèè íà îòðàæåíèè (111) äëÿ ïîëóáåñêîíå÷-

íîãî êðèñòàëëà êðåìíèÿ ðàâíà 0,67 µm, ïîëóøèðèíà äàðâèíîâñêîé êðè-

âîé � 15,4 óãë. ñåê. [86] (and the address of the "X-Ray Server"site). Äëÿ

ìàëîé ëàòåðàëüíîé øèðèíû êðèñòàëëà (Lx = 1,35 µm) êðèâàÿ îòðàæåíèÿ

ñîîòâåòñòâóåò êèíåìàòè÷åñêîé äèôðàêöèè (ðèñ. 2.13 a). Ñ óâåëè÷åíèåì ëà-

òåðàëüíîé øèðèíû íàáëþäàåòñÿ ïîñòåïåííûé ïåðåõîä ê äèíàìè÷åñêîé äè-
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Ðèñ. 2.11. Ïîëå ïðîõîäÿùåé âîëíû âíóòðè ñå÷åíèÿ êðèñòàëëà øèðèíîé Lx = 300 µm è òîë-

ùèíîé Lz = 100 µm. Âåðõíèé ðèñóíîê äëÿ ∆θ = 0, íèæíèé � äëÿ óãëà θ, ñîîòâåòñòâóþùåãî

ìàêñèìóìó êðèâîé ÊÄÎ.
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Ðèñ. 2.12. Ïîëå ïðîõîäÿùåé âîëíû âíóòðè ñå÷åíèÿ êðèñòàëëà øèðèíîé Lx = 300 µm è òîë-

ùèíîé Lz = 100 µm. Âåðõíèé ðèñóíîê äëÿ ∆θ = 0, íèæíèé � äëÿ óãëà θ, ñîîòâåòñòâóþùåãî

ìàêñèìóìó êðèâîé ÊÄÎ.
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Ðèñ. 2.13. Êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ äëÿ êðèñòàëëà ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ òîë-

ùèíîé Lz = 3,27 µm è ðàçíîé øèðèíû Lx: a) 1,35 µm, b) 5,39 µm, c) 13,5 µm, d) 53,9 µm.

Äëÿ ñðàâíåíèÿ òîíêîé ëèíèåé èçîáðàæåíà êðèâàÿ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ îò ïëîñêîïà-

ðàëëåëüíîé ïëàñòèíêè (Lx =∞) òîé æå òîëùèíû Lz.

ôðàêöèè (ðèñ. 2.13 b,c), ïðè ýòîì òîëùèííûå îñöèëëÿöèè íàêëàäûâàþòñÿ

íà ïðîôèëü ÊÄÎ äàæå â îáëàñòè ïîëíîãî îòðàæåíèÿ. Äëÿ áîëüøîé øèðè-

íû êðèñòàëëà ñ Lx = 53,9 µm èìååò ìåñòî äîñòàòî÷íî áëèçêîå ñîâïàäåíèå

ñ äèôðàêöèåé îò ïëîñêîïàðàëëåëüíîé ïëàñòèíêè (ðèñ. 2.13 d).

Íà ðèñ. 2.14. ïðåäñòàâëåíû RSM îò êðèñòàëëîâ ðàçíîé øèðèíû. Â ñëó-

÷àå êðèñòàëëà ñ ìàëûì ëàòåðàëüíûì ðàçìåðîì RSM èìååò âèä, îòâå÷àþ-

ùèé êèíåìàòè÷åñêîé äèôðàêöèè (ðèñ. 2.14 a), è ðàñïðåäåëåíèå äèôðàêöè-

îííîé èíòåíñèâíîñòè ñîîòâåòñòâóåò èçâåñòíîìó çàêîíó

I(qx, qz) = |S(qx, qz)| ∼
∣∣∣∣sin qxLx/2qxLx/2

∣∣∣∣2 ∣∣∣∣sin qzLz/2qzLz/2

∣∣∣∣2 . (2.27)

Ñ óâåëè÷åíèåì ëàòåðàëüíîãî ðàçìåðà êðèñòàëëà óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå èí-
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Ðèñ. 2.14. Êàðòû èíòåíñèâíîñòåé (RSM) äëÿ êðèñòàëëà ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ òîëùèíîé Lz

= 3,27 µm è ðàçíîé øèðèíû Lx: a) 1,35 µm, b) 5,39 µm, c) 13,5 µm, d) 53,9 µm.
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Ðèñ. 2.15. Êðèâûå êà÷àíèÿ (qx-ñêàíèðîâàíèÿ) îò êðèñòàëëà ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ òîëùèíîé

Lz = 3,27 µm è ðàçíîé øèðèíû Lx: a) 1,35 µm, b) 5,39 µm, c) 13,5 µm, d) 53,9 µm.

òåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ íà RSM â qx-íàïðàâëåíèè ñòàíîâèòñÿ âñå áîëåå óç-

êèì, óìåíüøàåòñÿ òàêæå ïåðèîä ëàòåðàëüíûõ îñöèëëÿöèé. Ýòîò ïåðèîä

îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëåí ëàòåðàëüíîìó ðàçìåðó êðèñòàëëà. Íà ýòî íåïî-

ñðåäñòâåííî óêàçûâàþò qx-ñêàíû RSM äëÿ çíà÷åíèé qz, ñîîòâåòñòâóþùèõ

ìàêñèìàëüíîìó çíà÷åíèþ äèôðàêöèîííîé èíòåíñèâíîñòè (ðèñ. 2.15). Ïîëó-

÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîëíîñòüþ ñîãëàñóþòñÿ ñ òåìè, ÷òî ïîëó÷åíû ðåøåíèåì

äàííîé çàäà÷è ïóòåì èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé Òàêàãè-Òîïåíà.

Òàêèì îáðàçîì, ìû ïîêàçàëè, ÷òî òåîðèÿ Äàðâèíà, â îñíîâå êîòîðîé ëå-

æàò àëãåáðàè÷åñêèå ðåêóððåíòíûå ñîîòíîøåíèÿ, â ãåîìåòðèè Áðýããà ìîæåò

îïèñûâàòü íå òîëüêî äèôðàêöèþ íà ïëîñêîïàðàëëåëüíûõ ïëàñòèíêàõ, íî

è íà ëàòåðàëüíî îãðàíè÷åííûõ êðèñòàëëàõ. Ðàññìîòðåííûé ïîäõîä ÿâëÿ-

åòñÿ íå òîëüêî íàèáîëåå ïðîñòûì è íàãëÿäíûì, íî è òðåáóåò ñóùåñòâåííî

ìåíüøèõ âðåìåííûõ çàòðàò íà âû÷èñëåíèÿ êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî îò-

ðàæåíèÿ è RSMs. Ïîñêîëüêó â íàñòîÿùåå âðåìÿ ëàòåðàëüíûå ñòðóêòóðû,

ñîçäàâàåìûå ìåòîäàìè ëèòîãðàôèè è ýëåêòðîõèìè÷åñêîãî òðàâëåíèÿ, øè-

ðîêî ïðèìåíÿþòñÿ â ïðèáîðàõ ìèêðî- è îïòîýëåêòðîíèêè, ýíåðãîíåçàâè-
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ñèìûõ çàïîìèíàþùèõ óñòðîéñòâàõ (nonvolatile memory devices), ýëåìåíòàõ

ðåíòãåíîâñêîé îïòèêè è ò.ä., ðàçðàáîòàííûé ïîäõîä ìîæåò áûòü ýôôåê-

òèâíî èñïîëüçîâàí äëÿ íåðàçðóøàþùåãî ðåíòãåíîäèôðàêöèîííîãî àíàëèçà

òàêèõ ìàòåðèàëîâ.
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2.3 Äèôðàêöèÿ íà êðèñòàëëå ñ ìåòàëëè÷åñêîé ïîâåðõ-

íîñòíîé ðåøåòêîé

2.3.1 Ââåäåíèå

Íåòðèâèàëüíóþ äèôðàêöèîííóþ êàðòèíó óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èí-

òåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ íàáëþäàëè â [107], èññëåäóÿ ìåòîäîì âûñîêîðàçðå-

øàþùåé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêòîìåòðèè êðèñòàëë Si(111), íà ïîâåðõíîñòè

êîòîðîãî áûëà ñôîðìèðîâàíà ôàçîñäâèãàþùàÿ ðåøåòêà (ÔÑÐ) èç âîëü-

ôðàìà ñ ïåðèîäîì 1 ìêì. Íåîáû÷íîñòü ïîëó÷åííîé êàðòû èíòåíñèâíîñòè â

îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå çàêëþ÷àëàñü â òîì, ÷òî ïîìèìî îæèäàåìûõ ëàòå-

ðàëüíûõ ñàòåëëèòîâ ïðèñóòñòâîâàëè äîïîëíèòåëüíûå âåðòèêàëüíûå è äèà-

ãîíàëüíûå äèôðàêöèîííûå ïîðÿäêè. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ðàíåå ïîäîá-

íîå, íî ìåíåå îò÷åòëèâîå ðàñïðåäåëåíèå äèôðàêöèîííîé èíòåíñèâíîñòè ðå-

ãèñòðèðîâàëîñü íà ðåøåòêå ñ ïåðèîäîì 2 ìêì [108]. Äëÿ îáúÿñíåíèÿ ýòîãî

ÿâëåíèÿ â [109] ïðåäëîæåíà ôåíîìåíîëîãè÷åñêàÿ äèôðàêöèîííàÿ ìîäåëü,

íà îñíîâå êîòîðîé âûïîëíåíî ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå óãëîâîãî ðàñïðåäå-

ëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ è ïðîâåäåíî ñîïîñòàâëåíèå òåîðåòè÷åñêèõ

ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Îäíàêî ôîðìèðîâàíèå ñåã-

ìåíòàëüíîé ñòðóêòóðû ðåíòãåíîâñêèõ ïîëåé â îáúåìå êðèñòàëëà â ðàìêàõ

ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé ìîäåëè [109] ÿâëÿëîñü ëèøü ïðåäïîëîæåíèåì. Ïîýòî-

ìó äàííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà ïðÿìîìó ÷èñëåííîìó ðàñ÷åòó ðàñïðåäåëåíèÿ

èíòåíñèâíîñòè â îáúåìå êðèñòàëëà ñ ÔÑÐ.

2.3.2 Òåîðèÿ

Ðàññìàòðèâàÿ äèíàìè÷åñêóþ äèôðàêöèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé íà êðè-

ñòàëëè÷åñêîé ñèñòåìå ñ ôàçîñäâèãàþùåé ðåøåòêîé, ñëåäóåò èñõîäèòü èç

óðàâíåíèé Òàêàãè-Òîïåíà. Ïóñòü ïîãëîòèòåëè ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ

ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ïîëîñû øèðèíîé â ïîëïåðèîäà ïîâåðõíîñòíîé ðåøåòêè

è íàïðàâëåíû âäîëü îñè y, òî åñòü ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè äèôðàêöèè
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LzSi

E0 Eh

Ðèñ. 2.16. Ãåîìåòðèÿ ñèñòåìû.

(ðèñ. 2.16). Íàëè÷èå ìåòàëëè÷åñêèõ ïîëîñ óìåíüøàåò ðåíòãåíîâñêîå ïîëå â

íàïðàâëåíèè ïðîõîæäåíèÿ è äèôðàêöèè.

Óðàâíåíèÿ Òàêàãè-Òîïåíà çàïèøåì â âèäå

∂E0

∂x
+
∂E0

∂z
= a1E0(x, z) + b1Eh(x, z),

∂Eh

∂x
− ∂Eh

∂z
= b2E0(x, z) + a2Eh(x, z).

(2.28)

Òî åñòü èñïîëüçóåòñÿ ïðèâåäåííàÿ ñèñòåìà åäèíèö: x′ = x tg θB/Lz, z
′ =

z/Lz. Øòðèõè â ôîðìóëàõ îïóùåíû. Ïàðàìåòðû a1, a2, b1, b2 îïðåäåëåíû

ñëåäóþùèì îáðàçîì:

a1 =
iπLz
λ sin θB

χ0, a2 =
iπLz
λ sin θB

(χ0 − α),

b1 =
iπLz
λ sin θB

χ−g, b2 =
iπLz
λ sin θB

χg,

ãäå α = −2 sin 2θB∆θ, χ0,±g � ôóðüå-êîìïîíåíòû ïîëÿðèçóåìîñòè êðè-

ñòàëëà.

Ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ íàøåé çàäà÷è: E0(x, 0) = f(x), Eh(x, 1) = 0.

Ôóíêöèÿ f(x) ìîäóëèðóåò ïëîñêóþ ïàäàþùóþ âîëíó åäèíè÷íîé àìïëèòó-

äû. Ýòà ôóíêöèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ïðîïóñêàþùåé ñïîñîáíîñòüþ ðåøåòêè èç

ìåòàëëè÷åñêèõ ïîëîñ íà ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ïëàñòèíû. Ìîäåëü-

íûé âèä ýòîé ôóíêöèè ïîêàçàí íà ðèñ. 2.17.

Åñëè øèðèíà çàñâåòêè ïîâåðõíîñòè ôàçîâîé ðåøåòêè ñîñòàâëÿåò NL,

ãäå N � ÷èñëî ïîëîñ ðåøåòêè, çàñâå÷åííûõ ïàäàþùåé âîëíîé, òî ìîæíî
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l

L
f(x)

x0

1

γ

Ðèñ. 2.17. Ôóíêöèÿ ïðîïóñêàíèÿ èçëó÷åíèÿ ðåøåòêîé. γ � äîëÿ èçëó÷åíèÿ, ïðîïóùåííîãî ìå-

òàëëè÷åñêîé ïîëîñîé, l � øèðèíà ïîëîñû, L � ïåðèîä ðåøåòêè.

ïåðåéòè îò ôóíêöèè f(x) ê å¼ ôóðüå-îáðàçó

g(ω) =

∞∫
−∞

f(x)e−iωxdx =

NL/2+l/2∫
−NL/2−l/2

f(x)e−iωxdx =

=
sin(NωL/2)

sin(ωL/2)

[
(1− γ)

sin(ω(L− l)/2)

ω/2
+ γ

sin(ωL/2)

ω/2

]
. (2.29)

Òîãäà ðåøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (2.28) óäîáíî èñêàòü â âèäå

E0(x, z) =

∞∫
−∞

t(ω, z) eiωx
dω

2π
,

Eh(x, z) =

∞∫
−∞

r(ω, z) eiωx
dω

2π

ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè t(ω, 0) = g(ω) è r(ω, 1) = 0.

Ðåøåíèå äëÿ âåëè÷èí t(ω, z) è r(ω, z) åñòü

t(ω, z) =
1

Q
e(a1−a2)z/2

[
(s+ p)ep(1−z) − (s− p)e−p(1−z)

]
g(ω),

r(ω, z) =
b2

Q
e(a1−a2)z/2

[
ep(1−z) − e−p(1−z)

]
g(ω),

ãäå Q = (s+ p)ep − (s− p)e−p, p =
√
s2 − b1b2, s = iω − (a1 + a2)/2.

Ïîëå äèôðàãèðîâàííîé âîëíû ïðè z = 0:

Eh(x, 0) = b2

∞∫
−∞

ep − e−p
Q

g(ω) eiωx
dω

2π
. (2.30)
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Âû÷èñëÿÿ àìïëèòóäó îòðàæåíèÿ, ó÷òåì, ÷òî äèôðàãèðîâàííàÿ âîëíà íà

âûõîäíîé ïîâåðõíîñòè ïëàñòèíû äîëæíà åù¼ ðàç ïðîéòè ÷åðåç ðåøåòêó, òî

åñòü, àìïëèòóäà Eh(x, 0) èç (2.30) óìíîæàåòñÿ íà f(x) è èíòåãðèðóåòñÿ ïî

âûõîäíîé ïîâåðõíîñòè ïëàñòèíû:

R =

NL/2+l/2∫
−NL/2−l/2

Eh(x, 0) e−iqxxf(x) dx =

= b2

∞∫
−∞

dω

2π

ep − e−p
Q

g(ω)

NL/2+l/2∫
−NL/2−l/2

ei(ω−qx)xf(x) dx.

(2.31)

Ìíîæèòåëü e−iqxx ó÷èòûâàåò èçìåíåíèå ôàçû âîëíû ïðè ñìåùåíèè âäîëü

îñè x. Îêîí÷àòåëüíî

R = b2

∞∫
−∞

dω

2π

ep − e−p
Q

g(ω) g(ω′), (2.32)

ãäå ω′ = −(ω − qx).

2.3.3 ×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå

Íà ðèñ. 2.18-2.19 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ðåíòãåíîâñêîé äè-

ôðàêöèè íà êðèñòàëëå Si ñ ÔÑÐ. Îòìåòèì, ÷òî â ðàìêàõ ðàññìàòðèâà-

åìîé ìîäåëè íà êàðòå óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ

(ðèñ. 2.19) îòñóòñòâóþò íåêîòîðûå äèôðàêöèîííûå ïîðÿäêè, ïðèñóòñòâó-

þùèå â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèÿõ. Î÷åâèäíî, ýòî ñâÿçàíî ñ áîëåå

ñëîæíîé ñòðóêòóðîé èññëåäóåìûõ îáðàçöîâ. Íà ðèñ. 2.20 ïîêàçàíî íàè-

ëó÷øåå ñîãëàñîâàíèå ðàñ÷åòíûõ ðåçóëüòàòîâ â ðàìêàõ ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé

äèôðàêöèîííîé ìîäåëè [109] è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.
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Ðèñ. 2.18. Ñòðóêòóðà ðåíòãåíîâñêîãî ïîëÿ â îáúåìå êðèñòàëëà.
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Ðèñ. 2.19. Ðàñ÷åòíàÿ êàðòà ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ îò ôàçîâîé ðåøåòêè.
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Ðèñ. 2.20. Êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ: a) ðàñ÷åòíàÿ êîãåðåíòíàÿ ñîñòàâ-

ëÿþùàÿ; b) ðàñ÷åòíàÿ êàðòà ñ ó÷åòîì äèôôóçíîãî ðàññåÿíèÿ; c) ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ êàðòà.
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Ãëàâà 3

Êèíåìàòè÷åñêàÿ òåîðèÿ äèôðàêöèè íà

ëàòåðàëüíûõ ñòðóêòóðàõ

3.1 Êèíåìàòè÷åñêàÿ òåîðèÿ äèôðàêöèè íà íåèäåàëü-

íûõ ñòðóêòóðàõ

3.1.1 Îñíîâíûå óðàâíåíèÿ

Òàê êàê ðàçìåðû ýïèòàêñèàëüíûõ ëàòåðàëüíûõ ñòðóêòóð, êàê ïðàâèëî,

îò íåñêîëüêèõ ìèêðîí äî íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ íàíîìåòðîâ, ðàññìîòðåíèå

ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèè ïðîâåäåì â ðàìêàõ êèíåìàòè÷åñêîãî ïðèáëèæå-

íèÿ. Áîëåå òðóäîåìêèé ïîäõîä ê ïðîáëåìå äèíàìè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ íà ëà-

òåðàëüíûõ ñòðóêòóðàõ äëÿ äâóõêðèñòàëüíîé ãåîìåòðèè ïðåäëîæåí â [94].

Ñàì ôàêò íàëè÷èÿ ëàòåðàëüíûõ ãðàíèö êðèñòàëëà ÿâëÿåòñÿ â îïðåäåëåí-

íîì ñìûñëå ïðîñòåéøèì òèïîì íàðóøåíèÿ èäåàëüíîñòè ñòðóêòóðû. Êîíå÷-

íûå ðàçìåðû ïðèâîäÿò ê ðàçìûòèþ δ-îáðàçíûõ ðàñïðåäåëåíèé èíòåíñèâ-

íîñòè, õàðàêòåðíûõ äëÿ áåñêîíå÷íîãî êðèñòàëëà.

Â êèíåìàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè äëÿ àìïëèòóäû âîëíû êîãåðåíòíîãî

ðàññåÿíèÿ îò êðèñòàëëè÷åñêîãî îáúåêòà òîëùèíîé l â îáðàòíîì ïðîñòðàí-

ñòâå ïîëó÷åíî ðåøåíèå, êîòîðîå ñ ó÷åòîì ïðåíåáðåæåíèÿ ýôôåêòàìè ïðå-

ëîìëåíèÿ è ïîãëîùåíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â ñðåäå, à òàêæå êîíå÷íûõ

ëàòåðàëüíûõ ðàçìåðîâ êðèñòàëëà, ìîæåò áûòü ïðåîáðàçîâàíî è çàïèñàíî â
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âèäå

Ec
h(q) =

i

2π

l∫
0

dz

∫
dx

∫
dy ah(r)f(r)Ω(r)Φ(r) exp(iqr), (3.1)

ãäå ah(r) =
Cπχh(r)

λγh
, f(r) � ñòàòèñòè÷åñêèé ôàêòîð Äåáàÿ�Âàëëåðà,

γh = sin θ, θ = θB + ϕ � óãîë, îïðåäåëÿþùèé íàïðàâëåíèå äèôðàêöèîí-

íîãî ïó÷êà îòíîñèòåëüíî âõîäíîé ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà, ϕ � óãîë ñêîñà

îòðàæàþùèõ ïëîñêîñòåé ê ïîâåðõíîñòè îáðàçöà, θB � óãîë Áðåããà, C �

ïîëÿðèçàöèîííûé ôàêòîð, χh(r) = −r0λ
2

πVc
Fh(r) � ôóðüå-êîìïîíåíòà ðåíò-

ãåíîâñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè, Vc � îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, r0 = e2

mc2 �

êëàññè÷åñêèé ðàäèóñ ýëåêòðîíà, e, m � çàðÿä è ìàññà ýëåêòðîíà ñîîòâåò-

ñòâåííî. Â âûðàæåíèè äëÿ ðåíòãåíîâñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè ïðèñóòñòâóåò

Fh(r) � ñòðóêòóðíûé ôàêòîð êðèñòàëëà, õèìè÷åñêèé ñîñòàâ êîòîðîãî íåîä-

íîðîäåí ïî îáúåìó. Ôàçîâûé ôàêòîð êðèñòàëëà Φ(r) = exp(ih〈u(r)〉) çà-
âèñèò îò ôóíêöèè íåñëó÷àéíûõ (íåïðåðûâíûõ) àòîìíûõ ñìåùåíèé 〈u(r)〉,
õàðàêòåðèçóþùèõ êîíêðåòíûé âèä äåôîðìàöèé ðåøåòêè â ðåçóëüòàòå, íà-

ïðèìåð, âíåøíèõ âîçäåéñòâèé (óëüòðàçâóê, òåìïåðàòóðíûé ãðàäèåíò è ò. ä.)

èëè ñòðóêòóðíûõ (êîìïîçèöèîííûõ) îñîáåííîñòåé ñàìîãî êðèñòàëëà. Çäåñü

h � âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêè, |h| = 2π

dhkl
, ãäå dhkl � ìåæïëîñêîñòíîå ðàñ-

ñòîÿíèå. Âåêòîð q îïðåäåëÿåò îòêëîíåíèå âåêòîðà ðàññåÿíèÿ kh−k0 îò óçëà

îáðàòíîé ðåøåòêè h, ãäå k0,h � âîëíîâûå âåêòîðû ïàäàþùåãî è äèôðàê-

öèîííîãî ðåíòãåíîâñêîãî ïó÷êà. Îòìåòèì, ÷òî ïðîåêöèÿ âåêòîðà q â ëàòå-

ðàëüíîì qx è âåðòèêàëüíîì qz íàïðàâëåíèÿõ â ñõåìå òðåõêðèñòàëüíîé ðåíò-

ãåíîâñêîé äèôðàêòîìåòðèè ñâÿçàíû ñ óãëîâûì ïîëîæåíèåì èññëåäóåìîãî

êðèñòàëëà ω è àíàëèçàòîðà ε. Ïîýòîìó çíà÷åíèÿ ýòèõ ïðîåêöèé èñïîëüçóþò

â êà÷åñòâå óãëîâûõ ïåðåìåííûõ â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå. Â ôîðìóëå (3.1)

ïàðàìåòð Ω(r) ââåäåí êàê ôóíêöèÿ ôîðìû êðèñòàëëà è çàäàåò ïðåäåëû

èíòåãðèðîâàíèÿ ïî îñÿì x è y, îñü z íàïðàâëåíà â ãëóáü êðèñòàëëà. Èíòåí-

ñèâíîñòü êîãåðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ âû÷èñëÿåòñÿ ïî èçâåñòíîìó ñîîòíîøåíèþ
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Ich(q) = |Ec
h(q)|2.

Ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòè äèôôóçíîãî ðàññåÿíèÿ â îáðàòíîì ïðî-

ñòðàíñòâå çàäàåòñÿ ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì

Idh(q) =

l∫
0

dz

∫
dx

∫
dy |ah(r)|2

(
1− f(r)2

)
Ω(r) τ(r,q). (3.2)

Çäåñü

τ(r,q) =
1

(2π)2

∞∫
−∞

dρG(r,ρ) exp(i (qρ + h[〈u(r + ρ)〉 − 〈u(r)〉])) (3.3)

ÿâëÿåòñÿ êîððåëÿöèîííûì îáúåìîì, çàâèñÿùèì îò êîððåëÿöèîííîé ôóíê-

öèè

G(r,ρ) =
〈exp(ih[δu(r + ρ)− δu(r)])〉 − f(r)2

1− f(r)2
. (3.4)

Âûðàæåíèÿ (3.1�3.4) îïèñûâàþò êîãåðåíòíîå è äèôôóçíîå ðàññåÿíèå îò

ëàòåðàëüíûõ ñòðóêòóð ïðîèçâîëüíîé ôîðìû, êîòîðàÿ çàäàåòñÿ ôóíêöèåé

Ω(r).

Â òðåõêðèñòàëüíîé ñõåìå èçìåðåíèé èíòåíñèâíîñòü êîãåðåíòíîé äèôðàê-

öèîííîé âîëíû ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà èíòåãðèðîâàíèåì ïî ïåðåìåííîé qy:

Ich(qx, qz) =

∞∫
−∞

dqyI
c
h(q) =

∞∫
−∞

dqy|Ec
h(qx, y, qz)|2, (3.5)

ãäå Ec
h(qx, y, qz) � ôóðüå ïðåîáðàçîâàíèå Ec

h(q) ïî ïåðåìåííîé qy.

Àíàëîãè÷íàÿ ïðîöåäóðà ïðèìåíèìà è ê âûðàæåíèþ äëÿ èíòåíñèâíîñòè

äèôôóçíîãî ðàññåÿíèÿ

Idh(qx, qz) =

∞∫
−∞

dqyI
d
h(q) =

l∫
0

dz

∫
dx

∫
dy |ah(r)|2

(
1− f(r)2

)
Ω(r) τ(r, qx, qz).

(3.6)

Â ðåçóëüòàòå êîððåëÿöèîííûé îáúåì òðàíñôîðìèðóåòñÿ â êîððåëÿöèîííóþ

ïëîùàäü:

τ(r, qx, qz) =

∞∫
−∞

dqyτ(r,q). (3.7)
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x

z

b

a c

l

Ðèñ. 3.1.

3.1.2 Êîãåðåíòíîå ðàññåÿíèå

Ðàññìîòðèì äèôðàêöèþ íà êðèñòàëëå òðàïåöåèäàëüíîãî ñå÷åíèÿ òîë-

ùèíîé l. Õèìè÷åñêèé (êîìïîçèöèîííûé) ñîñòàâ è õàîòè÷åñêè ðàñïðåäåëåí-

íûå äåôåêòû âíóòðè êðèñòàëëà îäíîðîäíû â ïðåäåëàõ âñåãî åãî îáúåìà. Â

ýòîì ñëó÷àå ðàññåèâàþùàÿ ñïîñîáíîñòü ah(r) = ah è ñòàòèñòè÷åñêèé ôàê-

òîð Äåáàÿ�Âàëëåðà f(r) = f íå çàâèñèò îò ïðîñòðàíñòâåííûõ êîîðäèíàò.

Äëÿ òðåõêðèñòàëüíîé äèôðàêöèîííîé ñõåìû óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå èí-

òåíñèâíîñòè êîãåðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ èìååò âèä Ich(qx, qz) = |Ec
h(qx, qz)|2, ãäå

ñ ó÷åòîì íîðìèðîâêè â (3.5) àìïëèòóäà äèôðàêöèîííîé âîëíû

Ec
h(qx, qz) =

iahf√
2π

l∫
0

dz eiqzz
Ω2(z)∫

Ω1(z)

dx eiqxxΦ(x, z). (3.8)

Ïîä èíòåãðàëîì â (3.8) ïðèñóòñòâóåò äâóìåðíûé ôàçîâûé ôàêòîð Φ(x, z) =

exp(ih〈u(x, z)〉), îïðåäåëÿåìûé âèäîì äåôîðìàöèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðå-

øåòêè â ëàòåðàëüíîì âäîëü x è âåðòèêàëüíîì âäîëü z íàïðàâëåíèÿõ. Ïðå-

äåëû èíòåãðèðîâàíèÿ äëÿ òðàïåöèè ñ âåðõíèì îñíîâàíèåì b, íèæíèì îñ-

íîâàíèåì a + b + c è âûñîòîé l (ðèñ. 3.1) äëÿ ïðîèçâîëüíîé êîîðäèíàòû z

çàïèøóòñÿ êàê Ω1(z) = −
(
az
l

+
b

2

)
è Ω2(z) = −

(
cz

l
+
b

2

)
.

Ïðèìåì ìîäåëü ëàòåðàëüíîãî êðèñòàëëà â âèäå, â êîòîðîì ïîëå àòîì-
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íûõ ñìåùåíèé h〈u(x, z)〉 = h(〈ub(x)〉 + 〈ul(z)〉) ôîðìèðóåòñÿ çà ñ÷åò èç-

ãèáà îòðàæàþùèõ ïëîñêîñòåé h〈ub(x)〉 = −πx2/b2
1 è ëèíåéíîãî èçìåíåíèÿ

ìåæïëîñêîñòíîãî ðàññòîÿíèÿ â ãëóáü êðèñòàëëà h〈ul(z)〉 = −πz2/l21. Ïî

àíàëîãèè ñ îïòèêîé [102] ìû ââåëè õàðàêòåðíûå ïàðàìåòðû b1 =
√
Rdhkl/2

è l1 =
√
l dhkl/εz, êîòîðûå ïðåäñòàâëÿþò ðàçìåðû ïåðâûõ çîí Ôðåíåëÿ â

ëàòåðàëüíîì è âåðòèêàëüíîì íàïðàâëåíèÿõ. Çäåñü R � ðàäèóñ êðèâèçíû

àòîìíûõ ïëîñêîñòåé è εz =
∆d

dhkl
� ìàêñèìàëüíàÿ äåôîðìàöèÿ êðèñòàë-

ëè÷åñêîé ðåøåòêè ïî òîëùèíå êðèñòàëëà. Ââåäåííàÿ ìîäåëü íàðóøåíèé

êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ñîîòâåòñòâóåò ïîñòîÿííîìó ãðàäèåíòó äåôîðìà-

öèè âäîëü îñåé x è z. Ñîãëàñíî ïðèâåäåííîé â [101] òðàêòîâêå, â êðèñòàëëå

ñ ïîñòîÿííûì ïî ãëóáèíå ãðàäèåíòîì äåôîðìàöèè ðåøåòêè ôîðìèðóþþò-

ñÿ ôàçîâûå ñëîè, àíàëîãè÷íûå ïîëîñ÷àòûì çîíàì Ôðåíåëÿ â îïòèêå [102].

Â íàøåì ðàññìîòðåíèè ýòîò ôîðìàëèçì ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ íà ñëó÷àé óïðó-

ãî èçîãíóòûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé. Äåéñòâèòåëüíî, åñëè â (3.8) ïîäñòàâèòü

ôàçîâûé ôàêòîð ñ óêàçàííûìè àòîìíûìè ñìåùåíèÿìè, òî íåòðóäíî âè-

äåòü, ÷òî â äèôðàêöèîííîé âîëíå â ëàòåðàëüíîì íàïðàâëåíèè íà ðàññòî-

ÿíèè x1 = ±b1 îò íà÷àëà êîîðäèíàò ïðîèñõîäèò ôàçîâûé ñäâèã íà π. Íà

ðàññòîÿíèè x2 = ±
√

2 b1 ýòîò ñäâèã ñîñòàâëÿåò âåëè÷èíó 2π è ò. ä. Ñëåäî-

âàòåëüíî, â ãîðèçîíòàëüíîì íàïðàâëåíèè ôîðìèðóþòñÿ ïîëîñû ðàçìåðàìè

b1, (
√

2−1)b1, (
√

3−
√

2)b1, . . . , (
√
n−
√
n− 1)b1, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ çîíàìè

Ôðåíåëÿ â ðåíòãåíîâñêîé îïòèêå êðèñòàëëà ñ óïðóãî èçîãíóòûìè àòîìíû-

ìè ïëîñêîñòÿìè.

Àìïëèòóäà âîëíû êîãåðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ îò äåôîðìèðîâàííîãî êðè-

ñòàëëà ñ òðàïåöåèäàëüíûì ñå÷åíèåì âáëèçè óçëà îáðàòíîé ðåøåòêè çàïè-

øåòñÿ â âèäå

Ec
h(qx, qz) =

iahfb1√
2

exp

(
iq2
xb

2
1

4π

)(
g2(qx, qz)− g1(qx, qz)

)
. (3.9)

Çäåñü g1,2(qx, qz) =
1√
2π

∞∫
−∞

dz eiqzz U1,2(z, qx) � ôóðüå-îáðàçû ôóíêöèé
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U1,2(z, qx) = θ(l − z)θ(z)e−iπz
2/l21F (u1,2), ãäå F (u) =

u∫
0

ei
π
2 τ

2

dτ è θ(z) =1, z ≥ 0

0, z < 0
èíòåãðàë Ôðåíåëÿ è ôóíêöèÿ Õåâèñàéäà ñîîòâåòñòâåííî. Ïåðå-

ìåííûå u1,2 =

√
2

b1

(
Ω1,2(z)− qxb

2
1

2π

)
çàâèñÿò îò çíà÷åíèÿ qx, ðàäèóñà èçãèáà

àòîìíûõ ïëîñêîñòåé (ðàçìåðà ïåðâîé ëàòåðàëüíîé çîíû Ôðåíåëÿ) è ôîðìû

ïîïåðå÷íîãî ñå÷åíèÿ êðèñòàëëà.

Ïðåäåëüíûé ïåðåõîä ê ñëó÷àþ äèôðàêöèè íà ëàòåðàëüíîì êðèñòàëëå ñ

ýêâèäèñòàíòíî èçîãíóòûìè ïëîñêîñòÿìè ðåàëèçóåòñÿ ïðè óñëîâèè l1 →∞.

Âèä ðåøåíèÿ (3.2) ñîõðàíèòñÿ, îäíàêî â ôóíêöèÿõ U1,2(z, qx) èñ÷åçíåò ìíî-

æèòåëü exp(−iπz2/l1), îïèñûâàþùèé ïîñòîÿííûé ãðàäèåíò äåôîðìàöèè

âäîëü z.

Ðåøåíèå äëÿ ñëó÷àÿ äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé îò êðèñòàëëà ïðè

íàëè÷èè ëèøü ëèíåéíîãî èçìåíåíèÿ ìåæïëîñêîñòíîãî ðàññòîÿíèÿ ñëåäó-

åò èç (3.9) ïðè óñëîâèè b1 → ∞ (R → ∞). Àìïëèòóäíûé êîýôôèöèåíò

îòðàæåíèÿ çàïèøåòñÿ ñ ïîìîùüþ èíòåãðàëîâ Ôðåíåëÿ â ñëåäóþùåì âèäå:

Ec
h(qx, qz) =

ahfl1
2qx
√
π

(
eiϕc[F (νc,1)− F (νc,0)]− eiϕa[F (νa,1)− F (νa,0)]

)
,

(3.10)

ãäå ϕa,c = −i
[
π
(qa,c l1

2π

)2
± qxb

2

]
, νa,c,1 =

√
2

l1

(
l− qa,c l

2
1

2π

)
, νa,c,0 =

√
2 qa,c l1
2π

.

Ââåäåíèå íîâûõ óãëîâûõ ïåðåìåííûõ qa = qz−
qxa

l
, qc = qz +

qxc

l
îáóñëîâ-

ëåíî íàëè÷èåì íàêëîíà áîêîâûõ ñòîðîí ëàòåðàëüíîãî êðèñòàëëà. Â îòñóò-

ñòâèå ýòîãî íàêëîíà, íàïðèìåð, äëÿ êðèñòàëëà ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ,

êîãäà a = c = 0, óãëîâûå ïåðåìåííûå qa,c çàìåíÿþòñÿ ïåðåìåííîé qz. Äà-

ëåå, åñëè a = c = 0 è b → ∞, òî ìû ïîëó÷èì ðåøåíèå äëÿ ïëàíàðíîãî

êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ ñ ëèíåéíûì èçìåíåíèåì ìåæïëîñêîñòíîãî ðàññòîÿ-

íèÿ.

Â îòñóòñòâèå äåôîðìàöèé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè (b1 →∞, l1 →∞)

äëÿ àìïëèòóäû êîãåðåíòíî îòðàæåííîé ðåíòãåíîâñêîé âîëíû îò êðèñòàëëà
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ñ òðàïåöåèäàëüíûì ñå÷åíèåì ïîëó÷àåì

Ec
h(qx, qz) =

fahl√
2πqx

eiϕ0

(
eiϕtsinc

(qcl
2

)
− sinc

(qal
2

))
, (3.11)

ãäå sinc(x) =
sinx

x
, St =

(a+ c

2
+ b
)
l � ïëîùàäü ñå÷åíèÿ òðàïåöåèäàëüíî-

ãî êðèñòàëëà, ϕ0 =
1

2

(
qzl − qx(a + b)

)
� ôàçîâûé ìíîæèòåëü àìïëèòóäû

äèôðàêöèîííîé âîëíû, çàâèñÿùèé îò âûáîðà íà÷àëà êîîðäèíàò. Â îòëè-

÷èå îò ôàçû ϕ0, çíà÷åíèå êîòîðîé íå èçìåíÿåò äèôðàêöèîííóþ êàðòèíó,

äðóãîé ôàçîâûé ìíîæèòåëü ϕt =
qxSt
l
, îïðåäåëÿåìûé ôîðìîé ñå÷åíèÿ ëà-

òåðàëüíîãî êðèñòàëëà, âëèÿåò íà óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòè äè-

ôðàêöèîííîãî ðàññåÿíèÿ. Èç âèäà (3.11) ñëåäóåò, ÷òî ïðè qx = 0 è qz = 0

èìåþòñÿ óñòðàíèìûå îñîáûå òî÷êè. Äëÿ âûïîëíåíèÿ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ

ïîëåçíî çíàòü ðåøåíèÿ äëÿ àìïëèòóäû êîãåðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ â ýòèõ îñî-

áûõ òî÷êàõ

Ec
h(qx, qz) =

iahf√
2π



(a+ c+ b)eiqzl − b
iqz

+
(a+ c)(eiqzl − 1)

lq2
z

, qx = 0

exp
(
−iqxa+ b

2

) [
eiϕt sinc

(
qxc
2

)
− sinc

(
qxa
2

)]
, qz = 0

St, qx = 0, qz = 0.

Èç ýòîãî âûðàæåíèÿ ñëåäóåò, ÷òî ïðè qx = qz = 0 ïîëó÷àåì ìàêñè-

ìàëüíîå çíà÷åíèå èíòåíñèâíîñòè êîãåðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ, ïðîïîðöèîíàëü-

íîå êâàäðàòó ïëîùàäè ñå÷åíèÿ òðàïåöåèäàëüíîãî êðèñòàëëà Ich,max =
|ah|2f 2S2

t
2π .

Ðåøåíèå (3.11) ïðè b = 0 îïèñûâàåò àìïëèòóäó äèôðàêöèîííîé âîëíû

îò ëàòåðàëüíîãî êðèñòàëëà ñ òðåóãîëüíûì ñå÷åíèåì. Åñëè a = −c, ñå÷åíèå
êðèñòàëëà èìååò ôîðìó ïàðàëëåëîãðàììà, è ðåøåíèå (3.11) ìîæåò áûòü

çàïèñàíî â âèäå

Ec
h(qx, qz) =

fahlb√
2π

eiqa sinc
(qal

2

)
sinc

(qxb
2

)
.

Â ñëó÷àå êðèñòàëëà ñ ïðÿìîóãîëüíûì ñå÷åíèåì (a = c = 0) ýòî âûðàæå-

íåè ïðåîáðàçóåòñÿ â èçâåñòíûé ðåçóëüòàò

Ec
h(qx, qz) =

fahlb√
2π

ei(qzl+qxb)/2 sinc
(qzl

2

)
sinc

(qxb
2

)
.
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Îòìåòèì, ÷òî ðåøåíèå (3.11) ïðè qz = 0 ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòîì äëÿ

ñëó÷àÿ äâóõêðèñòàëüíîé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêòîìåòðèè [103].

3.1.3 Äèôôóçíîå ðàññåÿíèå

Äëÿ ïðèíÿòîé ìîäåëè êðèñòàëëà ïëîùàäü êîððåëÿöèè (3.7) â âûðàæå-

íèè äëÿ èíòåíñèâíîñòè äèôôóçíîãî ðàññåÿíèÿ èìååò âèä

τ(x, z; qx, qz) =
1

2π

∞∫
−∞

dρz e
i(qz−2πz/l21)ρz ×

× e−iπρ2z/l21
∞∫

−∞

dρx e
i(qx−2πx/b21)ρxe−iπρ

2
x/b

2
1G(ρx, 0, ρz). (3.12)

Ñòðîãî ãîâîðÿ, â âûðàæåíèè (3.12) êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ G(ρx, 0, ρz)

çàâèñèò îò òèïà äåôåêòîâ [16]. Â äàííîì ðàññìîòðåíèè íå áóäåì çàäàâàòü

êîíêðåòíóþ ìîäåëü äåôåêòîâ, ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî õàîòè÷åñêè ðàñïðåäåëåí-

íûå ñòðóêòóðíûå íàðóøåíèÿ ïî îáúåìó êðèñòàëëà îïèñûâàþòñÿ êîððåëÿ-

öèîííîé ôóíêöèåé âèäà

G(ρx, 0, ρz) = exp

[
−π
((ρx

τx

)2

+
(ρz
τz

)2
)]

, (3.13)

ãäå τx è τz èìåþò ñìûñë êîððåëÿöèîííûõ äëèí Êàòî [104] â ëàòåðàëüíîì è

âåðòèêàëüíîì íàïðàâëåíèÿõ ñîîòâåòñòâåííî. Òàêîé âûáîð êîððåëÿöèîííîé

ôóíêöèè óäîáåí, ïîñêîëüêó, ñ îäíîé ñòîðîíû, îíà ñîîòâåòñòâóåò ìîäåëè

�ñëó÷àéíûõ äåôîðìàöèé� [22], ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü àíà-

ëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ êîððåëÿöèîííîé ïëîùàäè. Äåéñòâèòåëüíî, ïîä-

ñòàâëÿÿ (3.13) â (3.12) è áåðÿ â ðàñ÷åò âåùåñòâåííóþ ÷àñòü, ïîëó÷àåìóþ â

ðåçóëüòàòå èíòåãðèðîâàíèÿ (3.12), äëÿ êîððåëÿöèîííîé ïëîùàäè çàïèøåì

âûðàæåíèå â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ êîððåëÿöèîííûõ äëèí

τ(x, z; qx, qz) =
1

2π
τ(x; qx) τ(z; qz),

ãäå τ(x, qx) = τx exp

[
−
(
qx −

2πx

b2
1

)2 τ 2
x

4π

]
è τ(z, qz) = τz exp

[
−
(
qz − 2πz

l21

)2 τ 2
z

4π

]
.

Ïîñêîëüêó êîððåëÿöèîííàÿ ïëîùàäü îòâåòñòâåííà çà óãëîâîå ðàñïðåäåëå-
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íèå èíòåíñèâíîñòè íåêîãåðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå, òî

åå çàâèñèìîñòü îò ïðîñòðàíñòâåííûõ êîîðäèíàò óêàçûâàåò íà áîëåå ñèëüíîå

ðàçìûòèå äèôôóçèîííîé êîìïîíåíòû ïðè íàëè÷èè íåïðåðûâíîé äåôîðìà-

öèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.

Èíòåíñèâíîñòü äèôôóçèîííîãî ðàññåÿíèÿ äëÿ âûáðàííîé ìîäåëè êîð-

ðåëÿöèîííîé ôóíêöèè çàïèøåòñÿ êàê

Idh(qx, qz) =
|ah|2
4π

(1−f 2)τzb
2
1

l∫
0

dz exp

(
−
(
qz −

2πz

l21

)2 τ 2
z

4π

)
[erf(β2)−erf(β1)],

(3.14)

ãäå erf(b) =
2√
π

b∫
0

dβ e−β
2

� èíòåãðàë âåðîÿòíîñòåé, êîòîðûé ñâÿçàí ñ èí-

òåãðàëîì Ôðåíåëÿ ñîîòíîøåíèåì F (u) = 1 + i
2 erf

(√
π

(1− i)u
2

)
.

Ïàðàìåòðû β1,2 =
τx

2
√
π

(2πΩ1,2(z)

b2
1

− qx
)
çàâèñÿò îò ôîðìû ïîïåðå÷íîãî

ñå÷åíèÿ êðèñòàëëà, ðàäèóñà èçãèáà îòðàæàþùèõ ïëîñêîñòåé, ðàçìåðîâ õàî-

òè÷åñêè ðàñïðåäåëåííûõ äåôôåêòîâ â ëàòåðàëüíîì íàïðàâëåíèè è óãëîâîé

ïåðåìåííîé qx.

Â îòñóòñòâèå íåïðåðûâíûõ (íåñëó÷àéíûõ) äåôîðìàöèé êðèñòàëëè÷åñêîé

ðåøåòêè äëÿ óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè äèôôóçíîãî ðàññåÿ-

íèÿ ïðèõîäèì ê ñëåäóþùåìó ïðîñòîìó àíàëèòè÷åñêîìó ðåøåíèþ

Idh(qx, qz) = |ah|2(1− f 2) τ(qx, qz)St, (3.15)

ãäå êîððåëÿöîííàÿ ïëîùàäü τ(qx, qz) =
τ(qx) τ(qz)

2π òåðÿåò çàâèñèìîñòü îò

ïðîñòðàíñòâåííûõ êîîðäèíàò. Êîððåëÿöèîííûå äëèíû â ëàòåðàëüíîì τ(qx) =

τx exp
(
−q

2
xτ

2
x

2π

)
è âåðòèêàëüíîì τ(qz) = τz exp

(
−q

2
zτ

2
z

2π

)
íàïðàâëåíèÿõ ïîë-

íîñòüþ îïðåäåëÿþòñÿ ðàçìåðàìè õàîòè÷åñêè ðàñïðåäåëåííûõ äåôåêòîâ τx,z.

Îòìåòèì åùå îäíó ñóùåñòâåííóþ äåòàëü. Â ñëó÷àå êîãåðåíòíîãî ðàñ-

ñåÿíèÿ ôîðìà ñå÷åíèÿ ëàòåðàëüíîãî êðèñòàëëà, íåçàâèñèìî îò òîãî, èìå-

þòñÿ èëè îòñóòñòâóþò íåïðåðûâíûå äåôîðìàöèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåò-

êè, âñåãäà èãðàåò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü â ôîðìèðîâàíèè äèôðàêöèîííîé
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êàðòèíû. Óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòè äèôôóçèîííîãî ðàññåÿíèÿ

ïðè íàëè÷èè íåïðåðûâíûõ äåôîðìàöèé ðåøåòêè òàêæå çàâèñèò îò ôîðìû

ñå÷åíèÿ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â îòñóòñòâèå ýòèõ äåôîðìàöèé, êàê ýòî ñëå-

äóåò èç (3.15), òàêàÿ çàâèñèìîñòü òåðÿåòñÿ. Äåéñòâèòåëüíî, ïðè çíà÷åíèè

〈u(x, z)〉 = 0 èíòåíñèâíîñòü äèôôóçíîãî ðàññåÿíèÿ ïðîïîðöèîíàëüíà ïëî-

ùàäè ñå÷åíèÿ êðèñòàëëà St, íî íèêàê íå ñâÿçàíà ñ åãî ôîðìîé.

3.1.4 ×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå

Äëÿ âûÿâëåíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé ôîðìèðîâàíèÿ äèôðàêöèîííîé êàðòè-

íû îò íåèäåàëüíîãî ëàòåðàëüíîãî êðèñòàëëà áûëè ïðîâåäåíû ÷èñëåííûå

ðàñ÷åòû êàðò ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé êîãåðåíòíîãî è äèôôóçíîãî

ðàññåÿíèé âáëèçè óçëà îáðàòíîé ðåøåòêè. Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàíû ïà-

ðàìåòðû (004)�îòðàæåíèÿ ïåðïåíäèêóëÿðíî ïîëÿðèçîâàííîãî CuKα èçëó-

÷åíèÿ äëÿ êðèñòàëëà InP. Â ïðîöåññå ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â êà÷å-

ñòâå ïîñòîÿííûõ õàðàêòåðèñòèê ïðèíÿòû: òîëùèíà êðèñòàëëà l = 100 íì,

ðàçìåðû ïåðâûõ çîí Ôðåíåëÿ â ëàòåðàëüíîì b1 = 80 íì è âåðòèêàëü-

íîì l1 = 80 íì íàïðàâëåíèè, êîððåëÿöèîííûå äëèíû Êàòî τx = 10 íì,

τz = 50 íì, ñòàòèñòè÷åñêèé ôàêòîð Äåáàÿ�Âàëëåðà f = 0.9, à òàêæå ïëî-

ùàäü ïîïåðå÷íîãî ñå÷åíèÿ êðèñòàëëà St.

Íà ðèñ. 3.2 ïðåäñòàâëåíû êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè êîãåðåíò-

íîãî (ðèñ. à, â, ä) è ïîëíîãî (êîãåðåíòíîãî è äèôôóçíîãî (ðèñ. á, ã, å)) ðàññå-

ÿíèé îò êðèñòàëëà òðàïåöåèäàëüíîãî ñå÷åíèÿ (a = c = 100 íì, b = 200 íì).

Êàðòû (à) è (á) ñîîòâåòñòâóþò ìîäåëè êðèñòàëëà, â êîòîðîì îòñóòñòâóþò

íåïðåðûâíûå äåôîðìàöèè ðåøåòêè. Íàëè÷èå ëèíåéíîãî èçìåíåíèÿ ìåæ-

ïëîñêîñòíîãî ðàññòîÿíèÿ ïî òîëùèíå êðèñòàëëà (ðèñ. â, ã) ïðèâîäèò ê

íåçíà÷èòåëüíîìó èçìåíåíèþ äèôðàêöèîííîé êàðòèíû. Â äàííîì ñëó÷àå

èç-çà äåôîðìàöèé ðåøåòêè íàáëþäàþòñÿ ñìåùåíèÿ êàðòû èíòåíñèâíîñòè

âäîëü îñè qz íà âåëè÷èíó ∆qz = πl/l21. Äîáàâëåíèå äåôîðìàöèé, âûçâàííûõ

óïðóãèì èçãèáîì àòîìíûõ ïëîñêîñòåé (ðèñ. ä, å), ñèëüíî âèäîèçìåíÿåò ðàñ-
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ïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå. Ïîõîæèå ïî

âèäó äèôðàêöèîííûå êàðòèíû íàáëþäàëèñü ïðè èññëåäîâàíèè ñ ècïîëüçî-

âàíèåì ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ íàíîêðèñòàëëè÷åñêèõ îñòðîâêîâ SiGe,

êîãåðåíòíî âûðàùåííûõ íà êðåìíèåâîé ïîäëîæêå [105].

Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, ôîðìà ñå÷åíèÿ ëàòåðàëüíîãî êðèñòàëëà ñ íåïðå-

ðûâíûìè äåôîðìàöèÿìè ðåøåòêè âëèÿåò íà êàðòèíó äèôôóçíîãî ðàññå-

ÿíèÿ. Ðèñ. 3.3 äåìîíñòðèðóåò óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè äèô-

ôóçíîãî ðàññåÿíèÿ îò ñèëüíî äåôîðìèðîâàííûõ êðèñòàëëîâ ñ ñå÷åíèÿìè

îäíîé è òîé æå ïëîùàäè â ôîðìå òðåóãîëüíèêà (ðèñ. à), ïðÿìîóãîëüíèêà

(ðèñ. á) è ïàðàëëåëîãðàììà (ðèñ. ã).

Êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ñ ó÷åòîì êîãåðåíòíîãî è äèôôóç-

íîãî ðàññåÿíèé îò êðèñòàëëîâ ñ ñå÷åíèÿìè â âèäå ïðÿìîóãîëüíèêà (b =

300 íì) è ïàðàëëåëîãðàììà (a = −c = 100 íì, b = 300 íì) ïîêàçàíû íà

ðèñ. 3.4 (à è á ñîîòâåòñòâåííî). Êàê âèäíî èç ðèñóíêîâ, äèôðàêöèîííûå

êàðòèíû èìåþò õàðàêòåðíûå îñîáåííîñòè â çàâèñèìîñòè îò ôîðìû ñå÷å-

íèÿ. Â ñëó÷àå äèôðàêöèè íà êðèñòàëëå ðàâíîáåäðåííîãî òðàïåöåèäàëüíîãî

ñå÷åíèÿ (ðèñ. 3.2 å) è ïðÿìîóãîëüíîãî (ðèñ. 3.4 à) ñå÷åíèé ðàñïðåäåëåíèÿ

èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ èìåþò âåðòèêàëüíóþ îñü ñèììåòðèè. Áîëåå òîãî,

äëÿ ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ ñóùåñòâóåò è ãîðèçîíòàëüíàÿ îñü ñèììåòðèè,

ñìåùåííàÿ â âåðòèêàëüíîì íàïðàâëåíèè íà âåëè÷èíó ∆qz. Ñèììåòðèÿ êî-

ãåðåíòíîãî è äèôôóçíîãî ðàññåÿíèÿ íàðóøàåòñÿ â ñëó÷àå êðèñòàëëà ñ ñå-

÷åíèåì â âèäå ïàðàëëåëîãðàììà (ðèñ. 3.3â, 3.4á).

Êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ îò ëàòåðàëüíûõ êðèñòàëëîâ â ðå-

æèìàõ qx� è qz�ñêàíèðîâàíèÿ ïîêàçàíû íà ðèñ. 3.5. Ïðîôèëè îòðàæåííîé

èíòåíñèâíîñòè â ñëó÷àå êðèñòàëëà ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ äëÿ îáîèõ âè-

äîâ ñêàíèðîâàíèÿ èìåþò ñèììåòðè÷íûé âèä (ðèñ. 3.5 à,á). Äèôðàêöèÿ íà

êðèñòàëëå ñ ñå÷åíèåì â ôîðìå ðàâíîáåäðåííîé òðàïåöèè ñîõðàíÿåò ñèì-

ìåòðè÷íóþ êàðòèíó ëèøü äëÿ qx�ñêàíèðîâàíèÿ (ðèñ. 3.5ã). Äëÿ êðèñòàëëà

ñ ñå÷åíèåì â ôîðìå ïàðàëëåëîãðàììà ñèììåòðèÿ êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî
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îòðàæåíèÿ íàðóøàåòñÿ äëÿ îáîèõ âèäîâ ñêàíèðîâàíèÿ (ðèñ. 3.5 â,å). Ýòè

âûâîäû ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàñïðåäåëåíèÿìè èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ íà ñîîò-

âåòñòâóþùèõ êàðòàõ â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå.
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Ðèñ. 3.2. Êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ îò êðèñòàëëà òðàïåöåèäàëüíîãî ñå-

÷åíèÿ (a = c = 100 íì, b = 200 íì). Êîíòóðû ðàâíîé èíòåíñèâíîñòè ïðåäñòàâëåíû â ëîãà-

ðèôìè÷åñêîì ìàñøòàáå, îòíîøåíèå èíòåíñèâíîñòåé I ìåæäó ñîñåäíèìè ëèíèÿìè ñîñòàâëÿåò

0.316. Ñëåâà (à, á, ä) � êîãåðåíòíîå ðàññåÿíèå; ñïðàâà (á, ã, å) � êîãåðåíòíîå è äèôôóçíîå

ðàññåÿíèå. à, á � êðèñòàëë ñ èäåàëüíîé ðåøåòêîé; â, ã � êðèñòàëë ñ ëèíåéíûì èçìåíåíè-

åì ìåæïëîñêîñòíîãî ðàññòîÿíèÿ; ä, å � êðèñòàëë ñ ëèíåéíûì èçìåíåíèåì ìåæïëîñêîñòíîãî

ðàññòîÿíèÿ è óïðóãî èçîãíóòûìè àòîìíûìè ïëîñêîñòÿìè.
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Ðèñ. 3.3. Ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòåé äèô-

ôóçíîãî ðàññåÿíèÿ îò ñèëüíî äåôîðìèðîâàí-

íûõ êðèñòàëëîâ â ôîðìå òðåóãîëüíèêà (à),

ïðÿìîóãîëüíèêà (á) è ïàðàëëåëîãðàììà (â).

Êîíòóðû ðàâíîé èíòåíñèâíîñòè ïðåäñòàâëå-

íû â ëèíåéíîì ìàñøòàáå, ðàçëè÷èå â èíòåí-

ñèâíîñòÿõ ìåæäó ñîñåäíèìè ëèíèÿìè ñîñòàâ-

ëÿåò 0.02.

Ðèñ. 3.4. Êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíî-

ñòåé ïîëíîãî (êîãåðåíòíîãî è äèôôóçíîãî)

ðàññåÿíèÿ îò êðèñòàëëîâ ñ ñå÷åíèÿìè â âèäå

ïðÿìîóãîëüíèêà (à) è ïàðàëëåëîãðàììà (á).

Îòíîøåíèå èíòåíñèâíîñòåé ìåæäó ñîñåäíèìè

ëèíèÿìè, êàê íà ðèñ. 3.3.
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Ðèñ. 3.5. Êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ îò ëàòåðàëüíûõ êðèñòàëëîâ â ðåæèìàõ qz�

ñêàíèðîâàíèÿ (ñïðàâà) ñ ôîðìîé â âèäå ïðÿìîóãîëüíèêà (à,á), ðàâíîáåäðåííîé òðàïåöèè (â,ã)

è ïàðàëëåëîãðàììà (ä,å). Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ � äèôôóçíàÿ, òîíêàÿ � êîãåðåíòíàÿ ñîñòàâëÿþ-

ùàÿ, æèðíàÿ � ñóììàðíàÿ èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ.
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Çàêëþ÷åíèå

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ñîñòîÿò â ñëåäóþùåì:

1. Ðàçðàáîòàí ìåòîä ðàñ÷åòà êðèâûõ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ äëÿ ëà-

òåðàëüíûõ ñòðóêòóð â óñëîâèÿõ äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè. Äëÿ êðè-

ñòàëëîâ ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ ìåòîä ðàçðàáîòàí â äâóõ âàðèàíòàõ:

• ÷èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Òàêàãè-Òîïåíà íà ðàçíîñòíîé ñåòêå,

• ðåøåíèå óðàâíåíèé Òàêàãè-Òîïåíà ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðåîáðàçîâà-

íèÿ Ëàïëàñà.

Âûÿñíåíî, ÷òî ÷èñëåííûé ìåòîä íà ðàçíîñòíîé ñåòêå îáëàäàåò áîëü-

øîé ãèáêîñòüþ è ìîæåò áûòü ïðèìåíåí ê áîëåå ñëîæíûì çàäà÷àì,

êàê: êðèñòàëëû ñ òðàïåöåèäàëüíûì ñå÷åíèåì, ñëîèñòûå ëàòåðàëüíûå

ñòðóêòóðû.

2. Íà îñíîâå òåîðèè Äàðâèíà ðàçðàáîòàí ìåòîä ðàñ÷åòà äèíàìè÷åñêîé

äèôðàêöèè äëÿ êðèñòàëëîâ ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ.

3. Ïîëó÷åíû óðàâíåíèÿ Òàêàãè-Òîïåíà, ïðèãîäíûå äëÿ ðàñ÷åòà êàðò èí-

òåíñèâíîñòè äèôðàêöèîííîãî ðàññåÿíèÿ. Íà îñíîâå ýòèõ óðàâíåíèé

ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû äëÿ êðèñòàëëîâ ïðÿìîóãîëüíîãî ñå÷åíèÿ.
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