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ПРЕДИСЛОВИЕ 

В последнее время созданы теоретические основы, методы и приборы 
нового (четвертого) поколения диагностики дефектов в кристаллах, много-
слойных гетеросистемах и наноструктурах. Эти методы оказались чувстви-
тельными и к наноразмерным дефектам, которые не поддаются изучению топо-
графическими методами. 

Первое и второе поколения неразрушающей диагностики – это класси-
ческая кристаллография идеальной структуры кристаллов на основе брэггов-
ского кинематического (однократного) рассеяния (первое поколение) и ди-
намического (многократного) рассеяния (второе поколение). 

Третье и четвертое поколения диагностики – это диагностика дефектов 
в кристаллах на основе приоритетных теорий диффузного рассеяния, создан-
ных сотрудниками Института металлофизики имени Г.В.Курдюмова Нацио-
нальной академии наук Украины. Третье – на основе кинематической теории 
М.А.Кривоглаза и К.П.Рябошапки и четвертое – на основе динамической 
теории В.Б.Молодкина и Е.А.Тихоновой. 

Актуальность третьего и четвертого поколений обусловлена тем, что, 
как сегодня стало общепризнанным, свойства материалов определяются не 
столько исходным строением и параметрами их идеальной кристаллической 
решетки, которые могут быть надежно определены методами классической 
кристаллографии, сколько характером наведенной в них целенаправленно 
современными технологиями и прецизионными методами инженерии прак-
тически на атомном уровне дефектной структуры или специальной сверх-
структуры. Речь идет, например, о таких функциональных материалах, как 
монокристаллы с профилированными поверхностями и модифицированными 
поверхностными слоями, макроскопически однородно деформированные 
(упруго изогнутые) монокристаллы с дефектами, сверхрешетки, многослой-
ные композиционные структуры, в том числе и с квантовыми стенками, и т.п. 
Диагностический контроль для управления такой дефектной структурой и, 
следовательно, качеством материалов (их сертификация) является важней-
шей и много более сложной задачей, которая, зачастую, когда характерные 
размеры областей когерентного рассеяния превышают длину экстинкции, 
уже не может быть решена в рамках классической кристаллографии, а также 
кинематической теории диффузного рассеяния, так как в этих случаях по-
следние оказываются бессильными. 

Это обусловлено тем, что в таких материалах становятся существен-
ными и сильно изменяют характер распределения в обратном пространстве 
дифрагированной интенсивности процессы многократного рассеяния, и ки-
нематическая теория, являющаяся приближением однократного рассеяния, 
оказывается неприменимой принципиально. Картина рассеяния перестает 
быть прямым Фурье-изображением кристалла. 

Классификация дефектов кристалла по их влиянию на картину рассея-
ния, выполненная М.А. Кривоглазом, не работает. Диагностика в этом случае 
возможна только на основе более общей и строгой, но существенно более 
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сложной динамической теории рассеяния. 
Дополнительным преимуществом диагностики четвертого поколения 

является то, что она основана на экспериментальном исследовании и исполь-
зовании уникальнойструктурной чувствительности принципиально новых 
идейно и методически измерений параметров предсказанных новых эффек-
тов многократности диффузного рассеяния (экстинкции за счет рассеяния на 
дефектах, явления не сохранения с ростом искажений в отличие от кинема-
тического случая полной, т.е. суммы брэгговской и диффузной, интегральной 
отражательной способности и др.). Это позволило существенно повысить такие 
показатели диагностики разработанными новыми методами, как чувстви-
тельность, информативность и экспрессность, и обеспечило новые возмож-
ности диагностики, которые не имели аналогов в мировой практике. В част-
ности, эти методы (полных кривых отражения, интегральной и интегрально-
дифференциальной трехкристальных дифрактометрий, полной интегральной 
отражательной способности (ПИОС) и др.) обеспечили такие принципиально 
новые функциональные возможности диагностики, как: количественная ха-
рактеризация целого спектра (нескольких типов) дефектов в кристаллах (сер-
тификация 21 века); селективная по глубине неразрушающая диагностика 
кристаллов, в том числе и многослойных структур; интегральная дифракто-
метрия быстропротекающих процессов (рентгеновское кино). 

Настоящая коллективная монография посвящена изложению теоретиче-
ских и экспериментальных основ указанных новых методов дифрактометрии 
и освещению их диагностических возможностей. Авторы этой монографии 
являются непосредственными создателями методов четвертого поколения 
диагностики и представляют коллективы институтов металлофизики имени 
Г.В. Курдюмова и физики полупроводников имени В.Е. Лашкарева Нацио-
нальной академии наук Украины, Санкт-Петербургского физико- технического 
института имени А.Ф.Иоффе Российской академии наук, Черновицкого на-
ционального университета имени Ю. Федьковича и Кабардино-Балкарского 
государственного университета (г. Нальчик), которые внесли определяющий 
вклад в решение указанной проблемы. 

Первая половина монографии (главы 1-4) посвящена интегральным ме-
тодам динамической дифрактометрии хаотически распределенных дефектов 
разного типа, в том числе и наноразмерных, содержащихся в идеальных мо-
нокристаллах, а также в монокристаллах с макроскопически однородными 
упругими деформациями и нарушенными поверхностными слоями. 

Во второй половине (главы 5-11) рассмотрены высокоразрешающие 
методы главным образом динамической дифрактометрии дефектов в сложно 
напряженных гетероструктурах и основных параметров самих этих структур, 
в том числе и с квантовыми стенками, а также в периодических многослой-
ных структурах с самоорганизованными решетками квантовых точек. 

Данное издание, по мнению авторов, будет полезным для исследователей 
в области диагностики дефектов в кристаллах и изделиях нанотехнологий, а 
также аспирантов и студентов соответствующих специальностей. 
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ГЛАВА 1. ДИНАМИЧЕСКАЯ ПРИРОДА СТРУКТУРНОЙ 
ЧУВСТВИТЕЛЬНОСТИ ПОЛНОЙ (СУММЫ БРЭГГОВСКОЙ И 

ДИФФУЗНОЙ) ИНТЕГРАЛЬНОЙ ОТРАЖАТЕЛЬНОЙ 
СПОСОБНОСТИ МОНОКРИСТАЛЛОВ (ПИОС) 

§1. Введение 

Настоящий раздел посвящен описанию нового уникально чувствитель-
ного к дефектам явления – нарушения при динамической дифракции спра-
ведливого в кинематической теории закона сохранения полной интегральной 
отражательной способности (ПИОС) несовершенного монокристалла. С це-
лью демонстрации появившихся структурных информационных возможно-
стей проанализированы зависимости ПИОС от толщины кристалла и длины 
волны рентгеновских лучей, полученные на двухкристальном дифрактометре 
(ДКД) в геометриях Лауэ и Брэгга в интервалах толщин кристалла и длин 
волн, соответствующих приближениям "тонкого" и "толстого" кристаллов. 

Традиционно рентгенодифракционные исследования несовершенств в 
монокристаллах осуществляются путем измерения коэффициента отражения 
(кривой качания) при больших углах Брэгга на ДКД с широко открытым окном 
детектора. Информация о дефектах извлекается, как правило, только из хво-
стов кривой качания, на которых главным образом распределена диффузно 
рассеянная интенсивность. Соответствующий метод "интегрального" диф-
фузного рассеяния [1–4] основан на кинематической теории диффузного рас-
сеяния рентгеновских лучей точечными дефектами и их кластерами [5–10]. Он 
оперирует с интенсивностью диффузного рассеяния, проинтегрированной по 
углам выхода, т.е., в терминах импульсного пространства, по сфере Эвальда, 
рассматриваемой вблизи узла обратной решетки. Это один из наиболее ин-
формативных методов рентгеновской дифрактометрии, позволяющий опре-
делить природу, размер и концентрацию дефектов, также как распределение 
размеров дефектов и профили изменения концентрации дефектов с глубиной 
в кристаллах [11–19]. 

Согласно кинематической теории когерентная (RiB) и диффузная (RiD) 
составляющие ПИОС описываются выражениями RiB=RiPE2, RiD=RiP(1–E2). 
Здесь RiP=C2Q t/γ0 – ПИОС совершенного кристалла, где C – поляризацион-
ный множитель, Q=(π |χHr|)2/(λ sin2θ) – отражательная способность на едини-
цу длины пути, χHr – вещественная часть Фурье-компоненты поляризуемости 
кристалла. λ – длина волны излучения, θ – угол Брэгга, t – толщина кристал-
ла, γ0 – направляющий косинус волнового вектора падающей на кристалл 
плоской волны, наклоненного относительно внутренней нормали к входной 
поверхности кристалла, E2=exp(–2L) – статический фактор Дебая-Валлера – 
единственный структурно чувствительный параметр кинематической теории 
интегральных интенсивностей, характеризующий степень статических иска-
жений кристаллической решетки. 

Измерения ПИОС Ri, состоящей из когерентной и диффузной компо-
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нент, согласно кинематической теории, не должны давать никакой информа-
ции о структурных искажениях, поскольку сумма компонент Ri=RiB+RiD=RiP 
в кристалле с дефектами сохраняется такой же, как и в идеальном кристалле. 

Независимость ПИОС Ri=RiP от искажений для любой толщины кри-
сталла является прямым следствием принятого в кинематической теории ли-
нейного (борновского) приближения теории возмущений по поляризуемости 
при решении волнового уравнения в импульсном пространстве. Это прибли-
жение соответствует учету процессов лишь однократного рассеяния. 

Однако, как было предсказано теоретически [20–26] и подтверждено 
экспериментальными наблюдениями профилей диффузной интенсивности, 
измеренных на ДКД [1] и трехкристальном дифрактометре (ТКД) [27–30] в 
диффузном рассеянии вблизи брэгговских отражений от несовершенных мо-
нокристаллов наблюдаются динамические эффекты. В случае дифракции 
рентгеновских лучей по Брэггу эти эффекты приводят к заметному подавле-
нию интенсивности диффузного рассеяния в области полного отражения 
(эффект экстинкции) и ее перераспределению вблизи Брэгговского пика (эф-
фект аномального поглощения) [20–23]. Следовательно, чисто кинематиче-
ское рассмотрение интенсивности диффузного рассеяния может рассматри-
ваться как недостаток обычно используемой теоретической модели. 

С другой стороны, при малых отклонениях от узла обратной решетки, 
т.е. в непосредственной близости от отражения Брэгга, дальнодействующие 
корреляции статических полей смещений от ограниченных дефектов прояв-
ляются сильнее, и аналитические выражения для функций корреляции, полу-
ченные после статистического усреднения, являются наиболее строгими 
[2,5–10]. Но как раз в этой информативно очень важной области пространст-
ва обратной решетки имеют место динамические эффекты диффузного рас-
сеяния от дефектов. Характерные изменения в дифференциальных распреде-
лениях диффузного рассеяния Хуаня, которые обусловлены этими эффекта-
ми, описаны при использовании различных теоретических подходов для слу-
чаев дифракции по Брэггу [20–22] и по Лауэ [24–26] и наблюдались при из-
мерениях с помощью ТКД [27–30]. 

При описании схем измерения ДКД требуется интегрирование интен-
сивности диффузного рассеяния в двух измерениях по углам выхода (по сфе-
ре Эвальда). В этом случае теоретический анализ в рамках динамического 
рассмотрения полного коэффициента отражения, состоящего из когерентной 
и диффузной компонент, был выполнен для случаев как Брэгг [21] так и Лауэ 
[26,37,38] дифракции. Использованные подходы, а именно, формализм коге-
рентной оптики [39] и дифференциальная форма статистической динамиче-
ской теории [26] позволили учесть частично влияние диффузного рассеяния 
и динамических эффектов в интенсивности диффузного рассеяния на форму 
кривой качания. Однако адекватная количественная обработка измеренной 
полной кривой качания особенно в случае больших дефектов, сравнимых с 
длиной экстинкции, не может быть успешно выполнена при использовании 
таких подходов. 
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Одним из источников таких трудностей в упомянутых выше теориях 
[39,26], так же как и в статистической динамической теории Като [40,41] и ее 
исправленных и улучшенных модификациях [42–47], является то, что все эти 
подходы основаны на уравнениях Такаги [48], которые были выведены из 
волновых уравнений в пренебрежении вторыми производными от амплитуд 
волнового поля в кристаллах (так называемое приближение Такаги–Топена 
[49,50]). Это приближение тесно связано с понятием единственного (моно) 
оптического пути в плоскости рассеяния и не позволяет соответствующим 
образом описать процессы многократного диффузного рассеяния в окрестно-
сти брэгговского отражения, которые включают также те волны, векторы 
дифракции (импульсы) которых выходят из плоскости когерентного рассея-
ния. Этот недостаток был отмечен Поляковым с соавторами [45], который в 
своих расчетах, основанных на методе функций Грина в реальном простран-
стве, учел вторую производную по пространственной координате, соответст-
вующей вертикальной расходимости. Эта проблема также была отмечена Като 
в работе [51], где его прежнее приближение [40,41] было переформулировано 
без использования приближения Такаги-Топена. 

Другая трудность в существующих статистических динамических тео-
риях заключается в том, что они нацелены на решение проблемы вторичной 
экстинкции и основаны на модели несовершенного кристалла, который со-
стоит из мозаичных блоков. Вследствие этого полученные формулы для (ин-
тегральной, как правило) интенсивности дифракции включают в качестве па-
раметров несовершенства статический фактор Дебая–Валлера и набор длин 
корреляции, которые связаны, в частности, с размерами блоков. Однако по-
следние параметры не могут быть связаны с характеристиками микродефек-
тов (концентрация, радиус, мощность и т.д.) при рассмотрении соответст-
вующих несовершенных монокристаллов и, следовательно, в этом случае 
должна решаться совсем другая проблема и совершенно другими методами. 

Эти недостатки отсутствуют в методе, который был развит существен-
но раньше в первых работах, касающихся проблемы динамического диффуз-
ного рассеяния в кристаллах с дефектами [20,23,25,52-55], и который пред-
ставляет обобщение динамической теории рассеяния Эвальда [56], Бете [57] 
и Лауэ [58] для случая несовершенных монокристаллов, содержащих случай-
но распределенные дефекты. В этом методе, который использует по сущест-
ву понятия дисперсионного уравнения и дисперсионной поверхности, реше-
ние проблемы рассеяния упрощено благодаря рассмотрению в импульсном 
пространстве. Неупругие процессы рассеяния рентгеновских лучей (фото-
электрическое поглощение, рассеяние Комптона и термодиффузное рассея-
ние) учтены в этом методе путем введения комплексной диэлектрической 
восприимчивости или поляризуемости. Это так называемый метод оптиче-
ского потенциала, квантово-механическое рассмотрение которого и обобще-
ние с целью применения для случая дифракции рентгеновских лучей в кри-
сталлах дано Келером [59] и Мольером [60], см. также [61] и обзоры 
[32,62,63]. Здесь следует отметить, что применение метода оптического по-
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тенциала, известного в ядерной физике, к рассеянию частиц и рентгеновских 
лучей монокристаллами с дефектами, которое было осуществлено Дедерих-
сом [31,32], дает корректное описание когерентной компоненты рассеянной 
интенсивности и ее ослабления из-за диффузного рассеяния, но не позволяет 
точно описать саму диффузную компоненту рассеянной интенсивности. Бо-
лее общий подход [20,23,25,52–55], который был предложен в [52], раньше, 
чем метод Дедерихса [31], свободен также и от такого недостатка и позволяет 
точно описать динамические эффекты как когерентного, так и диффузного 
рассеяния. Обобщение метода Эвальда–Бете–Лауэ для несовершенных моно-
кристаллов с хаотически распределенными микродефектами реализовано путем 
представления поляризуемости в виде суммы среднего и флуктуационного 
слагаемых при использовании метода флуктуационных волн Кривоглаза [5], 
и путем использования теории возмущений при решении волнового уравне-
ния в импульсном пространстве. Обобщенная динамическая теория дает еди-
ное и последовательное описание когерентного и диффузного рассеяния 
рентгеновских лучей несовершенными монокристаллами в геометриях Брэг-
га и Лауэ с любой асимметрией. При этом преобладающим количеством ато-
мов, которые вносят заметный вклад как в когерентную, так и в диффузную 
составляющие распределения интенсивности вблизи брэгговского пика, яв-
ляются смещенные имеющимися дефектами атомы матрицы, а не атомы са-
мих дефектов или атомы матрицы из ближайшего окружения дефектов. Объ-
емная атомов матрицы из ближайшего окружения дефектов много меньше и, 
кроме того, они дают основной вклад только в хвосты распределения интен-
сивности. Очевидно, что волновое поле в кристалле также можно записать в 
виде суммы среднего и флуктуационного слагаемых, которые представляют 
когерентно и диффузно рассеянные волны соответственно. 

С учетом изложенного детальное рассмотрение в [52–55,67] проведено 
для двухволнового случая дифракции. В таком приближении строится ком-
бинированная теория возмущений в дискретном спектре по средней поляри-
зуемости и в непрерывном по ее флуктуационной части. При этом в двухвол-
новом случае теория возмущений со (средней) поляризуемостью в качестве 
малого параметра тождественна теории возмущений в квантовой механике 
для дискретного спектра с дважды вырожденными состояниями (в случае 
дифракции электронов малым параметром является отношение потенциала к 
кинетической энергии электрона [32,57]). В двухволновом случае дифракции 
в кристалле возбуждаются только две так называемые "сильные" брэгговские 
(когерентные) волны. 

Когерентное рассеяние рентгеновских лучей периодической частью по-
тенциала кристалла в несовершенном монокристалле, содержащем случайно 
распределенные ограниченные дефекты (микродефекты), сопровождается и 
модифицируется упругим диффузным рассеянием на флуктуациях поля ста-
тических смещений атомов матрицы, т.е. на флуктуационной части поляри-
зуемости (потенциала) кристалла. Влияние диффузного рассеяния на ослаб-
ление когерентных волн заметно возрастает при увеличении размеров и кон-
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центрации дефектов. Кроме того, увеличение радиусов дефектов приводит к 
сгущению интенсивности диффузного рассеяния вблизи узлов обратной ре-
шетки, т.е. вблизи направлений, точно удовлетворяющих условиям Брэгга. 
Следовательно, учет динамических эффектов диффузного рассеяния, прове-
денный в [67], становится необходимым для корректного количественного 
описания распределения когерентной дифракции. В [67] амплитуда и интен-
сивность когерентного рассеяния выведены для любой геометрии дифракции 
по Брэггу с учетом соответствующих поправок. Эти поправки обусловлены 
процессами многократного перерассеяния брэгговских и диффузных волн, 
приводящими к их взаимному воздействию. 

Совместное влияние статического фактора Дебая–Валлера и указанных 
дополнительных поправок, описывающих эффективное поглощение (экс-
тинкцию) при рассеянии на дефектах, приводит к сужению и уменьшению 
когерентной компоненты кривой качания по сравнению с кривой для совер-
шенного кристалла. 

Классическая динамическая теория рассеяния, развитая Эвальдом, Бете 
и Лауэ [56–58] для совершенного кристалла и Молодкиным с соавторами 
[52,54,55] для несовершенных монокристаллов, содержащих случайно рас-
пределенные дефекты, обобщена в [67] для случая таких несовершенных мо-
нокристаллов с крупными микродефектами. Система основных уравнений, 
полученных в импульсном пространстве для амплитуд плоских когерентных 
и диффузно рассеянных волн, решена путем использования теории возмуще-
ний. При этом Фурье компоненты содержат среднее и флуктуационное сла-
гаемые поляризуемости кристалла в качестве малых параметров. Полученные 
[67] выражения для дисперсионных поправок к волновым векторам впервые 
принимают во внимание процессы многократного рассеяния диффузно рас-
сеянных волн как от среднего, так и от флуктуационного слагаемого поляри-
зуемости кристалла, т.е. принимают во внимание динамические эффекты 
диффузного рассеяния на периодической части поляризуемости и сами про-
цессы многократного диффузного рассеяния на отклонениях от периодично-
сти. Это предоставляет возможность осуществить корректную количествен-
ную интерпретацию дифракционного распределения также и в области пол-
ного отражения, особенно от кристаллов с большими микродефектами, кото-
рые обуславливают узкие и высокие диффузные пики, соразмерные с коге-
рентными пиками. 

В асимметричном случае дифракции рентгеновских лучей по Брэггу в 
приближении полубесконечного кристалла получено [67] аналитическое вы-
ражение для когерентной компоненты дифференциального коэффициента 
отражения для монокристаллов со случайно распределенными микродефек-
тами. Это выражение включает в качестве параметров статический фактор 
Дебая–Валлера и параметры эффективного поглощения за счет диффузного 
рассеяния, которые зависят от угла падения. Благодаря учету процессов мно-
гократного диффузного рассеяния, полученные выражения для указанных 
коэффициентов поглощения справедливы при любых радиусах дефектов 
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(вплоть до экстинкционной длины и больше) и во всем угловом интервале, 
включая область полного отражения. Ясно, что развитая теория может быть 
легко распространена на асимметричный случай Лауэ-дифракции путем со-
ответствующего изменения граничных условий. 

Следует отметить, что, по сравнению с многочисленными статистиче-
скими теориями дифракции в несовершенных кристаллах, метод [67], также 
как и [52,54,55] ближе всего к развитому Дедерихсом в работах [31,32]. В ра-
ботах Дедерихса использован формализм оптического потенциала квантово-
механической теории рассеяния для описания симметричного случая Лауэ-
дифракции электронов, нейтронов и рентгеновских лучей несовершенными 
монокристаллами, содержащими точечные дефекты и их кластеры. Результа-
ты обоих методов очень близки в описании интенсивности когерентного рас-
сеяния и ослабления указанной интенсивности за счет диффузного рассеяния. 
Однако, в отличие от [31,32,52–55], в работе [67] было учтено влияние про-
цессов любого порядка многократного диффузного рассеяния как на коге-
рентную, так и на диффузную интенсивности рассеяния, и установлены зави-
симости соответствующих дисперсионных поправок, рассчитанных в двух-
лучевом приближении, от угла падения при любой асимметричной геометрии 
дифракции. Но наиболее важной отличительной от [31,32] чертой подхода 
[67], так же как и [52,54,55], является реализация возможности расчета в яв-
ном виде самой интенсивности динамического диффузного рассеяния. 

Диффузно рассеянные волны образуются из-за рассеяния как сильных 
брэгговских (когерентных), так и диффузно рассеянных волн на флуктуаци-
онном поле статических смещений атомов кристалла, которые обусловлены 
хаотически распределенными дефектами, и подобно когерентным волнам, тоже 
формируют в кристалле динамическое волновое поле. В двухволновом слу-
чае дифракции амплитуды диффузно рассеянных плоских волн  и , 
которые формируют диффузные квазиблоховские волны, удовлетворяют сис-
теме неоднородных уравнений. Эти уравнения описывают процессы рассея-
ния трех типов. Первый тип — многократное перерассеяние диффузно рассе-
янных волн  и  периодической частью поляризуемости кристалла. 
Второй тип — однократное диффузное рассеяние сильных брэгговских волн 
(с амплитудами и

qD HqD

qD HqD

0D HD ). Третий тип — диффузное рассеяние на флуктуа-
ционной части поляризуемости кристалла волн с амплитудами  и , 
где , в диффузно рассеянные волны с амплитудами  и . Ре-
шение этой системы уравнений методом итераций дает возможность учесть 
все процессы многократного диффузного рассеяния флуктуационной частью 
поляризуемости кристалла. 

qD ′ qHD ′+

qq ≠′ qD ′ qHD +

Учет процессов многократного рассеяния, осуществляемый в динами-
ческой теории дифракции излучений реальными монокристаллами [55], по-
зволяет описать возникновение в кристалле когерентных волновых полей. 
Эти поля, благодаря выходу за рамки борновского приближения теории воз-
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мущений, проявляют эффекты нелинейности зависимостей наблюдаемых ин-
тенсивностей рассеяния от потенциала взаимодействия, т.е. демонстрируют 
эффекты экстинкции и аномального прохождения, а также экстинкции за 
счет рассеяния на дефектах, как в когерентной, так и в диффузной компонен-
тах интенсивности. Эти эффекты проявляются также в существенно нели-
нейном поведении толщинных зависимостей как ПИОС Ri, так и ее когерент-
ной (RiB) и диффузной (RiD) компонент. При этом, благодаря резкому разли-
чию в интенсивностях процессов когерентного и диффузного рассеяния, за-
висимости RiB и RiD от толщины t оказываются качественно не однотипными 
в единой толщинной области, так как имеют существенно различные харак-
терные размеры областей проявления нелинейностей для этих толщинных 
зависимостей, и вклады в эти составляющие ПИОС от искажений не могут 
быть взаимно скомпенсированными принципиально для всех толщин кристал-
ла в отличие от кинематического рассмотрения. Это и приводит к нарушению 
закона сохранения ПИОС. Сильная зависимость ПИОС от искажений за счет 
эффектов многократности, в существенно различной мере проявляемых для 
когерентного и для диффузного рассеяний, раскрывает сугубо динамическую 
природу этого нового явления. 

Таким образом, все упомянутые выше особенности динамической ди-
фракции в несовершенных монокристаллах, более подробное описание кото-
рых приведено ниже, делают ПИОС уникально чувствительной к структур-
ным искажениям в отличие от кинематической теории и обеспечивают прин-
ципиально новые возможности рентгенодифракционной диагностики де-
фектных кристаллических структур [55, 69–71]. 

§2. Теоретические основы динамической интегральной дифракто-
метрии в геометрии Лауэ методом ПИОС 

При динамическом рассеянии излучений в кристаллах с дефектами, как 
и в случае динамической теории рассеяния в идеальных кристаллах, сущест-
венное влияние на характер распределения и величину дифрагированной ин-
тенсивности оказывают, в отличие от кинематической теории, граничные ус-
ловия и, следовательно, геометрия дифракции на исследуемом кристалле. В 
динамической теории различают геометрию дифракции по Лауэ (на просвет) 
и по Брэггу (на отражение) [55,64,69–71]. Кроме того, на характер особенно-
стей поведения дифрагированных интенсивностей как в совершенных, так и 
в дефектных кристаллах существенным образом влияют толщина кристалла 
и энергия излучения. В этом отношении различают два предельных режима 
динамической дифракции. Они соответствуют так называемым приближени-
ям тонкого (µ0t<1) и толстого (µ0t>>1) кристаллов [55], где µ0 – линейный ко-
эффициент фотоэлектрического поглощения, t – толщина кристалла. 

Во всех упомянутых случаях наблюдаемые динамические эффекты 
различным образом зависят от характеристик дефектов, создающих статиче-
ские искажения кристаллической структуры. Аналитические выражения для 
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ПИОС реальных монокристаллов с однородно распределенными дефектами, 
связывающие наблюдаемые интегральные интенсивности динамической ди-
фракции в указанных случаях с характеристиками дефектов, получены в ра-
ботах [55,64,69–72]. 

В случае симметричной дифракции по Лауэ выражение для ПИОС 
Ri = RiB +RiD, усредненной по толщинным осцилляциям в приближении тонко-
го кристалла (µ0l<1, l=t/γ0), имеет вид [55,70]: 

Ri=exp(–µ0l)[B0 E I0(hs) exp(–µ0
dsl)+(1–E2)RiP exp(–µ*l)], (1.1) 

где B0 = C·π·|χHr|/(2sin2θ), χHr–вещественная часть Фурье-компоненты поля-
ризуемости кристалла, hs=µHlCE, µH – динамический коэффициент фотоэлек-
трического поглощения, I0 – функция Бесселя нулевого порядка от мнимого 
аргумента, µ0

ds – интегральный коэффициент эффективного поглощения 
(экстинкции) когерентной составляющей ПИОС за счет диффузного рассея-
ния когерентных волн на флуктуациях статических смещений атомов, вы-
званных дефектами; µ* – интегральный коэффициент эффективного погло-
щения диффузной составляющей ПИОС за счет диффузного рассеяния коге-
рентных волн и перерассеяния диффузных волн на указанных флуктуациях 
смещений. 

При измерениях толщинных зависимостей ПИОС методом наклона 
(см., например, [73]) при вращении кристалла вокруг вектора дифракции H 
изменяются как эффективная толщина кристалла (длина пути излучения в 
кристалле) t=t0/cosα, где α – угол поворота, так и направляющие косинусы 
падающего (γ0) и дифрагированного (γH) лучей 

γ0=cosθ·cosψ·cosα+sinψ·sinθ,          γH=cosθ·cosψ·cosα+sinψ·sinθ, 

где ψ – угол между нормалью к поверхности кристалла и отражающими 
плоскостями. В симметричном случае ψ=0. 

В противоположность кинематической теории толщинные зависимости 
ПИОС (1.1) имеют нелинейный характер. Причем этот характер различен для 
когерентной (I0 ∼1+hs

2/4+hs
4/64+...) и диффузной (RiP ∼t) компонент ПИОС. 

Следует также обратить внимание на возможность значительного воз-
растания вплоть до существенно преобладающих значений (даже в случае 
L<<1) относительного вклада диффузной компоненты в ПИОС по сравнению 
с когерентной. Указанное возрастание происходит за счет увеличения как 
толщины t, так и множителя (1−E2). Оно пропорционально, с одной стороны, 
приблизительно среднеквадратичным смещениям атомов для большинства 
случаев слабых искажений (что объясняет один из наиболее важных меха-
низмов влияния искажений на рассеяние), а с другой стороны,– и модулю 
вектора дифракции H

r  в степени 2 или 3/2 (что имеет большое значение для 
информативной диагностики дефектов [5]). 

В отличие от кинематической теории, как следует из (1.1), кроме стати-
ческого фактора Дебая-Валлера E2, в динамической теории появляются еще 
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два (в ряде случаев существенно более информативных, чем E2) структурно 
чувствительных параметра – это интегральные коэффициенты экстинкции 
когерентной (µ0

ds) и диффузной (µ*) компонент ПИОС. Это предоставляет 
уникальную возможность, отсутствующую в кинематическом случае, ис-
пользуя измерения ПИОС, однозначно определять параметры дефектов и да-
же, как будет показано ниже, сразу нескольких типов. 

В случае однородного распределения ограниченных дефектов с радиу-
сом R0 и концентрацией c справедливо выражение (см.[70,71]): 

µ0
ds=c·E2 ·C2 ·m0·B; m0 = π·vc·H2 ·|χHr|2/(2λ2), 

B = b1 +b2 ln(e/r0
2),              b1 = B1 +B2/3,                                (1.2) 

b2 = B1 + cos2θB·B2/2, 

где r0 = R0/Λ, Λ = λ·(γ0γH)1/2/(C|χHr|) – экстинкционная длина, H – модуль век-
тора дифракции, e – основание натурального логарифма, и предполагается, 
что r0 < 1. 

Для сферических кластеров B1 = 0, B2 = (4π Acl/vc)2; Acl = ΓεR0
3– мощ-

ность кластера, ε – относительная деформация на границе кластера, Γ = 
= (1+ν)/[3(1–ν)]. 

Для хаотически распределенных дислокационных петель B1= 
=4(πbR0

2/vc)2/15; B2=β·B1; β = (3ν2 + 6ν + 1)/[4(1−ν2)]; vc – объем элементарной 
ячейки; ν – коэффициент Пуассона; b – модуль вектора Бюргерса. 

Если µ0
ds<<µ0 и r0 <<1, то справедливо приближенное соотношение [71]: 

µ* ≈ µ0
ds fµ (r0) ;     (1.3) 

⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−

−+
=µ )ln1(3

)8/3(ln25)(
0

000
0 r

rrrrf  для дислокационных петель; 

⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−

−+
=µ

0

000
0 ln65

2ln4)(
r

rrrrf  для кластеров. 

Связь показателя статического фактора Дебая–Валлера LH = −lnE с ха-
рактеристиками дефектов описывается выражениями [5]: 

2/33
0

1 )(5,0 HbRcvL cH
−≈ , дислокационные петли; 

)100/1(5,0 22
0 η−η≈ cnLH , сферические кластеры (η2<<10);            (1.4) 

2/3
0η≈ cnLH , сферические кластеры (η2>>10), 

где n0 = (4/3)πR0
3/vc – количество элементарных ячеек матрицы, замещаемых 

кластером, η = α0n0
1/3h, α0 = Γε(6π2/ν0)1/3, ν0 – количество атомов в кубической 

ячейке матрицы, h = Ha/2π, a – постоянная решетки. 
Тем самым, через параметры E, µ0

ds и µ* величина ПИОС Ri оказывает-
ся связанной с характеристиками дефектов (c, R0, ε, b). 

При симметричной геометрии дифракции по Лауэ в приближении тол-
стого кристалла (µ0l>>1) ПИОС описывается выражением [64,70]: 
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Ri = (2π)1/2CE|χHr|/(4sin2θ)·exp[−(µ0 −µhCE)l]/(µhlCE)1/2 × 
×[i0(hs)exp(−µ0

dsl) + α/sin2θ·µ0
ds/µhCE];                            (1.5) 

i0(x) = 1 + 1/8x + 9/128x2  + ..., 
α = (3/2)·[exp(−µ0

dsl) − exp(−µhlCE)]/(1 − µ0
ds/µhCE). 

Формула (1.5) описывает эффект аномального прохождения как коге-
рентных, так и диффузно рассеянных волн. Помимо сильно выраженного не-
линейного характера зависимости Ri(t) следует отметить возможность преоб-
ладающего вклада диффузной компоненты в ПИОС при µ0

ds∼µH(∼µ0). 

§3. Определение методом ПИОС в геометрии Лауэ величин харак-
теристик случайно распределенных в монокристалле микродефектов 
одного известного типа 

Известно [55,70,31,74], что, сравнивая величины ПИОС или ее брэггов-
ской составляющей исследуемого нарушенного и совершенного монокри-
сталлов, можно определить значения структурно чувствительных параметров 
динамического рассеяния рентгеновского излучения исследуемым образцом: 
L, µds и µ*. Формулы, связывающие L, µds и µ* с характеристиками дефектной 
структуры кристалла, и вид зависимостей L, µds и µ* от величины вектора ди-
фракции Hпозволяют в принципе [55] определить тип дефектов, преобла-
дающих в образце (кластеры или дислокационные петли), их средний радиус 
и концентрацию. Естественно, что однозначность, надежность и точность ре-
зультатов таких исследований существенно зависят как от погрешности из-
мерений, так и от адекватности используемых физических представлений и 
теоретических моделей. При этом определяющим, как показано в работе [75], 
оказывается именно последнее. 

Так, Иида [74] на трехкристальном дифрактометре определил величины 
брэгговской составляющей ПИОС для легированных медью образцов, выре-
занных из слитков бездислокационного Si, выращенных методом бестигельной 
зонной плавки. Применение высокоразрешающего прибора позволило ему 
получить значения величин брэгговской составляющей ПИОС с точностью 
до 1%. Предположив, что вкладом диффузной составляющей в интегральную 
интенсивность кристалла с дефектами можно пренебречь, автор работы [74] 
по величине отношения брэгговской составляющей исследуемого кристалла 
к рассчитанной величине интегральной интенсивности совершенного кри-
сталла кремния определял долю нарушенного объема кристалла. При этом 
высокая точность измерений позволила даже самое малое из наблюдаемых им 
значений доли нарушенного объема (0,07) определить с малой погрешностью. 
Затем, предположив, что поле напряжений вокруг преципитата сферично, 
Иида вычислил соотношение между средним радиусом R и концентрацией 
дефектов N, изображенное им в работе [74] графически. Из графика следует, 
что данному значению доли нарушенного объема соответствует ряд пар раз-
личных значений величин среднего радиуса и концентрации дефектов в пре-
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делах, соответственно: R≈0,5÷50мкм, N≈5·1010÷5·105см–3. Т.е. определенная в 
данном случае степень искаженности кристаллической структуры может быть 
обусловлена наличием в образце крупных дефектов с низкой концентрацией 
или, наоборот, мелких дефектов с высокой концентрацией. 

Таким образом, высокая точность измерения брэгговской составляю-
щей ПИОС, достигнутая при измерениях на трехкристальном спектрометре, 
не обеспечила однозначного определения значения среднего радиуса и кон-
центрации дефектов в образце. Причина такого результата становится понят-
ной из анализа развитых в [55,70] физических представлений об особенно-
стях ПИОС рентгеновских лучей в монокристаллах. Из этих представлений 
следует, что пренебрежение автором [74] на основе полукинематических 
представлений динамическими эффектами в диффузной (наиболее информа-
тивной) составляющей ПИОС являются слишком сильным огрублением фи-
зической модели, которое и привело к существенной потере информативно-
сти такого упрощенного метода анализа. Динамическая теория [55,70] диф-
фузной составляющей ПИОС предсказывает определяющую роль этой со-
ставляющей в монокристаллах, обнаруживает обусловленное этим физиче-
ское явление – нарушение закона сохранения ПИОС, справедливого в рамках 
кинематической теории и отражающего ее полную независимость от степени 
искажений кристаллической решетки. Наиболее важным практически след-
ствием обнаруженных явлений и закономерностей, установленных развитой 
динамической теорией, является предсказание уникально высокой чувстви-
тельности ПИОС к типу и характеристикам дефектов в монокристаллах. В 
результате новые физические представления о ПИОС рентгеновских лучей в 
монокристаллах [55] и наличие в приближениях тонкого (µ0t<1) и толстого 
(µ0t>5) кристаллов соответствующих аналитических формул (1.1–1.5) для 
ПИОС, полученных на основе динамической теории рассеяния излучения на-
рушенным кристаллом [70] с учетом вклада диффузной составляющей, от-
крыли возможность определения параметров динамического рассеяния L1 µds 
и µ*. Они определяются путем сравнения экспериментально определенных 
толщинных или спектральных зависимостей ПИОС с зависимостями ПИОС, 
рассчитанными для нарушенного кристалла. 

Методом наименьших квадратов, путем подгонки экспериментальных 
толщинных зависимостей ПИОС к рассчитанным при использовании формул 
(1.1, 1.5) находятся значения величин L1 µds и µ*. 

Выражения (1.2–1.4) связывают величины параметров L1 µds и µ* с ве-
личинами среднего радиуса и концентрации дефектов кулоновского типа, 
равномерно распределенных в кристалле. Целью работы [75] было установ-
ление и физическое обоснование возможности на основе использования ука-
занных новых физических представлений [55,70] однозначного определения 
среднего радиуса и концентрации дефектов кулоновского типа методом тол-
щинных или спектральных (неразрушающий метод) зависимостей ПИОС, 
которые получены наиболее грубым методом однокристальных измерений 
(погрешность ~5%). 
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Образцы для исследования были вырезаны из слитков бездислокацион-
ного Si, выращенных по методу Чохральского. Ориентация образцов, состав 
примесей в них и режимы термообработки указаны в таблице 1.1. 

Таблица 1.1. Состав примесей и режимы термообработки образцов  
бездислокационного кремния 

№
 о
бр
аз

ца
 

-

Ориентация большой 
поверхности образца Состав примесей Режим термообработки 

1 Плоскость (110),  
параллельная направ-
лению выращивания 

слитка 001 

O2– 8,2 ⋅ 1017см–3 

Ge – 1020см–3

Отжиг в течение 2 часов при 
1523 K в атмосфере Ar  

2 " O2 –8,2 ⋅ 1017см–3 

Ge – 1019см–3
Отжиг в течение 2 часов при 
1523 K в атмосфере Ar  

3 

" O2– 8,2 ⋅ 1017см–3

Ge – 1020см–3

Отжиг в течение 2 часов при 
1523 K в атмосфере Ar, диффу-
зия Cu в течении 1 часа при 
1173 K в атмосфере N2

4 " O2 –8,2 ⋅ 1017см–3

Ge – 1019см–3 " 

5 " O2 –8,2 ⋅ 1017см–3 

Ge – 1020см–3
Диффузия Cu в течении 1 часа 
при 1173 K в атмосфере N2  

6 " O2 –8,2 ⋅ 1017см–3 

Ge – 1019см–3 " 

7 Плоскость (111),  
перпендикулярная на-
правлению выращива-

ния слитка 111 

O2 – 8,2 ⋅ 1017см–3

Диффузия Cu в течении 3 часов 
при 1173 K в атмосфере N2

Величины ПИОС определялись с помощью однокристального спек-
трометра для симметричных Лауэ-рефлексов 220FeKα-, 220CuKα- и 
220MoKα-излучений. Толщина образцов изменялась послойным стравлива-
нием от 1000 до 300 мкм. Для FeKα- и CuKα- излучений реализовывалось 
приближение толстого, а для MoKα-излучения – приближение тонкого кри-
сталлов. 

На рис. 1.1 маркерами изображены толщинные зависимости ПИОС для 
образцов, описанных в таблице 1.1. 

Рис. 1.1 наглядно демонстрирует результат экспериментального под-
тверждения предсказанного теоретически нарушения закона сохранения 
ПИОС рентгеновских лучей в монокристаллах. Согласно кинематической 
теории отношение ρ должно быть константой, равной единице во всем ин-
тервале µ0t, независимо от степени искажений кристаллической решетки. Как 
видно, отклонения кривых реальных экспериментальных зависимостей от 
кинематической прямой (ρ = 1) на порядок величины превышают ошибку 
эксперимента ( ∼ 10%) даже для слабо нарушенных монокристаллов и резко 
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возрастают с ростом степени искажений кристаллов, демонстрируя уникаль-
ную чувствительность предложенного метода. 
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Рис. 1.1. Экспериментальные (маркеры) и рассчитанные (линии) зависимости интеграль-

ных интенсивностей (ρ= ) Лауэ-дифракции от ln (µ.идеал/ jj RR 0l) при симметричном 220 

отражении (µ0 – нормальный коэффициент фотоэлектрического поглощения, l=t/cosθ) для 
образцов кремния 1–4 (а) и образцов 5–6 (б). Режимы термообработок в таблице 1.1 

Следует отметить, что в полном соответствии с развитыми физически-
ми представлениями [55,70] полученные кривые отклоняются от кинемати-
ческой прямой в противоположные стороны в приближениях тонкого и тол-
стого кристаллов. 

В приближении тонкого кристалла оказывается, что для каждого об-
разца можно найти целый ряд подходящих значений величин параметров L1 
µds и µ*, обеспечивающих наилучшее совпадение рассчитанных зависимостей 
с экспериментальными. В приближении толстого кристалла тоже существует 
не одна пара, а целый ряд значений L и µds. В тонком кристалле ход толщин-
ной зависимости задается в основном значениями параметров L и µ*, в тол-
стом – значениями параметров L и µ*. 

Теоретический анализ формул (1.1–1.5) показывает, что с ростом сте-
пени структурного несовершенства кристалла увеличиваются значения пара-
метров динамического рассеяния L1 µds и µ*. Величины когерентной и диф-
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фузной составляющих ПИОС убывают с ростом µds и µ*, однако качественно 
по-разному изменяются с увеличением значений показателя статического 
фактора Дебая-Валлера. Когерентная составляющая ПИОС убывает с ростом 
значения L, а диффузная – растет. µ* ∼ µds и может быть выражено через µds 
[70], при фиксированном значении брэгговской составляющей dsL µ= /1 , а 
при фиксированном значении диффузной составляющей L~ . Для пары 
конкретных значений когерентной и диффузной составляющих ПИОС можно 
построить пересекающиеся зависимости L(

dsµ

dsµ ). Точка пересечения должна 
соответствовать истинным значениям L, dsµ  и µ*. 

Если совместно обработать результаты измерений ПИОС в приближе-
ниях тонкого и толстого кристаллов, можно найти аналогичную вышеопи-
санной точку пересечения. В приближении тонкого кристалла определяющий 
вклад в ПИОС в наиболее чувствительной для нее области значений µ0t вно-
сит диффузная составляющая, а в приближении толстого кристалла – брэг-
говская. Поэтому, обрабатывая методом наименьших квадратов совместно 
толщинные зависимости, полученные экспериментально в двух приближени-
ях, можно найти однозначно истинные значения трех параметров L,  и µdsµ *. 
В случае, когда в монокристалле присутствуют случайно распределенные 
микродефекты одного известного типа, значения величин характеристик 
микродефектов могут быть вычислены из величин параметров L,  и µdsµ *. 

Согласно литературным данным [76], растворимость меди в Si при 
температуре 1123K составляет 3·1016ат./см3. При указанной температуре был 
проведен диффузионный отжиг пяти образцов Si (образцы 3–7), характери-
стики которых приведены в таблице 1.1. 

В результате изучения дифракции электронов установлено [77], что 
преципитаты Cu в Si представляют собой низкотемпературную полиморф-
ную фазу Cu3Si (η’’–Cu3Si). Преципитация Cu в Si сопровождается расшире-
нием объема приблизительно на 150%, которое может быть скомпенсировано 
путем испускания одного собственного атома внедрения Si на два соеди-
няющихся с кремнием атома Cu, следовательно, относительная деформация 
на границе кластеров Cu3Si, ε = 0,13 [78]. Предварительные расчеты показа-
ли, что образовавшиеся в течение диффузионного отжига преципитаты SiO2, 
выдавленные ими петли и петли, образовавшиеся из собственных внедрен-
ных атомов Si, появившихся в результате преципитации кислорода, не ока-
зывают ощутимого влияния на величину ПИОС. Поэтому единственным оп-
ределяющим типом дефектов во всех пяти образцах являются преципитаты 
Cu3Si. Совместное фитирование толщинных зависимостей, полученных для 
каждого из образцов в приближениях тонкого и толстого кристаллов, позво-
лило для двух моделей преципитатов Cu3Si (сферических и плоских с толщи-
ной, равной вектору Бюргерса b) однозначно определить для каждого из пяти 
образцов средний размер и концентрацию кластеров Cu3Si. Результаты опре-
деления представлены в таблице 1.2. 
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Таблица 1.2. Величины характеристик дефектов, полученные путем фитирования  
толщинных зависимостей ПИОС для образцов 3–7 

№ 
обр. 

Rcl, мкм (Cu3Si,  
сферических, ε=0,13) 

ccl (Cu3Si, 
сферических) 

Rcl, мкм (Cu3Si,  
плоских, ε=0,13) 

ccl (Cu3Si, 
плоских) 

3 0,038±0,002 (7 ±3) ⋅ 10–13 0,85±0,10 (1±0,5) 10⋅ –13

4 0,042±0,002 (5,4±2,1) ⋅ 10–13 0,85±0,10 (1,2±0,6) ⋅ 10–13

5 0,008±0,002 (4±5) ⋅ 10–10 0,05±0,02 (3±4) ⋅ 10–10

6 0,019±0,001 (1,6±0,8) ⋅ 10–11 0,23±0,03 (5±2,5) 10⋅ –12

7 0,034±0,002 (4,2±1,2) ⋅ 10–12 0,63±0,05 (9±2) ⋅ 10–13

Из таблицы 1.2 видно, что полученные для обеих моделей величины 
концентрации кластеров Cu3Si – одного порядка, что соответствует представ-
лению об образовании указанных преципитатов на других микродефектах. 

В таблице 1.3 приведены рассчитанные для каждого образца концен-
трации атомов меди, соответствующие двум рассматриваемым моделям кла-
стеров Cu3Si. Из таблицы 1.3 видно, что для образцов 5, 6 и 7 концентрация 
вошедших в образец атомов меди одного порядка с концентрацией атомов 
меди, образовавших кластеры Cu3Si, а для образцов 3 и 4 0,2 или 0,1 вошед-
ших в образец атомов меди участвуют в образовании кластеров Cu3Si. Это 
можно объяснить тем, что характер диффузии меди в образец зависит от де-
фектной структуры образца, образование кластеров Cu3Si происходит внутри 
дислокационных петель. 

Таблица 1.3. Концентрация меди Ccu, ат/см3 в кластерах Cu3Si, характеристики  
которых приведены в таблице 1.2; отношение концентрации меди к ее  

растворимости при 1123 K (CCu /(3·1016)) 

№ 
обр. 

CCu сферических кластеров 
Cu3Si, ат./см3

CCu плоских кластеров 
Cu3Si, ат./см3

3 (1,2±0,1)⋅1016   [0,4±0,05] (6±1) ⋅ 1015       [0,21±0,04] 
4 (1,2±0,1)⋅1016   [0,4±0,05] (7±1) ⋅ 1015        [0,25±0,04] 
5 (7±2)⋅1016         [2,3±0,6] (6±2,5) ⋅ 1016     [2±0,7] 
6 (3,3±0,3)⋅1016   [1,1±0,1] (2,2±0,6) ⋅ 1016  [0,8±0,2] 
7 (5±0,6)⋅1016      [1,7±0,2] (3±0,4) ⋅ 1016     [1±0,13] 

Модель создания колоний преципитатов Cu путем повторяющейся 
преципитации на переползающей краевой дислокации была предложена в 
работах [79,80]. Преципитация Cu в Si состоит, по крайней мере, из трех основ-
ных процессов: (1) зарождения преципитата Cu на какой-нибудь существо-
вавшей до этого дислокации, (2) роста преципитата, приводящего к испуска-
нию внедренных атомов Si, которые заставляют дислокацию переползать, (3) 
отрыва дислокации, сопровождающегося зарождением новых преципитатов 
Cu. В образцах 5, 6 и 7 в течение диффузионного отжига происходит образова-
ние преципитатов SiO2, выдавленных ими дислокационных петель и дисло-
кационных петель из внедренных атомов Si. Размеры и концентрации этих 
дефектов малы настолько, что они остаются за пределами чувствительности 
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метода ПИОС. Однако на дислокационных петлях из внедренных атомов Si 
образуются преципитаты Cu3Si. В образцах 5 и 6 в течение диффузионного 
отжига дислокационные петли образуются также из внедренных атомов Ge, 
поэтому преципитатов Cu3Si в этих образцах образуется на порядки больше, 
чем в образце 7. Как видно из таблицы 1.1, в образце 5 концентрация внедрен-
ного Ge на порядок выше, чем в образце 6, поэтому преципитатов Cu3Si в нем 
образуется на порядок больше. Однако, поскольку количество меди, вошедшей 
во все образцы приблизительно одинаково, преципитаты Cu3Si в образцах 5, 
6 и 7, как видно из таблицы 1.2, тем крупнее, чем меньше их концентрация в 
образце. 

В образцах 3 и 4, подвергнутых перед диффузией высокотемператур-
ному отжигу, до диффузии образовались преципитаты SiO2, выдавленные 
ими дислокационные петли, дислокационные петли из внедренных атомов Si 
и дислокационные петли из внедренных атомов Ge, причем концентрация 
всех этих дефектов, согласно литературным данным [81], должна быть тем 
ниже, чем выше температура отжига. Расчеты и экспериментальные измере-
ния показывают, что вследствие малой концентрации все образовавшиеся 
при высокотемпературном отжиге дефекты находятся за пределами чувстви-
тельности метода ПИОС. При последующем диффузионном отжиге в образ-
цах 3 и 4 не образуются новые дефекты указанных четырех типов, а только 
растут уже образовавшиеся, и преципитация меди происходит на образовав-
шихся при предварительном отжиге дефектах. При этом оказывается, как 
видно из таблицы 1.3, что концентрация меди, образовавшей преципитаты 
Cu3Si, намного меньше концентрации меди, продиффундировавшей в обра-
зец. Расчеты показывают, что остальные атомы меди или образованные ими 
молекулы Cu3Si, вошедшие в образцы 3 (Rcl=0,001мкм, сcl=6,6·10–8) и 4 
(Rcl=0,001мкм, сcl=6,7·10–8), но не принявшие участие в формировании кла-
стеров Cu3Si, декорирующих ранее существующие дефекты, находятся за 
пределами чувствительности метода ПИОС. 

Анализ полученных для декорированных медью образцов кремния кон-
центраций кластеров Cu3Si позволил сделать вывод, что диффузия меди в об-
разец незначительно искажает его кристаллическую структуру, поскольку сами 
молекулы Cu3Si не скапливаются в кластеры или петли, достаточно крупные, 
чтобы вызвать заметные искажения кристаллической структуры. Но отжиг 
монокристалла, необходимый для осуществления диффузии, является причиной 
преципитации в нем кислорода и образования петель из избыточных атомов 
легирующей примеси (Ge) а, значит, образования дефектов структуры, которые 
сами по себе не обнаруживаются ни методом рентгеновской топографии, ни 
методом ПИОС. Крупные кластеры Cu3Si, которые являются причиной наруше-
ния закона сохранения ПИОС, и концентрации которых приведены в таблице 1.2 
образуются именно на этих "невидимых" дефектах структуры, декорируя их. 

Из таблицы 1.3 видно, что для образца 7 рассчитанная величина объем-
ной доли меди, вошедшей в каждый из образцов, зависит от использованной 
для расчетов модели. Для образца 7 концентрация атомов меди, рассчитанная 
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для модели сферических кластеров Cu3Si, значительно превышает предел 
растворимости, а концентрация атомов меди, рассчитанная для модели пло-
ских кластеров Cu3Si несколько меньше предела растворимости. Это позво-
ляет для образца 7 определить форму кластеров Cu3Si. 

§4. Нарушение закона сохранения ПИОС несовершенного моно-
кристалла при динамическом рассеянии рентгеновского излучения в 
геометрии Брэгга 

С точки зрения кинематической теории рассеяния рентгеновских лучей 
реальными монокристаллами [5], измерение ПИОС кристаллов, содержащих 
случайно распределенные дефекты, не целесообразно при исследовании 
структурного совершенства. При выполнении условия кинематической ди-
фракции для таких кристаллов справедлив "закон сохранения" ПИОС, т.е. 
сумма интегральных интенсивностей когерентного и диффузного рассеяния 
не зависит от степени нарушенности структуры кристалла и равна ПИОС 
идеального кристалла. 

Ситуация кардинально изменяется для случая достаточно больших мо-
нокристаллов, размеры которых и характерные длины когерентности рассея-
ния достигают длин экстинкции. Здесь имеет место динамическая дифрак-
ция, и в поведении дифрагированной интенсивности появляются различные 
динамические эффекты. В частности, вследствие принципиального измене-
ния природы дифракции излучения ПИОС таких кристаллов становится чув-
ствительной к дефектам структуры [55]. 

Детальные теоретические и экспериментальные исследования чувстви-
тельности ПИОС к искажениям кристаллической решетки были выполнены 
ранее для случая Лауэ дифракции [55]. Однако случай дифракции Брэгга 
представляет не меньший научный и практический интерес. Последователь-
ное теоретическое рассмотрение интегральных интенсивностей Брэгг ди-
фракции в монокристаллах со случайно распределенными микродефектами 
было выполнено в работах [71, 82, 83,84,86]. В настоящем разделе описаны 
результаты экспериментальной проверки упомянутых теоретических работ 
на реальных монокристаллах кремния при использовании достаточно широ-
кого набора отражений и длин волн характеристического рентгеновского из-
лучения. 

В случае произвольной (асимметричной) геометрии дифракции по 
Брэггу выражение для ПИОС, объединяющее предельные случаи тонкого 
(µ0l<<1) и толстого (µ0l>>1) кристаллов, имеет вид [71,82-85]: 

Ri = Ri
dyn·P·E + RiP·Π (1–E2),                                 (1.6) 

Ri
dyn =(16/3π)CQΛ/γ0, RiP = C2Qt/γ0 – ПИОС идеально мозаичного кристалла, 
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1/γ=(1/γ0+1/|γh|)/2; ΛB=λ(γ0|γh|)1/2/(2πC|χhr|) =Λ/2π; P≅1−3πs/4 при s<<1; s = 
=(µ0 + µ0

ds)ΛE/γC; С – поляризационный множитель, Q=(π|χHr|)2/[λsin(2θ)] – 
отражательная способность на единицу длины пути, χHr – вещественная часть 
Фурье-компоненты поляризуемости кристалла, t – толщина кристалла, γ0, γH – 
направляющие косинусы волновых векторов падающей на кристалл плоской 
волны относительно внутренней нормали к входной поверхности кристалла и 
дифрагированной волны соответственно, µ0 – линейный коэффициент фото-
электрического поглощения. 

Здесь интегральные коэффициенты эффективного поглощения µ0
ds и µ* 

описываются приближенными выражениями (1.2), (1.3) и (1.4) при выполне-
нии условий µ0

ds<<µ0 и R0<<Λ. 
Физические условия Брэгг-дифракции не позволяют измерять толщин-

ные зависимости ПИОС, как это делается в случае Лауэ-дифракции (метод 
наклона). Однако, их аналогом могут служить спектральные зависимости Ri(λ) 
или азимутальные зависимости Ri(ϕ) в условиях асимметричной (|γH|≠γ0) Брэгг-
дифракции [85]. Изменяющиеся при азимутальном вращении кристалла на-
правляющие косинусы:  

γ0 =− cosθB·sinψ·cosϕ + sinθB·cosψ,   γH =−cosθB·sinψ·cosϕ − sinθB·cosψ, 
где ψ – угол между отражающими плоскостями и поверхностью кристалла, ϕ – 
азимутальный угол, обусловливают изменение эффективных глубин проник-
новения в кристалл когерентных и диффузно рассеянных волн. При этом от-
носительные вклады когерентной и диффузной компонент в ПИОС и сама 
ПИОС зависят как от азимута ϕ, так и от характеристик дефектов. В резуль-
тате получаются азимутальные зависимости ПИОС с различным поведением 
ее когерентной и диффузной компонент (см. (1.6)). 

Следует также отметить, что условия брэгговской дифракции могут 
выполняться во всем угловом интервале от 0 до 360° только при ψ<θB. Когда 
имеет место неравенство ψ>θB появляется разрешенный интервал изменения 
ϕ, а именно, π/2 − ϕкр.<ϕ<ϕкр  +π/2 и второй интервал, сдвинутый на π, где 
угол ϕкр = arccos(tgθB·tgψ) получен из условия γ0=0. 

§5. Энергетические и азимутальные зависимости интегральной отра-
жательной способности реальных монокристаллов в случае Брэгг диф-
ракции рентгеновских лучей 

В данном разделе описано экспериментальное обнаружение в работе 
[85] нарушения известного из кинематической теории "закона сохранения" 
полной интегральной отражательной способности (ПИОС) дефектных моно-
кристаллов и продемонстрирована обусловленная этим нарушением уни-
кальная чувствительность ПИОС к искажениям кристаллов. В работе [85] 
ПИОС были измерены для набора длин волн и рефлексов бездислокацион-
ных монокристаллов Si разной степени структурного совершенства, содер-
жащих однородно распределенные ограниченные дефекты. Показано суще-
ственное влияние экстинкции диффузной составляющей за счет рассеяния на 
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дефектах на величину измеряемой ПИОС. В условиях асимметричной Брэгг 
дифракции измерены азимутальные зависимости ПИОС и продемонстриро-
вана их высокая информативность, обусловленная отличием между азиму-
тальными зависимостями когерентной и диффузной составляющих ПИОС. 

Экспериментальные измерения зависимостей ПИОС от длины волны 
излучения, вектора дифракции или азимутального угла вращения вокруг век-
тора рассеяния были выполнены при использовании четырехкружного двух-
кристального дифрактометра, сконструированного на базе дифрактометра 
ДРОН-3М. Длительность измерения интенсивности, угловой интервал и ско-
рость сканирования выбирались таким образом, чтобы, ПИОС могла быть за-
регистрирована с точностью не менее 1%. Пучок рентгеновского излучения 
от рентгеновской трубки БСВ-29 коллимировался монохроматором, изготов-
ленным из высокосовершенного монокристалла кремния, и системой щелей. 
Падающий пучок характеристического излучения, содержащий только одну 
компоненту дублета, имел размеры 0,25·2мм и интенсивность 5·104имп./сек. 
Энергетические зависимости ПИОС были измерены с использованием рент-
геновских трубок с различными анодами. 

Образцы бездислокационных монокристаллов кремния, были вырезаны 
из выращенного по методу Чохральского слитка (p-тип проводимости, ρ~10 
Ом/см, ось роста была направлена вдоль оси <111>, концентрации кислорода 
и углерода были равны ~1·1018см–3 и 1016см–3 соответственно). Образцы были 
приготовлены в форме пластин, параллельных плоскости (111), которая со-
ставляла угол ψ=(2,0±0,1)° с поверхностью. Нарушения структуры поверхно-
сти, возникающие при механической обработке, были удалены путем хими-
ко-механической полировки [87] с последующим химическим стравливанием 
до глубины ~10 мкм. Для создания дефектной структуры образцы №1 и №2 
были отожжены на воздухе, а образец №3 был отожжен в атмосфере азота в 
течение 4, 6 и 7 часов при 1000, 1080 и 1250°С соответственно. Толщины об-
разцов контролировались с точностью до 1мкм и были равны 490, 488 и 
487мкм для образцов №№1,2 и 3 соответственно. 

Для обработки экспериментальных данных было использовано анали-
тическое выражение для ПИОС Ri в зависимости от дифракционных пара-
метров структурного совершенства монокристалла. А именно, показателя 
статического фактора Дебая-Валлера L и интегральных коэффициентов эф-
фективного поглощения для когерентной и диффузной компонент ПИОС µ0

ds 
и µ* соответственно, полученные в [71,83,84,86]. Также использовались уста-
новленные соотношения между этими параметрами и их выражения через 
характеристики дефектов, а именно, средний радиус R0 и концентрацию c. 

Анализ экспериментальных данных позволил выделить чувствитель-
ные и информативные зависимости ПИОС от длин волн и отражений и осу-
ществить их статистическую обработку, используя теоретические результаты 
работы [84] (см. формулы (1.2, 1.3, 1.4, 1.6) и таблицу 1.4). 

Рис. 1.2 демонстрирует новое физическое явление, т.е. нарушение из-
вестного из кинематической теории "закона сохранения" ПИОС монокри-
сталлов в случае Брэгг дифракции. 
 28



Таблица 1.4. Дифракционные параметры структурного совершенства  
отожженных образцов Si 

№ образца hkl L⋅103 µ*/µ0

1 333 14±1 – 
2 333 38±4 0,23±0,12 
3 333 170±20 1,1±0,3 
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L=0,038
L=0,014

ρ

λ , Е  
Рис. 1.2. Энергетические зависимости отношения ПИОС ρ=Ri/ Rip для отожженных образ-
цов Si №№1-3 

На рис. 1.3 изображены абсолютные азимутальные зависимости ПИОС 
для реального и идеального кристаллов. Маркеры на рис. 1.2 и 1.3 представ-
ляют экспериментальные данные, а линии рассчитаны теоретически. Соглас-
но упомянутому закону отношение ρ ПИОС Ri реальных монокристаллов с 
дефектами к ПИОС Rip совершенного кристалла в зависимости от длины волны 
должно было бы равняться единице. Однако, рис. 1.2 показывает значительное 
отклонение ρ от единицы (на сотни процентов) даже для чрезвычайно малых 
искажений, значительно меньших, чем тепловые смещения атомов (как мож-
но видеть из значений L, приведенных в таблице 1.4). Это явление обеспечи-
вает уникальную чувствительность и информативность измерений ПИОС. 
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Рис. 1.3. Азимутальные зависимости полной ПИОС образца №2 (сплошная линия), её ко-
герентной (штрих) и диффузной (пунктир) составляющих и ПИОС идеального кристалла 
(штрих-пунктир) 
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Из таблицы 1.4 видно, что значения показателя статического фактора 
Дебая–Валлера определяются с точностью до 10%, а относительная погреш-
ность определения интегрального коэффициента эффективного поглощения 
диффузного фона µ* уменьшается с увеличением степени нарушенности 
структуры образца. Определение L в случае пренебрежения µ* фактически 
означает, что два существующих структурно чувствительных параметра за-
меняются одним эффективным параметром. Такое упрощение приводит к 
ошибке в определении L, которая значительно возрастает с увеличением 
длины волны излучения и достигает 30% для MoKα-излучения, 50% для Ag-
Kα-излучения для образца №3 и 20% для AgKβ-излучения для образца №2, 
т.е. увеличивается в три, пять и два раза соответственно. Этот результат под-
тверждает значительную роль эффекта экстинкции из-за рассеяния диффуз-
ной компоненты ПИОС на дефектах. Следовательно, это явление должно 
приниматься во внимание и, значит, новый параметр µ* должен быть введен 
не только для улучшения информативности диагностики, но также для пра-
вильного количественного определения самого параметра L. 

Таким образом, в работе [85] предложен принципиально новый подход, 
в котором вместо традиционных сложных измерений распределения интен-
сивности, формы линии, и т.д. измеряется только одно число (ПИОС), но в 
зависимости от длины волны излучения (рис. 1.2) или от азимутального угла 
вращения вокруг вектора рассеяния (рис. 1.3). Эти подходы более простые, 
более информативные, значительно более эксрессные, чем традиционные. 
Они особенно эффективны при использовании источников синхротронного 
излучения. 

Следует также упомянуть, что кинематический "закон сохранения" 
ПИОС, т.е. независимость ПИОС от степени кристаллического совершенст-
ва, является следствием приближения однократного рассеяния, положенного 
в основу кинематической теории. В этом приближении ПИОС определяется 
числом атомов, а не их положениями. Когда степень нарушенности и смеще-
ний атомов из их идеальных положений увеличивается, диффузная компо-
нента ПИОС растет, но для любой толщины кристалла ее вклад полностью 
компенсируется соответствующим уменьшением когерентной компоненты 
ПИОС, которое определяется статическим фактором Дебая–Валлера e–L. 

В строгой динамической теории рассеяния для кристаллов со случайно 
распределенными дефектами произвольного типа при описании диффузной и 
когерентной компонент ПИОС принимаются во внимание различные процессы 
многократного рассеяния и соответствующие когерентные эффекты экстинк-
ции и аномального прохождения. Различия приводят к разному нелинейному 
поведению толщинных зависимостей этих компонент и невозможности пол-
ной взаимной компенсации при всех толщинах, т.е. к нарушению "закона со-
хранения" ПИОС. 

Установленное значительное увеличение (как результат упомянутых 
особенностей динамических когерентных эффектов) относительного вклада 
диффузной компоненты ПИОС с увеличением толщины кристалла обеспечи-
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вает уникальную чувствительность ПИОС к искажениям. Однако в случае 
динамической дифракции имеет место частичная компенсация влияния на саму 
ПИОС, поскольку искажения оказывают влияние разного знака на составляю-
щие ПИОС, т.е. они уменьшают когерентную и увеличивают диффузную со-
ставляющие (см. рис. 1.2). Следовательно, чувствительность ПИОС к искаже-
ниям уменьшается по сравнению с чувствительностью к ее составляющим. 
Однако использование азимутальных зависимостей ПИОС, как показывают ре-
зультаты расчетов, приведенные и описанные ниже, помогает частично разде-
лить составляющие ПИОС и тем самым повысить ее чувствительность к СРД. 

В §3 критерием правильности определения формы и размеров преци-
питатов Cu3Si в образце 7 является равенство содержания меди в указанных 
преципитатах пределу ее растворимости при температуре отжига образца. На 
рис. 1.4 приведены зависимости от толщины ρ(t), рассчитанные при 
СCu=3·1016ат./см3 для плоских (сплошная линия) и сферических (штриховая 
линия) преципитатов Cu3Si. 
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Рис. 1.4. Экспериментальные (маркеры) и рассчитанные (линии) толщинные зависимости 
интегральных интенсивностей (ρ= ) Лауэ-дифракции излучений MoKα (а) и 

FeK

.идеал/ jj RR

α (б) при симметричном 220 отражении. Кроме рассчитанных при СCu=3·1016ат./см3 кри-
вых наилучшего фитирования, соответствующих плоским преципитатам Cu3Si (сплошные 
линии) представлены кривые рассчитанные для сферических преципитатов Cu3Si (штрихо-
вые линии) 

Таблица 1.5. Величины показателя статического фактора Дебая-Валлера L и отношений 
интегральных коэффициентов эффективного поглощения за счет рассеяния на дефектах к 
коэффициенту нормального фотоэлектрического поглощения (µ0

ds/µ0–для брэгговской  
составляющей, µ*/µ0–для диффузной составляющей) для образца 7 

Характеристики 
кластеров Cu3Si L µ0

ds/µ0 
(MoKα) 

µ*/µ0 µ0
ds/µ0 (FeKα) 

Сферические, 
Rcl=0,034мкм 
ccl=2,49·10–12

0,013 0,432 0,0366 0,113 

Плоские, 
Rcl=0,63мкм, 
ccl=8,59·10–13

0,022 0,796 0,104 0,192 
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Из рис. 1.5 видно, что при использовании 333 Брэгг-отражения FeKα– 
излучения различие между рассчитанными значениями ρ для плоских и сфе-
рических кластеров составляет 11,45%, а при использовании 333 Брэгг-
отражения AgKα-излучения – 40,76%. При использовании 111 Брэгг-
отражения FeKα-излучения различие между рассчитанными значениями ρ 
для плоских и сферических кластеров составляет 17,42%, а при использова-
нии 111 Брэгг-отражения AgKα-излучения – 43,75%. 
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Рис. 1.5. Спектральные зависимости интегральных интенсивностей (ρ= . ) Брэгг-

дифракции при симметричных 111 и 333 отражениях. Представлены рассчитанные при 
С

идеал/ jj RR

Cu= 3·1016ат./см3 кривые, соответствующие плоским преципитатам Cu3Si (сплошные ли-
нии) и кривые, соответствующие сферическим преципитатам Cu3Si (штриховые линии) 

Из рис. 1.6,а видно, что азимутальная зависимость ρ, рассчитанная для 
157 MoKα-рефлекса для плоских кластеров (сплошная линия), отличается от 
рассчитанной для сферических кластеров (штриховая линия) на 35,5% при 
кососимметричном отражении. Из рис. 1.6,б видно, что азимутальная зави-
симость ρ, рассчитанная для 880 AgKα-рефлекса для плоских кластеров 
(сплошная линия), отличается от рассчитанной зависимости для сферических 
кластеров (штриховая линия) на 40% при кососимметричном отражении. 

Из рис. 1.6,в видно, что азимутальная зависимость ρ, рассчитанная для 
660 AgKα-рефлекса для плоских кластеров (сплошная линия), отличается от 
рассчитанной для сферических кластеров (штриховая линия) на 50% при ко-
сосимметричном отражении. Это доказывает высокие чувствительность и 
информативность метода ПИОС и, следовательно, возможность однозначно-
го определения характеристик СРД в геометрии Брэгга. 

Из рис. 1.5 и 1.6 видно, что чувствительность ПИОС к наличию СРД 
при использовании жесткого излучения в геометрии Брэгга не меньше, чем в 
геометрии Лауэ в приближении "тонкого" кристалла (рис. 1.1). Это значи-
тельно расширяет круг материалов, подлежащих исследованию методом 
ПИОС, включая в него сильно поглощающие монокристаллы. 
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Рис. 1.6. Азимутальные зависимости интегральных интенсивностей (ρ= .) Брэгг-

дифракции при асимметричных 157MoK

идеал/ jj RR

α (а), 880AgKα (б) и 660AgKα (в) отражениях. Пред-
ставлены рассчитанные при СCu= 3·1016ат./см3 кривые, соответствующие плоским преци-
питатам Cu3Si (сплошные линии) и сферическим преципитатам Cu3Si (штриховые линии) 
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Рис. 1.7. Спектральные зависимости отношения глубины формирования диффузной со-
ставляющей ПИОС к глубине формирования когерентной составляющей ПИОС (lD/Λ) при 
симметричных 111 и 333 Брэгг-отражениях 

При использовании отражений по Брэггу информацию о дефектах не-
сет практически только диффузная составляющая ПИОС. Вклад ее максима-
лен при использовании оптимальных рефлексов, жесткого излучения и косо-
симметричных отражений по Брэггу. На рис. 1.7 и 1.8 приведены результаты 
расчетов энергетических и азимутальных зависимостей отношения глубины 
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монокристалла lD, в которой формируется диффузная составляющая ПИОС 
RD к глубине экстинкции Λ, в которой формируется брэгговская составляю-
щая ПИОС Rc. 

Из рис. 1.7 и 1.8 видно, что оптимальными для диагностики СРД явля-
ются Брэгг-рефлексы, при использовании которых глубина формирования 
диффузной составляющей значительно превышает глубину формирования 
брэгговской составляющей. 
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Рис. 1.8. Азимутальные зависимости отношения глубины формирования диффузной со-
ставляющей ПИОС к глубине формирования когерентной составляющей ПИОС (lD/Λ) при 
асимметричных 157MoKα (1), 880AgKα (2) и 660AgKα (3) Брэгг-отражениях 

§6. Выводы 

Экспериментально получено подтверждение нового явления – наруше-
ния при динамической дифракции закона сохранения (независимости от ве-
личины искажений) полной интегральной отражательной способности 
(ПИОС) монокристаллов в геометриях дифракции как по Лауэ, так и по Брэг-
гу. Установлена уникальная чувствительность к характеристикам дефектов 
этого явления. Показано, что при динамической дифракции в случае Брэгга 
нормализованная на ПИОС идеального кристалла ПИОС кристалла с дефек-
тами существенно (в несколько раз) превышает единицу даже для слабых ис-
кажений (для которых показатель статического фактора Дебая–Валлера 
L<0,1). Это становится возможным за счет аномально большого роста вклада 
диффузной составляющей, преобладающего над уменьшением когерентной 
составляющей ПИОС с ростом концентрации и мощности дефектов. Показа-
но, что при дифракции по Лауэ наблюдается динамический эффект измене-
ния знака влияния дефектов на нормализованную ПИОС кристалла с дефек-
тами при переходе от приближения "толстого" к приближению "тонкого" 
кристаллов. В "толстом" кристалле – резкое уменьшение до десятых – сотых 
частей единицы за счет определяющей роли эффекта аномального прохожде-
ния и в "тонком" кристалле, как и в случае Брэгга – существенное превыше-
ние единицы в несколько раз за счет преобладающего увеличения диффузной 
составляющей ПИОС. 
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ГЛАВА 2. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ ОБНАРУЖЕНИЕ И 
УСТАНОВЛЕНИЕ ДИФРАКЦИОННОЙ ПРИРОДЫ В КРИСТАЛЛАХ 
С НЕСКОЛЬКИМИ ТИПАМИ ДЕФЕКТОВ НОВОГО ЯВЛЕНИЯ – 

ИЗМЕНЕНИЯ ИЗБИРАТЕЛЬНОСТИ ЧУВСТВИТЕЛЬНОСТИ ПИОС 
И ОПРЕДЕЛЯЮЩЕГО ТИПА ДЕФЕКТОВ В РЕЗУЛЬТАТЕ 

ИЗМЕНЕНИЯ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ УСЛОВИЙ ДИФРАКЦИИ 

§1. Введение 

Для плодотворного взаимодействия между экспериментом и дальней-
шим развитием статистической динамической теории эксперименты целесо-
образно выполнять на образцах с однородно распределенными дефектами, 
характеристики которых хорошо известны. 

Из-за своей технологической важности дефектная структура, создавае-
мая при отжигах в монокристаллах кремния, выращенных по методу Чох-
ральского, и отожженных при температурах между 873 и 1573 К, широко 
изучалась различными методами, такими как инфракрасная спектроскопия и 
химическое травление в сочетании с использованием оптической микроско-
пии [1], электронная микроскопия [2], малоугловое рассеяние нейтронов [3], 
рентгеновская топография [4,5], аномальное прохождение рентгеновских лу-
чей [6], дифрактометрия γ-излучения [7], обратное рассеяние нейтронов [8], 
диффузное рассеяние рентгеновских лучей [9-11] и дифракция высокоэнерге-
тического синхротронного излучения [12]. 

В растворенном состоянии атомы кислорода локализованы в местах 
внедрений в матрице кремния, занимая положения разорванных центральных 
связей. При термообработке при температурах выше 823К атомы кислорода 
диффундируют сквозь решетку, чтобы образовать мелкие агломераты, кото-
рые вырастают в частицы преципитата SiO2. Тенденция образования преци-
питатов SiO2 сильно зависит от концентрации кислорода, но также и от кон-
центрации других примесей, таких, как углерод. Преципитация кислорода в 
бездислокационном кремнии при 1023К была систематически изучена мето-
дом малоуглового рассеяния нейтронов [13,14]. 

Для получения информации о дефектной структуре реальных кристаллов 
и проверки статистических динамических теорий было осуществлено много 
экспериментов. Впервые осцилляции интегральной отражательной способности 
(маятниковое решение – Pendellösung) изучались при использовании рентге-
новских лучей Като и Лангом [15] на клинообразных бездефектных монокрис-
таллах кремния. Используя тепловые нейтроны, авторы работы [16] измерили 
в геометрии Лауэ интегральную отражательную способность как функцию от 
толщины плоскопараллельных кристаллических пластинок. От начальной тол-
щины 204 мкм пластинка была последовательно стравлена до толщины 6 мкм, и 
наблюдались теоретически предсказанные осцилляции маятникового реше-
ния. Осцилляции интегральной отражательной способности легче измерять, 
наклоняя образец таким образом, чтобы сохранялось направление вектора диф-
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ракции, но изменялась эффективная толщина образца. Этот метод был пред-
ложен авторами работы [17] и назван методом наклона. Он был впервые при-
менен при использовании дифракции нейтронов [18], когда таким способом 
наблюдались осцилляции маятникового решения на достаточно совершенных 
монокристаллах Ge. Подобные измерения были осуществлены на пластинках 
монокристаллического кремния с плотностью дислокаций до 100 на мм2 и на 
пластинках с плотностью дислокаций выше 5000 на мм2 [19]. Результаты, по-
лученные этим методом для пластин с малой плотностью дислокаций, Олех-
новичу с соавторами удалось интерпретировать при использовании статисти-
ческой динамической теории Като [20]. Однако при этом между эксперимен-
тальными данными и наилучшей подгонкой наблюдалось заметное расхож-
дение. Результаты, полученные Олехновичем с соавторами для пластин с высо-
кой плотностью дислокаций, не удалось интерпретировать даже качественно 
при использовании статистической динамической теории Като [21,22]. 

Осцилляции интегральной интенсивности при изменении толщины об-
разца и аномальное прохождение плоско поляризованного MoKα –излучения 
изучены для бездислокационных содержащих кислород монокристаллов 
кремния Олехновичем и Карпеем [23]. Из измерений при использовании раз-
личных порядков отражений они оценили тип и размер дефектов. Теория Ка-
то применялась для определения концентрации и среднего размера микроде-
фектов в монокристаллах кремния из осцилляций маятникового решения, 
измеренных при использовании σ-поляризованного MoKα –излучения (фак-
тор поляризации С=1) и метода наклона для образцов после выращивания с 
концентрациями кислорода в интервале 1016-1018 атомов кислорода в одном 
см3 [24]. Из анализа полученных ими данных Воронков с соавторами [25] ус-
тановили наличие микродефектов со средним радиусом порядка 70  Ǻ и кон-
центрацией около 1013 см–3 в монокристаллах кремния после выращивания, 
содержащих 1018 атомов кислорода на см3. Наблюдаемое изменение длины 
корреляции τ с углом наклона авторы объяснили проявлением анизотропии 
поля смещений вокруг дефектов. 

Как впервые было показано при изучении дифракции нейтронов на вы-
соко совершенных монокристаллах кремния, осцилляции маятникового ре-
шения могут быть измерены с большой точностью путем изменения длины 
волны дифрагированного излучения [26,27]. Авторы работы [28] измерили 
биения интенсивности маятникового решения, используя белое рентгенов-
ское излучение (0,15<λ<0,8  Ǻ) на плоскопараллельных пластинах кремния, 
выращенных по методу Чохральского и подвергнутых термической обработ-
ке, при использовании твердотельного детектора. Дефекты были образованы 
путем отжига пластин толщиной 0,5 мм в атмосфере аргона в течение време-
ни от 24 часов до 100 часов при температурах в интервале от 1123 до 1273К. 
Экспериментальные данные, измеренные для отражений разных порядков, не 
удалось количественно описать с помощью статистической динамической 
теории Като. 

В работе [29] экспериментальная апробация статистических динамиче-
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ских теорий Като [21,22], а также Беккера и Аль Хаддада [30] проводилась на 
выращенных по методу Чохральского образцах Si, отожженных при 770°С 
(II.2 – с начальным содержанием 7,7⋅1017 атомов кислорода на см3) и 750°С 
(VII.1-VII.3 – с начальным содержанием 1,8⋅1018 атомов кислорода на см3). 
Измерения интегральных отражательных способностей проводились с ис-
пользованием γ-излучения с энергией 316кэв. Выражение для интегральной 
отражательной способности, полученное в рамках статистической динамиче-
ской теории Беккером и Аль Хаддадом [30], хорошо описало эксперимен-
тальные данные, полученные авторами работы [29]. Авторами [29] рассмот-
рены две модели кластерирования. В образце II.2 молекулы SiO2 образуют 
большие пластинчатые преципитаты с размерами 280×280×22 Ǻ3 (модель 1). 
Эти преципитаты создают достаточно сильное дальнодействующее поле на-
пряжений, чтобы вызвать концентрацию заметного количества диффузного 
рассеяния вокруг узла обратной решетки. В образцах VII.1-VII.3 преципита-
ты являются сферическими с диаметрами порядка только 40 Ǻ (модель 2). 
Подгонка полной формулы показала, что параметр τ (длина корреляции) для 
образцов, исследованных в [29], очень мал. Это означает, что несовершенст-
ва в образцах могут быть охарактеризованы одним статическим фактором 
Дебая-Валлера. Отношение значений статического фактора Дебая-Валлера, 
определенных для отражений 220 и 440, дали возможность определить про-
изведение параметра напряжения ε и радиуса R0 преципитатов SiO2, которые 
предполагались сферическими, согласно данным малоуглового рассеяния 
нейтронов. Значения R0, определенные прямо из малоуглового рассеяния 
нейтронов, совпали с размерами преципитатов SiO2, полученными для образцов 
VII.1-VII.3 из отношения L220/L440, что является подтверждением теории [30]. 

Величины теплового и статического факторов Дебая-Валлера одного 
порядка, и, следовательно, полная интенсивность рассеяния на дефектах 
должна быть сравнимой с интенсивностью термодиффузного рассеяния. Тот 
факт, что интенсивность рассеяния на дефектах может быть измерена с при-
менением дифрактометрии γ-излучения, подтверждает, что рассеяние на де-
фектах сильно локализовано в k-пространстве вокруг вектора обратной ре-
шетки, что было проиллюстрировано авторами работы [29] путем картогра-
фирования диффузного рассеяния вокруг 220H

r
 для случая дифракции Лауэ 

для образца VII.2 с помощью высоко разрешающего трехкристального ди-
фрактометра, использующего синхротронное излучение с энергией 150 Кэв. 
В работе [29] утверждалось, что, вследствие этого только молекулы SiO2, 
сгруппировавшиеся в кластеры, дают вклад в интегральную отражательную 
способность, измеренную с применением дифрактометрии γ-излучения, а 
вклад мелких дефектов наиболее вероятно должен исчезнуть в фоне изме-
ренной кривой качания. Это должно было бы привести к более слабому диф-
фузному рассеянию, шире распространенному в k-пространстве, и вклад от 
диффузного рассеяния в измеренную интегральную отражательную способ-
ность должен был бы быть меньше, чем в случае образца II.2. 

 37



Однако наблюдалось обратное. Диффузное рассеяние от образцов 
VII.1-VII.3 оказалось намного сильнее, чем от образца II.2. Авторам [29] 
пришлось предположить, что относительно малые преципитаты SiO2 слабо 
связаны внутри больших кластеров, которые создают дальнодействующие 
поля напряжений, обусловливающие сосредоточение большого количества 
рассеяния дефектами вокруг узлов обратной решетки. 

Авторы [29] отмечали, что распределение преципитатов в не содержа-
щем других дефектов монокристалле является, возможно, самым простым 
видом дефектной структуры для изучения с помощью статистической дина-
мической теории. При использованных в [29] коротких длинах волн брэггов-
ский пик, сформированный когерентным рассеянием, сильно локализован в 
k-пространстве, и его перекрытие с диффузным рассеянием несмотря на то, 
что оно ограничено в области размерами всего 10-3 Ǻ–1, очень мало. Исследо-
вания монокристаллов кремния, отожженных при температурах выше 1173К 
по мнению авторов [29] представили бы более весомые, убедительные дока-
зательства справедливости динамической статистической теории, поскольку 
в таких кристаллах на дифракцию должна оказывать решающее влияние 
близко действующая корреляция, т. к. при таких температурах в дополнение 
к большим преципитатам SiO2 образуются дислокации и/или дефекты упа-
ковки. В настоящей главе описана апробация на таких монокристаллах 
обобщенной Молодкиным с соавторами в работах [31-34,35] для случая не-
совершенных монокристаллов, содержащих случайно распределенные де-
фекты, динамической теории рассеяния Эвальда [36], Бете [37] и Лауэ [38]. 

§2. Физическое обоснование принципиальной возможности исполь-
зования толщинных зависимостей ПИОС, полученных в случаях "тонко-
го" и "толстого" кристаллов в геометрии Лауэ, для определения величин 
их структурно чувствительных параметров 

В работах [31-34,35] получены аналитические выражения, описываю-
щие спектральные и азимутальные зависимости ПИОС динамически рассеи-
вающего монокристалла с дефектами. Наличие этих выражений для случаев 
дифракции Лауэ и Брэгга, а также для жесткого и мягкого рентгеновских из-
лучений (1.1)-(1.6) открывает принципиальную возможность определения 
характеристик дефектов одного и того же образца в различных условиях ди-
фракции. Как правило, как будет показано ниже, однозначно и с достаточной 
точностью определить по одной из указанных зависимостей три структурно 
чувствительных параметра L, µ0

ds и µ* невозможно, так как эти зависимости 
мало отличаются от линейных. Но наличие аналитических выражений и экс-
периментальных данных для ПИОС, измеренных в различных физических 
условиях, могло бы позволить решить поставленную задачу. Кроме того, 
совпадение типа и величин характеристик дефектов структуры одного и того 
же реального монокристалла при определении их в различных условиях экс-
перимента явилось бы критерием правильности диагностики. Однако при пе-
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реходе от одного из экспериментальных случаев к другому изменяются и 
значения искомых параметров, т.е. число их растет. С помощью формул 
(1.2)-(1.4), L, µ0

ds и µ* различным образом выражаются через характеристики 
разного типа дефектов, а также зависят от условий дифракции (длины волны, 
угла Брэгга, азимутального угла и т. д.). Это позволяет, в принципе, выразить 
L, µ0

ds и µ* для разных условий дифракции друг через друга и, таким образом, 
уменьшить число искомых неизвестных параметров. 

Однако, заранее тип дефектов в объеме образца неизвестен. По этой 
причине в общем случае дефектов все искомые параметры должны формаль-
но считаться строго независимыми и, следовательно, сформулированная за-
дача диагностики представляется принципиально неразрешимой. Однако из-
ложенные ниже физические представления и созданная авторами [44] модель 
позволили решить поставленную проблему. 

Так, более детальный анализ формул для интегральных коэффициентов 
экстинкции µ0

ds и µ* показывает, что зависимости этих величин от дифракци-
онных параметров, инструментальных факторов и условий эксперимента, с 
одной стороны, и от типа и характеристик дефектов, с другой, не факторизу-
ются. Т.е. формулы для этих коэффициентов µ0

ds и µ* не могут быть пред-
ставлены в виде двух независимых друг от друга сомножителей, каждый из 
которых зависит только от параметров одной из двух указанных групп. Все-
гда присутствует отличный от единицы третий сомножитель, который зави-
сит неразделимым образом и от условий эксперимента, и от характеристик 
дефектов, и определить зависимость µ0

ds и µ* от дифракционных параметров, 
не задавая тип и характеристики дефектов, невозможно. 

Однако, как будет показано ниже при анализе экспериментальных дан-
ных путем моделирования их с использованием приведенных в работе фор-
мул (1.1), (1.5), (1.6), в каждом конкретном экспериментальном случае кривая 
ПИОС оказывается избирательно чувствительной, главным образом, только к 
одному из трех указанных параметров. Значительные изменения остальных 
могут приводить к незначительным (в пределах разброса экспериментальных 
данных) изменениям кривых ПИОС. Это позволило предложить модель, в 
которой искомые параметры делятся на две группы. Первая группа – это па-
раметры, которые слабо влияют на кривые ПИОС, и поэтому для них право-
мерно пренебрежение третьим (смешанным) из указанных выше сомножите-
лей, т.к. замена его единицей не приводит к изменениям кривых ПИОС, превы-
шающим экспериментальный разброс. Следовательно, в пределах ошибки 
эксперимента их зависимости от дифракционных параметров могут быть ус-
тановлены без конкретизации типа и характеристик дефектов, которые долж-
ны быть только фиксированы, что всегда может быть справедливо для задан-
ного образца. Это позволяет исключить такие параметры как зависимые, вы-
разив их как функции λ, θ, α и т.д. по приближенным модифицированным, 
как указанно выше, формулам через остальные параметры, к которым кривые 
ПИОС чувствительны. Эти последние параметры составляют другую группу – 

 39



группу независимых варьируемых параметров, к числу которых отнесены па-
раметры наиболее существенно влияющие на кривые ПИОС, т.е. к которым 
эти кривые избирательно чувствительны. Последнее (разделение на две группы 
и установление принадлежности к ним параметров) осуществляется путем 
моделирования и анализа экспериментальных данных на первом этапе диаг-
ностики. 

Такое установление зависимых и независимых параметров для каждого 
исследуемого образца и для каждой экспериментальной ситуации отдельно 
проводится на основе теоретического анализа экспериментальных данных, 
которые представлены маркерами на рис.2.1-2.3, без конкретизации типа и 
характеристик дефектов. 

Апробация предложенного способа определения структурно чувстви-
тельных параметров динамического рассеяния была выполнена в работе [44] 
на бездислокационном образце Si толщиной t0=490 мкм, вырезанном по 
плоскости (111) из слитка, выращенного по методу Чохральского в направ-
лении [111] и имеющем концентрацию кислорода 1,1⋅1018 см–3 и концентра-
цию углерода <1,0⋅1017 см–3. Образец был отожжен в течение 6 ч. при темпе-
ратуре 1080°C. 

Измерение ПИОС образца проводилось на ДКД в геометриях Лауэ и 
Брэгга с использованием MoKα, AgKα и CuKα-излучений от обычных рентгенов-
ских трубок. При всех измерениях был использован монохроматор с Si 220-
отражением. При измерениях в геометрии Лауэ методом наклона изменялась 
толщина кристалла. При измерениях в геометрии Брэгга – длина экстинкции. 

На рис.  2.1-2.3 маркерами показаны результаты измерений ПИОС Ri от 
толщины кристалла в геометрии Лауэ (рис.2.1, 2.3) для рефлексов 220CuKα, 
440CuKα, 220MoKα, 440MoKα, 220AgKα, 440AgKα, и азимутальных в геомет-
рии Брэгга (рис.2.2) зависимостей ПИОС для рефлексов 220CuKα, 220AgKα, 
440CuKα и 440AgKα. 

Значения показателя статического фактора Дебая-Валлера L и инте-
гральных коэффициентов экстинкции когерентной (µ0

ds) и диффузной (µ*) 
компонент ПИОС определялись путем сравнения экспериментальных азиму-
тальных зависимостей ПИОС и зависимостей ПИОС от толщины кристалла с 
соответствующими зависимостями, рассчитанными по формулам динамиче-
ской теории для ПИОС монокристалла, содержащего равномерно распреде-
ленные в объеме дефекты. При этом L, µ0

ds и µ* считаются независимыми 
варьируемыми параметрами. 

Кроме того, для демонстрации на этих рисунках чувствительности по-
лученной расчетной зависимости к величинам параметров динамического 
рассеяния, последовательно каждый из параметров, найденных на втором 
этапе диагностики, увеличен, к примеру, на 50%, без изменения при этом 
значений других параметров. В случае Брэгг-дифракции (рис.2.2) рассчитан-
ные при 1,5µds и 1,5µ* зависимости ρ сливаются с рассчитанной зависимо-
стью, соответствующей минимальному значению коэффициента добротности 
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подгонки (для L, µds, µ*). 
Как видно из рис.  2.1-2.3, в каждом из рассмотренных случаев дифрак-

ции зависимости проявляют наибольшую чувствительность к разным пара-
метрам. В каждом из этих случаев один из таких параметров динамического 
рассеяния оказывается независимым в принятом нами смысле, т.е. варьиру-
ется, а остальные (зависимые) пересчитываются друг через друга по огруб-
ленным указанным выше способом формулам и таким способом исключаются. 

При этом на втором этапе независимые параметры определялись путем 
совместного фитирования различных экспериментальных зависимостей ме-
тодом наименьших квадратов. В результате получены следующие значения 
параметров: 

( )2,05,120
220 ±=µds  см–1,  ( )6,0140

440 ±=µds  см–1, 
001,0013,0220 ±=L ,   001,0033,0440 ±=L , 

( )4,08,6*
Mo220 ±=µ

αK  см–1;  ( )5,05,5*
Mo440 ±=µ

αK  см–1. 
В целом физическая причина целесообразности совмещения эксперимен-
тальных данных, полученных в разных экспериментальных условиях (гео-
метрии дифракции Лауэ и Брэгга, случаи толстого и тонкого кристаллов, раз-
личные отражения и т.д.), с целью повышения информативности диагностики 
методом ПИОС состоит в следующем. 

Результаты теоретического и экспериментального анализов представ-
лены на рис.2.1-2.3. 

Из рис. 2.1-2.3 видно, что физические механизмы влияния дефектов 
кристалла на зависимости ПИОС, измеренные в различных указанных выше 
экспериментальных условиях, принципиально различны. В результате разли-
чен даже знак и тем более величина влияния одних и тех же дефектов в этих 
разных случаях на величину отклонения ПИОС от ее значения в идеальном 
кристалле. Это также, в конечном счете, и обусловило избирательную чувст-
вительность различных экспериментов к различным параметрам динамиче-
ского рассеяния и позволило исключить "приближенно зависимые" парамет-
ры предложенным здесь способом.  

Следует отметить, что при определении величин параметров динамиче-
ского рассеяния рентгеновских лучей методом ПИОС в геометрии Лауэ, если 
толщина образца изменяется путем его наклона, необходимо учитывать зави-
симость µds и µ* от угла поворота образца α вокруг вектора H

r
. Характер из-

менения µds и µ* с изменением величины угла α зависит от типа и характери-
стик дефектов, хаотически распределенных в объеме образца, которые на 
данном этапе диагностики не должны быть конкретизированными. Однако 
экспериментальная проверка показала, что для Лауэ-рефлексов 220CuKα, 
440CuKα, 220MoKα, 440MoKα, 220AgKα и 440AgKα, во всем интервале изме-
нения углов поворота α =( )αµ0

ds ( )00
dsµ ; ( ) =αµ* ( )0*µ  в пределах погрешно-

сти определения и . 0
dsµ *µ
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Рис. 2.1. Толщинные зависимости интегральных интенсивностей (ρ=Ri/Rидельного кристалла) 
Лауэ дифракции излучения CuKα1 при симметричных 220 и 440 отражениях. Кроме рас-
четных кривых наилучшего фитирования (сплошные линии), представлены теоретические 
кривые для увеличенных на 50% значений параметра LH (пунктирные линии) и параметра 
µ0

ds (штриховые линии) 
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Рис. 2.2. Спектрально-азимутальная зависимость интегральных интенсивностей 
(ρ=Ri/Rсовершенного кристалла) Брэгг-дифракции излучения CuKα1 и AgKα1 при асимметричном 
440 отражении 
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Рис. 2.3. Толщинные зависимости интегральных интенсивностей (ρ=Ri/Rидеального кристалла) 
Лауэ-дифракции излучения MoKα1 (а) и AgKα1 (б) при симметричных 220 и 440 отражениях. 
Кроме расчетных кривых наилучшего фитирования (сплошные линии) демонстрируются 
теоретические кривые при увеличенных на 50% величинах параметра µds (штриховые линии), 
параметра L (пунктирные линии) и параметра µ* (штрих-пунктирные линии) 

§3. Проблема неоднозначности диагностики как эффект наблюдаемого 
изменения характеристик дефектов с изменением порядка отражений 

Величина отношения определенных нами значений показателей стати-
ческих факторов Дебая-Валлера L440/L220=2,6±0,5≈(H440/H220)3/2=2,83 свиде-
тельствует о том, что преобладающим типом дефектов в исследуемом образ-
це могут быть дислокационные петли или крупные кластеры. 

На основе найденных значений структурно чувствительных параметров 
возможно непосредственное отыскание характеристик дефектов в кристалле. 
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Диагностику, т.е. поиск типа и характеристик дефектов путем модели-
рования полученных из эксперимента наборов параметров L, µds, µ*, начина-
ют с предположения о самом простом случае дефектов только одного какого-
либо типа. Для поиска двух параметров, радиуса и концентрации, только од-
ного типа дефектов необходимо и достаточно использовать не менее двух ка-
ких-либо из имеющихся структурно чувствительных дифракционных пара-
метров. Так, используя выражения (1.2) и (1.4) для модели дислокационных 
петель и соответствующие им найденные дифракционные параметры, авторы 
[44] вычислили значения среднего радиуса Rп и концентрации cп дислокаци-
онных петель в исследуемом образце, а также рассчитали их объемную долю. 
Объемная доля точечных дефектов в исходном образце составляла, как сле-
дует из данных о содержании в образце примесей, ρобр=2,4⋅10–5. 

Поскольку отжиг не приводит к появлению в образце новых точечных 
дефектов, а лишь вызывает их перераспределение с образованием дислока-
ционных петель и кластеров, объемная доля дефектов в результате отжига не 
должна измениться. И если модель дефектной структуры выбрана правильно, 
должно выполняться соотношение ρрасч=ρобр, которое может служить допол-
нительным, независимым критерием корректности результатов диагностики. 
При использовании величин параметров динамического рассеяния L и µds, 
определенных для рефлекса 220 CuKα, были получены значения Rп= 
=0,17±0,02) мкм, cп=(2,4±1)⋅10–12, ρп∼2⋅10–6=0,08ρобр; при использовании вели-
чин L440 и µ0

ds440 получены значения Rп=(0,12±0,01) мкм, cп=(6±1)⋅10–12, 
ρп∼2,5⋅10–6=0,1ρобр. 

Аналогично, используя выражения (1.2)-(1.4) для модели кластеров, 
вычислялись значения среднего радиуса Rкл и концентрации cкл кластеров в 
исследуемом образце. При использовании величин параметров динамическо-
го рассеяния, определенных для рефлекса 220CuKα, были получены значения 
Rкл=(0,039±0,003) мкм (η=19), cкл=(1,3±0,7)⋅10–11, ρкл∼1,6⋅10–4=6,7ρобр; при ис-
пользовании величин L440 и µ0

ds440 получены значения Rкл=(0,055±0,003) мкм 
(η=56), cкл=(2,3±0,6)⋅10–12, ρкл∼8⋅10–5=3,37ρобр.

Согласно критерию, указанному в (1.4), кластеры таких размеров в 
данном случае дифракции являются крупными. Таким образом, результаты 
диагностики с привлечением значений L и µds также как и отдельный анализ 
значений Lhkl для разных hkl формально допускают на первый взгляд воз-
можность преобладания в образце как дислокационных петель, так и круп-
ных кластеров. С одной стороны, такая неоднозначность результатов диагно-
стики свидетельствует о необходимости привлечения дополнительных экс-
периментальных данных, однако, с другой стороны, более детальный анализ 
показывает, что разброс значений параметров R и c (как в случае петель, так 
и в случае кластеров), полученных для разных отражений, более, чем в 4 раза 
превышающий погрешность их определения, а также отличие рассчитанной 
объемной доли дефектов от ρобр уже фактически свидетельствуют о некор-
ректности модели дефектов только одного типа и о необходимости усложне-
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ния модели наряду с дальнейшим привлечением дополнительных данных. 
Другими словами, никакой один тип дефектов не позволяет достичь согласия 
теоретических и экспериментальных данных с точностью до ошибки экспе-
римента одновременно для нескольких разных (как правило, более чем двух) 
экспериментальных условий, для данного образца. 

Моделирование имеющихся экспериментальных данных однозначно 
показывает необходимость введения одновременно трех или более типов де-
фектов, дающих определяющий вклад в различные экспериментально най-
денные структурно чувствительные дифракционные параметры. 

Действительно, как видно из формул (1.2)-(1.4), параметры L, µds и µ* 
имеют различные (как друг от друга для фиксированного типа дефектов, так 
и для дефектов различного типа при фиксированном параметре) зависимости 
от λ, θ, ϕ, c и R. Это является основой того, что относительный вклад в эти 
параметры дефектов разного типа должен изменяться при изменении условий 
эксперимента (λ,θ,ϕ). В результате, в одних условиях эксперимента определяю-
щий вклад в какие-то из искомых параметров могут давать дефекты одного 
типа, а в других – другого. Это позволяет отличать кристаллы с дефектами 
нескольких типов от кристаллов с одним типом дефектов. Единственный тип 
дефектов во всех условиях дифракции является определяющим для всех па-
раметров динамической дифракции. Поэтому рассчитанные для заданных ха-
рактеристик дефектов такого одного типа параметры L, µds и µ*, совпадаю-
щие с экспериментальными их значениями в одних условиях эксперимента, 
при пересчете их для других экспериментальных условий также должны сов-
падать с соответствующими экспериментальными значениями. Если этого не 
происходит, то следовательно, в кристалле присутствуют дефекты не только 
одного типа. 

§4. Определение методом ПИОС в геометрии Лауэ величин харак-
теристик случайно распределенных в монокристалле микродефектов 
нескольких известных типов 

В аналогичных описываемому в настоящем разделе монокристаллах 
кремния, содержащих 1,1⋅1018 атомов кислорода на см3 и подвергнутых от-
жигу при 1080°С, согласно результатам исследований методами избиратель-
ного травления, поглощения инфракрасного излучения и малоуглового рас-
сеяния нейтронов [1], концентрация преципитатов аморфного SiO2 должна 
составить 1,12⋅109 см–3, а равновесная концентрация кислорода в этих преци-
питатах – 1,585⋅1017 атомов на см3. 

В работе [39] показано, что энергетически оптимальной формой преци-
питата в собственной решетке является диск с толщиной, которая увеличива-
ется приблизительно пропорционально квадратному корню от радиуса диска. 
Из этого соотношения выведен закон роста преципитата r∝t2/3, где r – радиус 
преципитата, а t – время отжига образца. Автором [39] действие этого закона 
проанализировано для случая роста преципитатов кислорода в кремнии. При 
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этом снятие напряжений решетки, обусловленных кластерами, может сопро-
вождаться выдавливанием призматических петель и/или образованием пе-
тель внедрения. Согласно прямым наблюдениям [40] независимо от длитель-
ности отжига и степени пересыщения кислородом полная площадь дислока-
ционных петель пропорциональна суммарному объему преципитатов, так что 
1 см3 преципитатов генерирует дислокационные петли площадью 2⋅105см2. 
Призматические петли, лежащие в плоскости {100}, содержат около 1015 
атомов/см2. При этом количество избыточных атомов кремния, содержащих-
ся в призматических петлях, составляет приблизительно 2⋅1020 атомов на 
1см3 преципитата. В соответствии с результатами работы [40] эти петли со-
держат только сотую долю избыточных атомов Si, присутствующих в образ-
це после замещения некоторого объема кремния равным объемом аморфного 
SiO2. По-видимому, согласно [41-43], кроме обсужденных выше преципита-
тов-кластеров и петель, размеры которых равны размерам преципитатов или 
превышают их и могут считаться порожденными этими выросшими преци-
питатами, для которых выполняется указанное выше соотношение Патрика, в 
образце присутствуют дислокационные петли намного меньшего размера, 
содержащие вытесненные при преципитации атомы кремния. 

При этом 
L = + +clL blL bllsm LL .sup. + , 

0
.sup.

0
..

0
.

0
.

0
bldslsmdsbldscldsds µ+µ+µ+µ=µ , 

*µ = .  ****
.sup. bllsmblcl µ+µ+µ+µ

Для такой модели в работе [44] произведено фитирование трех толщин-
ных зависимостей ПИОС. Результат фитирования проиллюстрирован рис. 2.4. 

Рассчитанным толщинным зависимостям, построенным для различных 
значений размеров дискообразных кластеров и различных значений парамет-
ров связанных с кластерами малых и больших дислокационных петель, соот-
ветствуют следующие значения коэффициента добротности фитирования 
экспериментальных данных (GOF) и фактора согласия R: 

1. Rcl=0,45 мкм, GOF=1,41, R=9,84%; 
2. Rcl=0,4 мкм, GOF=2,29, R=15,9%; 
3. Rcl=0,35 мкм, GOF=3,39, R=23,6%; 
4. Rcl=0,16 мкм, GOF=12,1, R=84,5%; 
5. Rcl=0,5 мкм, GOF=3,22, R=22,4%; 
6. Rcl=0,1 мкм, GOF=31,5, R=219%; 
7. Rcl=0,8 мкм, GOF=164, R=1140%. 
При использовании литературных данных [40] задача количественного 

определения параметров дефектов сводится к определению только радиусов 
кластеров и радиусов больших и малых петель. Для наилучшего фитирова-
ния значение фактора согласия составило GOF=1,41 при R=9,84%: 
ccl=2,24⋅10–14, Rcl=0,45 мкм, hcl=116 Å, Rbig loops=0,93 мкм, cbig loops=1,22⋅10–15, 
Rsmall loops=280 Å, csmall loops=1,79⋅10–10. 
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Рис. 2.4. Экспериментальные (маркеры) и рассчитанные (линии) толщинные зависимости 
ρ=Ri(исследуемого образца)/Ri(идеального кристалла) для 220CuKα- (a), 440CuKα- (б) и 
440MoKα-отражений (в) 
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Следует отметить, что выбранное фитированием значение радиуса кла-
стеров соответствует рассчитанному по закону Ху [39] – при значении коэф-
фициента диффузии атомов кислорода в кремнии D=4,92⋅10–11 см2/сек и вре-
мени отжига 6 часов размеры дискообразных преципитатов SiO2 в Si должны 
составить: R=0,47 мкм, h=118А. 

Поскольку в литературных данных [45], а также в работе [46] сущест-
вует информация о возможности присутствия в подобных исследуемому об-
разцах еще и сверхбольших петель, в работе [44] изучен и случай, когда кро-
ме дефектов уже рассмотренных четырех типов в образце еще присутствуют 
дислокационные петли с радиусом 10 мкм. Подбираемый при минимизации 
GOF радиус больших петель уменьшается с увеличением концентрации 
сверхбольших петель, принимая значение, равное значению радиуса поро-
дившего петлю преципитата при значении концентрации сверхбольших пе-
тель – c=2,4⋅10–19. 
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Рис. 2.5. Экспериментальные (маркеры) и рассчитанные (линии) толщинные (а-г), зависи-
мости ρ=Ri иссл. обр./Ri идеал.крис..Зависимости рассчитаны также отдельно для вкладов от каж-
дого из типов дефектов, присутствующих в образце: 

1. Дискообразные кластеры Rcl=0,45 мкм, h=116 Å, ccl=2,24⋅10-14 (ccl/vc=1,12⋅109 см–3). 
2. Крупные дислокационные петли с|b

r
|=a/ 2  (b

r
 – вектор Бюргерса, a – параметр ре-

шетки) Rbig loops=0,45 мкм, cbig loops=5,2⋅10–15 (cbig loops/vc=2,6⋅108 см–3). 
3. Мелкие дислокационные петли с|b

r
|=a/ 2  Rsmall loops=300 Å, csmall loops=1,56⋅10–10 

(csmall loops/vc=7,8⋅1012 см–3). 
4. Сверхкрупные дислокационные петли с|b

r
|=a/ 2 , Rsuper big loops=10 мкм,  

csuper big loops=2,4⋅10–19, (csuper big loops/vc=1,2⋅104 см–3). 
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На рис,2.5 представлены результаты моделирования эксперименталь-
ных данных в случае описанной здесь наиболее общей модели четырех типов 
дефектов и наглядно продемонстрирован отдельно вклад в ПИОС каждого из 
них. При этом следует отметить, что из рассмотренных четырех типов дефек-
тов определяющий вклад в рассмотренные зависимости ПИОС дают только 
три типа дефектов. Связанный с большими петлями (№2) четвертый тип де-
фектов и возможно присутствующие в образце дополнительно к уже рас-
смотренным дефекты других типов не дают определяющего вклада в иссле-
дуемые зависимости ПИОС. 

Сравнительный анализ рис.  2.5,а, 2.5,б и рис.2.5,г демонстрирует, в 
полном соответствии с теоретическими предсказаниями работы и описанны-
ми теоретически разными механизмами влияния дефектов на динамическую 
дифракцию в разных предельных случаях, изменение не только величины, но 
даже и знака влияния дефектов. Существенное (в несколько раз) уменьшение 
ПИОС в случаях Лауэ-дифракции в толстом кристалле (рис.2.5,а и 2.5,б), при 
переходе к случаю Лауэ в тонком кристалле (рис.2.5,г), сменяется сущест-
венным (в несколько раз) возрастанием ПИОС. 

Следует заметить, что эти существенные увеличение или уменьшение 
ПИОС наблюдаются при чрезвычайно слабых уровнях искажений в кристал-
ле. Это следует из чрезвычайно низких значений концентраций и других 
приведенных выше параметров четырех типов дефектов и тем самым демон-
стрирует уникальную чувствительность ПИОС к характеристикам дефектов. 
Кроме того, приведенные рисунки демонстрируют установленный в работе и 
важный для понимания и решения проблемы однозначности диагностики 
эффект изменения определяющего типа дефектов при переходе от одних ус-
ловий дифракции к другим. Этот эффект обусловлен соответствующим из-
менением определяющих механизмов дифракции, но может ошибочно вос-
приниматься, как противоречие или неоднозначность разных методов или 
условий диагностических исследований. Так в первом случае дифракции 
(рис.2.5,а) определяющим типом дефектов являются кластеры. Во втором 
случае (рис.2.5,б) при переходе от рефлекса (220) к рефлексу (440), из-за рос-
та чувствительности к µds, существенно ощутимыми становятся также вклады 
от сверхбольших дислокационных петель. А в третьем случае (рис.2.5,г) про-
исходит принципиальное изменение ситуации, роль наиболее чувствительно-
го параметра начинает играть L, и поэтому определяющим типом дефектов 
становятся уже мелкие дислокационные петли. Все это обосновывает необ-
ходимость в сложных случаях нескольких типов дефектов в кристаллах со-
вместной обработки всех приведенных экспериментальных кривых ПИОС 
для повышения информативности диагностики. Эти результаты представля-
ют собой основу понимания и решения проблемы неоднозначности диагно-
стики нескольких типов дефектов методами рентгеновской дифрактометрии. 
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§5. Выводы 
Экспериментально подтверждены выводы динамической теории об ос-

новных закономерностях и особенностях проявления в различных условиях ди-
фракции нарушения закона сохранения ПИОС. 

Доказана правильность выводов динамической теории на основе совпа-
дения с экспериментом теоретических зависимостей ПИОС от толщины кри-
сталла, длины волны используемого излучения или угла азимута используемого 
отражения, рассчитанных для заранее известных типов и характеристик дефек-
тов для любого возможного набора экспериментальных случаев дифракции. 

Экспериментально установлено, что зависимости от условий дифракции 
величин показателя статического фактора Дебая-Валлера L и интегральных ко-
эффициентов экстинкции за счет их рассеяния на дефектах брэгговской (µds) и 
диффузной (µ*) составляющих ПИОС, а также влияния этих параметров на ве-
личину ПИОС, кардинально различны. 

Изучена разная избирательность чувствительности различных азимуталь-
ных, спектральных и толщинных зависимостей ПИОС к L, µds и µ*. 

Экспериментально обнаружено в кристаллах с несколькими типами де-
фектов, вклад каждого из которых в ПИОС превышает ошибку эксперимента, 
новое явление – изменение избирательности чувствительности ПИОС и опре-
деляющего типа дефектов, дающих основной вклад в ПИОС, в результате изме-
нения экспериментальных условий дифракции и доказано, что указанное явле-
ние имеет дифракционную природу и обусловливает избирательность чувстви-
тельности ПИОС к дефектам разных типов в разных условиях дифракции. 

Предложен метод ПИОС, который обобщает, путем совместного исполь-
зования жесткого и мягкого излучений в геометрии Лауэ высокочувствительный 
метод полной интегральной отражательной способности (ПИОС). В результате 
существенно повышены достоверность решения обратной задачи динамической 
теории рассеяния и информативность диагностики дефектной структуры моно-
кристаллов. 

Впервые продемонстрирована возможность экспериментального опреде-
ления всех трех структурно чувствительных параметров динамической дифрак-
ции L, µds и µ*. Это оказалось возможным выполнить на основе обнаруженного, 
экспериментально проявляемого и теоретически обусловленного принципиаль-
ного различия в чувствительности кривых ПИОС к каждому из этих парамет-
ров. Зависимость избирательности чувствительности от условий дифракции 
обусловлена различными в разных случаях и описанными особенностями фи-
зических механизмов конкурирующих процессов рассеяния. Избирательная 
чувствительность связана с преобладанием одного из указанных процессов. Из-
бирательность чувствительности существенно изменяется при переходе к раз-
личным предельным случаям дифракции, так как при этом изменяется преобла-
дающий механизм рассеяния. 

Предложенный метод наиболее эффективен при использовании источни-
ков синхротронного излучения, позволяющих осуществлять необходимое варьи-
рование длины волны излучения. 
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ГЛАВА 3. ВЛИЯНИЕ НАРУШЕННОГО ПОВЕРХНОСТНОГО СЛОЯ 
(НПС) НА ДИНАМИЧЕСКОЕ РАССЕЯНИЕ В КРИСТАЛЛАХ С 

ДЕФЕКТАМИ 

В настоящей главе предложена и описана в рамках динамической тео-
рии полных интегральных отражательных способностей в геометрии ди-
фракции Брэгга модель рассеяния для кристалла с нарушенным поверхност-
ным слоем (НПС) и случайно распределенными дефектами (СРД). В этой 
модели кристалл делится по толщине на три слоя. Первый слой – сильно на-
рушенный пластической деформацией слой, в котором дифракция полностью 
отсутствует. Этот слой проявляется только процессами поглощения в нем 
рентгеновских лучей. Второй – слой, упруго деформированный первым сло-
ем, в котором длина когерентности рассеяния меньше длины экстинкции и, 
следовательно, рассеяние в нем носит кинематический характер. Третий – 
динамически рассеивающий слой, содержащий СРД. На основе этой модели 
установлены новые физические эффекты при Брэгг-дифракции в таких кри-
сталлах и в результате предложены способы уникальной неразрушающей ко-
личественной диагностики, в том числе и наноразмерных характеристик как 
НПС, так и СРД. 

§1. Введение 

Структурное совершенство монокристаллических материалов, идущих 
на изготовление твердотельных приборов, играет существенную роль в обес-
печении необходимых параметров и долговечности их работы. 

Производство твердотельных приборов различных типов связано как с 
механической обработкой поверхности пластин (резка, шлифовка, полиров-
ка), так и с другими, более тонкими, обработками поверхности в процессе 
последующих технологических операций, которые обусловливают поверхно-
стные электрофизические характеристики твердотельных приборов [1]. По-
верхностный слой с нарушенной структурой – один из наиболее распростра-
ненных типов искажений кристаллической структуры монокристаллов. 

Определение толщины нарушенного поверхностного слоя (НПС) мо-
нокристаллов после этапов изготовления подложек из них, т.е. после резки, 
шлифовки, травления и химико-механической полировки позволяет, во-
первых, оптимизировать режимы механической обработки кристаллов, а во-
вторых – разработать критерии отбраковки пластин на начальных этапах из-
готовления подложек с целью экономии этих, как правило, дорогостоящих 
материалов. Для решения этой задачи требуется разработка неразрушающих 
экспрессных методов контроля глубины нарушенного слоя. 

Из неразрушающих методов достаточное развитие получили методы 
трехкристальной рентгеновской дифрактометрии (особенно в скользящей 
геометрии), основанные на дифракции рентгеновских лучей в условиях пол-
ного внешнего отражения, асимптотической брэгговской дифракции, а также 
на изучении вторичных излучений при рентгеновской дифракции (все эти 
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методы достаточно полно описаны в [2]). Эти методы обладают высокой чув-
ствительностью, точностью, однако они требуют наличия нестандартного 
оборудования и достаточно большого времени на юстировку прибора и за-
пись соответствующих кривых. Главное же – они применимы к исследова-
нию очень тонких нарушенных слоев (вплоть до нескольких атомных слоев) 
и не могут быть использованы для исследования пластин на начальных эта-
пах изготовления подложек (после механической обработки). Кроме того они 
не учитывают и не используют для диагностики существенное в этих случаях 
диффузное рассеяние от имеющихся микро- и наноразмерных дефектов в 
объеме и в поверхностном слое кристаллов. 

Особенно перспективны методы определения толщины нарушенных 
поверхностных слоев, основанные на измерениях интегральных интенсивно-
стей дифрагированных пучков, характеризующиеся более высокой чувстви-
тельностью по сравнению с дифференциальными дифрактометрическими ме-
тодами. Между сильно нарушенным поверхностным слоем и динамически 
рассеивающим кристаллом существует напряженный переходной слой. Ука-
занное повышение чувствительности предопределяется тем обстоятельством, 
что интенсивность кинематического рассеяния от него формируется, как и 
диффузное рассеяние от дефектов, при больших угловых отклонениях па-
дающего волнового вектора от точного брэгговского направления, чем это 
нужно для возбуждения волновых полей динамически когерентно рассеян-
ных волн в основном объеме кристалла. Дифференциальные значения интен-
сивности диффузного рассеяния волн или кинематического рассеяния от на-
рушенного слоя слишком малы по сравнению с брэгговскими для их надеж-
ного измерения методами многокристальной дифрактометрии. В то же время 
величины интегральных интенсивностей широких пиков диффузного рассея-
ния или рассеяния от НПС могут оказаться существенно более значительны-
ми по отношению к интегральным интенсивностям узких брэгговских пиков. 

Среди интегральных методов известен метод К-скачков поглощения, 
представленный в работах [3-6]. Из этих работ следует, что в приближении 
толстого кристалла (µ0t>10, где µ0 – линейный коэффициент фотоэлектриче-
ского поглощения, t – толщина кристалла) наличие НПС влияет не только на 
интегральные интенсивности, но и на величину их скачков S=i2/i1, измеряе-
мых вблизи К-края поглощения (λK) германия (i1 и i2 – интегральные интен-
сивности Лауэ-дифрагированных пучков, измеренные соответственно в ко-
ротковолновой и длинноволновой областях вблизи λK). В работе [7] был 
предложен метод определения толщин НПС путем использования разности 
интенсивностей, измеренных для длин волн λ1 и λ2 вблизи λK. 

Подходы, основанные на измерениях толщинных зависимостей инте-
гральных интенсивностей Лауэ-дифрагированных пучков и использующие 
представления динамической теории рассеяния кристаллами со случайно 
распределенными дефектами (СРД) [8], были предложены в работах [9-11]. 
Однако они дают информацию о сумме НПС, образовавшихся с двух сторон 
монокристаллической пластины. При этом предполагается их равенство. Раз-
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витие аналогичного подхода в случае Брэгг-дифракции снимает это ограни-
чение и, тем самым, расширяет функциональные возможности метода (появ-
ляется возможность обеспечивать контроль слитков и, если речь идет о пла-
стинах, каждой из ее поверхностей) и круг анализируемых материалов 
(включая технически важные сильно поглощающие монокристаллы). При 
этом следует отметить, что в случаях Лауэ-дифракции интенсивность, фор-
мируемая тонким нарушенным слоем с толщиной t (t<<Λ, где Λ – длина экс-
тинкции) существенно ослабляется поглощением ее во всем объеме кристал-
ла. В отличие от этого в случае Брэгг-дифракции указанная интенсивность 
поглощается только в самом этом слое с малой толщиной t. Это обусловлива-
ет важное преимущество Брэгг-дифракции, которое существенно повышает 
ее чувствительность к тонким нарушенным поверхностным слоям. Следует 
отметить, что указанное преимущество существенно в случаях тонких слоев, 
однако предложенные ниже модели (3.1) и (3.2) не имеют ограничений на 
толщину слоя в отличие от модели, предложенной в [12]. 

Настоящая глава посвящена теоретическому обоснованию обобщенной 
модели НПС (3.1) и (3.2). Кроме того, в ней описана экспериментальная ап-
робация созданного на основе указанной модели уникального экспрессного 
метода рентгено-дифрактометрического контроля толщин НПС и характери-
стик СРД, одновременно содержащихся в монокристаллах, по интегральным 
интенсивностям рентгеновского излучения именно в случаях геометрии ди-
фракции по Брэггу. 

§2. Зависимость чувствительности ПИОС к наличию НПС от усло-
вий Брэгг-дифракции рентгеновского излучения в идеальных кристаллах 

2.1. Теоретическая модель 

Структура монокристалла с механически нарушенным поверхностным 
слоем имеет сложное строение и согласно модели, предложенной в работе 
[13], может быть разделена по толщине на три различные зоны. Первая зона 
представляет собой систему разориентированных локальных участков, со-
держащую царапины и трещины, представляющие собой конечную стадию 
локального хрупкого разрушения кристаллических пластин. Ее можно рас-
сматривать как недифрагирующий поглощающий поверхностный слой 
(ППС), условно "аморфный" слой толщиной tam. Трещины содержат частицы 
абразива и матричного материала и окружены системой дислокаций [14, 15]. 
Вследствие этого, в кристаллической матрице, особенно в окрестности тре-
щин, появляются напряженные области, простирающиеся на значительные 
расстояния, и вторая зона толщиной tksl представляет собой монокристалл без 
механических повреждений, имеющий упругие деформации [14, 16]. Вторая 
зона нарушенного поверхностного слоя рассеивает рентгеновское излучение 
как идеально мозаичный кристалл – это кинематически рассеивающий слой 
(КРС). Вторая зона рассеивает кинематически, потому, что упругие дефор-
мации в ней настолько велики, что характерные размеры областей когерент-
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ного рассеяния намного меньше длины экстинкции. Другими словами набег 
разности фаз за счет деформации на длине экстинкции (изменение вектора 
рассеяния) превышает расстояние между ветвями дисперсионной поверхно-
сти, в то время как при динамическом рассеянии (в третьей зоне – в основном 
объеме практически идеального кристалла) оно намного меньше этого рас-
стояния и предполагается пренебрежимо малым, т.е. равным нулю. В КРС 
также происходит поглощение излучения. Выражение для ПИОС имеет вид 
(см. [13], а также [12]): 

0
iR =(Ri perf. cr.+Ri ksc)⋅exp[–µ0{tam+kΛ(a/d)}(1/γ0+1/|γH|)], 

Ri perf. cr.=8/3C|χHr|/sin(2θB) 0/ γγ H ,  

Ri ksc=C2 (Q/γ0)tksl=C2 (Q/γ0)kΛ(a/d).                              (3.1) 

Здесь χHr – вещественная часть Фурье-компоненты поляризуемости кристал-
ла, С – поляризационный множитель, θB – угол Брэгга, a – параметр решетки, 
d – межплоскостное расстояние, Q=(π|χHr|)2/[λ sin(2θB)] отражательная спо-
собность на единицу длины пути, λ – длина волны излучения, 
Λ=λ(γ0|γH|)1/2/(C|χHr|) – длина экстинкции, γ0, γH – изменяющиеся при азиму-
тальном вращении направляющие косинусы: γ0=–cosθB sinψ cosϕ+sinθB cosψ, 

γH=–cosθB sinψ cosϕ – sinθB cosψ, 
где ψ – угол между отражающими плоскостями и поверхностью кристалла, ϕ – 
азимутальный угол. 

Более удобной для изучения дефектной структуры представляется не 
сама величина ПИОС образца с НПС , а ее отношение к соответствующей 
ПИОС, рассчитанной для идеального кристалла R

0
iR

iperf.: ρ0= /R0
iR iperf. Из выра-

жения (3.1) видно, что наличие ППС толщиной tam должно приводить к 
уменьшению ρ0. Чувствительность ПИОС к наличию на поверхности погло-
щающего слоя возрастает пропорционально tamµ0(1/γ0+1/|γH|), т.е. произведе-
нию µ0 на эффективную (суммарную) длину путей проходящего и дифраги-
рованного лучей в этом слое. В то же время наличие КРС толщиной tksl долж-
но приводить к увеличению ρ0, которое частично подавляется экспоненци-
альным убыванием, обусловленным поглощением рентгеновских лучей в 
этом слое. 

Для определения толщин двух указанных частей НПС целесообразно 
сочетать измерения ПИОС в условиях дифракции, в которых она избира-
тельно чувствительна отдельно к КРС или к ППС. С целью выяснения при-
роды и зависимости от условий дифракции чувствительности ПИОС к ППС в 
работе [31] проведены вычисления спектральных, азимутальных и угловых 
зависимостей нормированной ПИОС монокристалла при tam=3 мкм, k=0. Ре-
зультаты расчетов представлены на рис. 3.1 и 3.2. 

Минимальная чувствительность ПИОС, как видно из рис. 3.1 и 3.2, на-
блюдается при минимальном значении величины tamµ0(1/γ0+1/|γH|) при косо-
симметричном отражении с использованием жесткого излучения MoKα (ρ∼1). 
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Рис. 3.1. Рассчитанная с использованием выражения (3.1) при k=0, tam=3 мкм спектральная 
зависимость нормированной ПИОС (ρ0= /R0

iR i совершенного кристалла) при кососимметричных 
Брэгг-отражениях 113 
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Рис. 3.2. Рассчитанные с использованием выражения (3.1) при k=0, tam=3 мкм азимутальные 
зависимости (а) и зависимости от угла отклонения отражающей плоскости от поверхности 
ψ (б) нормированной ПИОС (ρ0= /R0

iR i совершенного кристалла) для рефлекса 551MoKα (сплошная 
линия), для рефлекса 113CoKα (штрих), для рефлекса 220CrKα (пунктир) 

С целью выяснения природы и зависимости от условий дифракции 
чувствительности ПИОС к КРС проведены вычисления спектральных, ази-
мутальных и угловых зависимостей нормированной ПИОС монокристалла 
при двух заданных значениях коэффициента толщины КРС: kmax=3,3 и 
kmin=0,05 (при tam=0). Результаты расчетов представлены на рис.3.3. Пропор-
циональный длине экстинкции вклад КРС в нормированную ПИОС не дол-
жен зависеть ни от азимута, ни от длины волны используемого излучения. 
Однако поглощение в КРС увеличивается при увеличении его эффективной 
толщины, что приводит к появлению спектральных и азимутальных зависи-
мостей вклада КРС, изображенных на рис. 3.3. 

Результаты расчетов, представленных на рис. 3.1-3.4, свидетельствуют 
о том, что сочетание измерений ПИОС в условиях симметричной и асиммет-
ричной дифракций позволит обнаружить НПС, характеризующийся предель-
но малыми толщинами ППС и КРС. Это обусловлено тем, что, как видно из 
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анализа рис.3.1-3.4, влияния ППС и КРС на ρ0 имеют противоположный ха-
рактер, tam всегда уменьшает, а tksl как правило увеличивает ρ0. При этом с 
ростом длины волны и степени асимметрии отражений чувствительность к 
tam растет, а к tksl уменьшается. 
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Рис. 3.3. Рассчитанные с использованием выражения (3.1) спектральные зависимости (при 
кососимметричной дифракции, ψ=32°) (а) и азимутальные зависимости (б) нормирован-
ной ПИОС (ρ0= /R0

iR i совершенного кристалла) при k=3,3, tam=0 (сплошная линия); при k=0,05, 
tam=0 (штрих) 
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Рис. 3.4. Рассчитанные с использованием выражения (3.1) азимутальные зависимости норми-
рованной ПИОС (ρ0= /R0

iR i совершенного кристалла) при k=0,05, tam=0 (а) и при k=0, tam=0,05 мкм (б) 
для рефлекса 551MoKα (сплошная линия), для рефлекса 113CoKα (штрих), для рефлекса 
220CrKα (пунктир). 

2.2. Сравнение экспериментальных данных с различными теоре-
тическими моделями НПС 

В работе [17] экспериментально измерены и исследованы ПИОС рент-
геновских лучей от плоских монокристаллических подложек Si в зависимо-
сти от азимутального угла ϕ. Брэгговские отражения и длины волн рентге-
новских лучей были выбраны таким образом, чтобы использовать весь воз-
можный интервал асимметрии. Представленные в [17] данные были получе-
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ны с использованием различных длин волн рентгеновских лучей, что обеспе-
чило большие изменения в поглощении для данного вещества при сопутст-
вующем изменении длины пути рентгеновских лучей и глубины проникнове-
ния в кристалл (когда поглощение играет важную роль наряду с экстинкци-
ей). Авторы [17] построили расчетные азимутальные зависимости, хорошо 
описывающие эксперимент, используя две модели, основанные на кинемати-
ческой теории дифракции. В рамках первой модели наблюдаемое уменьше-
ние экспериментальных величин ПИОС по сравнению с рассчитанными для 
идеально-мозаичного кристалла объяснялось наличием на поверхности кри-
сталла ППС, в котором не происходит дифракция, толщиной t0, величина ко-
торой при этом оказывалась сильно различающейся в различных экспери-
ментальных случаях, хотя фактически должна оставаться константой. В рам-
ках второй модели уменьшение объяснялось влиянием экстинкции, которая 
учитывалась умножением расчетных ПИОС на уменьшающий, формально 
введенный, феноменологический параметр ε. Никак не связанный явно со 
степенью структурного совершенства кристалла подгоночный параметр ε 
также оказался сильно различающимся в различных случаях дифракции. 

В работе [13] для интерпретации вышеуказанных экспериментальных 
данных использована описанная выше (3.1) модель НПС. В таблице 3.1 при-
ведены значения параметров, характеризующих структурное совершенство 
кристалла Si в рамках трех вышеописанных моделей, полученные авторами 
[17] (столбцы 3,4) и [13] (столбцы 5-8) для разных условий дифракции. 

Таблица 3.1. Параметры, описывающие структурное совершенство образца  
монокристаллического Si в рамках различных моделей дефектной структуры 

hkl λ t0, 
мкм ε tam, мкм Λ/(a/d), 

мкм k tksl, мкм 

551 MoKα 1,83 0,434 0,08±0,02 1,3÷5,7 0,14±0,02 0,18±0,03÷0,8±0,1 
113 CoKα 0,27 0,720 0,1±0,04 2,2÷3,4 0,13±0,01 0,29±0,02÷0,44±0,03
220 CrKα 0,08 0,781 0,09±0,02 1,4÷2,1 0,12±0,01 0,17±0,01÷0,25±0,02 

Величины параметров, полученных при обработке экспериментальных 
данных с использованием моделей [17] (столбцы 3,4), как видно из таблицы 
3.1, значительно изменяются при изменении условий дифракции, что проти-
воречит ожидаемым результатам, которые должны следовать из физического 
смысла этих параметров. 

При использовании модели НПС, предложенной в работе [13] (столбцы 
5-8), получен для величин tam и k практически единый результат, одинаково 
удовлетворяющий всем трем наборам экспериментальных данных (см. 
рис.3.5). Из таблицы видно, что значения толщин ППС и обусловленного уп-
ругими деформациями коэффициента k, характеризующего толщину КРС и 
выражающего ее в длинах экстинкции, определенные в разных условиях ди-
фракции, в пределах погрешностей их определения совпадают. Это свиде-
тельствует об адекватности модели, предложенной в работе [13] (см.(3.1)) . 

Полученный результат фитирования с использованием модели (3.1) вы-
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глядит более значительным, если учесть, что единая модель адекватно описыва-
ет различные случаи, для которых имеет место 30-кратное изменение коэф-
фициента линейного поглощения от 14,2см–1 для MoKα до 472,3см–1 для CrKα. 
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Рис. 3.5. Рассчитанные кривые наилучшего фитирования при k=0,13, tabs=0,09 мкм (линии) 
и экспериментальные (маркеры) азимутальные зависимости нормированной ПИОС 
(ρ0= /R0

iR i совершенного кристалла) при асимметричных Брэгг-отражениях 551MoKα (сплошная 
линия, ■), 113 CoKα (штрих, ▲), 220 CrKα (пунктир, ●) 

В каждом из трех рассматриваемых случаев дифракции фитирование 
азимутальной зависимости ПИОС с использованием модели (3.1) позволяет 
получить значения толщин ППС и КРС с достаточной точностью (см. табли-
цу 3.1). 

2.3. Исследование поверхности Si (100) при использовании спек-
тральной зависимости ПИОС 

Авторами работы [13] исследовались монокристаллические пластины 
Si марки КДБ-10, вырезанные параллельно плоскости (100), с НПС. НПС по-
лучались в результате резки, шлифовки и химико-механической полировки 
(ХМП). Измерения ПИОС проводились в двукристальной схеме с использо-
ванием MoKα-излучения с монохроматором Si(220) и FeKα-излучения с мо-
нохроматором Si(004). Совместный обсчет экспериментальных данных для 
отражений 004 MoKα и 004 FeKα в рамках вышеописанной модели позволил 
получить значения параметров НПС, приведенные в таблице 3.2. 

На рис. 3.6 сплошной линией изображены результаты расчета норми-
рованной ПИОС для идеального кристалла с НПС, созданным резкой; штри-
ховой – шлифовкой; пунктирной – ХМП. 

Из рис. 3.6 видно, что рассчитанные спектральные зависимости ПИОС 
хорошо совпадают с экспериментальными зависимостями во всех трех слу-
чаях НПС. Из таблиц 3.1, 3.2 видно, что даже наноразмерные толщины НПС, 
остающихся на поверхности монокристаллов после ХМП определяются ме-
тодом ПИОС с хорошей точностью. 
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Таблица 3.2. Значения толщин ППС (tam) и КРС (tksl) для поверхностей монокристалла Si, 
обработанных различным способом. Получены путем совместной обработки в рамках 
предложенной в работе [13] модели методом наименьших квадратов величин ПИОС для 

отражений 004FeKα, и 004MoKα (Λ/(a/d)=2,93 мкм) 

Вид технологической 
обработки 

tam, мкм k tksl, мкм 

        Резка 0,55±0,05 2,5±0,03 7,3±0,1 
        Шлифовка 3±0,06 2,3±0,06 6,7±0,1 
        ХМП 0,09±0,03 0,08±0,02 0,23±0,06 
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Рис. 3.6. Экспериментальные (маркеры) и рассчитанные (линии) спектральные зависимости 
нормированной ПИОС (ρ0= /R0

iR i совершенного кристалла) для симметричного 004 Брэгг- отраже-
ния от монокристаллической пластины Si после резки (сплошная линия, ■), шлифовки 
(штрих, ●) и после ХМП (пунктир, ▲) 

§3. Создание и использование для диагностики модели ПИОС в 
геометрии Брэгга для НПС кристаллов с СРД 

3.1. Теоретическая часть 

Модифицированное выражение для ПИОС монокристалла с НПС и 
СРД в случае дифракции по Брэггу имеет вид [18]:  

Ri=(Ri
СРД+Ri ksc)⋅exp[–µ0{tam+kΛ(a/d)}(1/γ0+1/|γH|)],             (3.2) 

где Ri ksc=C2(Q/γ0)tksl=C2(Q/γ0)kΛ(a/d), а Ri
СРД определяется по формуле (1.6). 

Как видно из (3.2) модель предполагает кристалл состоящим из трех 
слоев: первый – сильно нарушенный слой с толщиной tam, в котором дифрак-
ция отсутствует, второй, с толщиной tksl, – кинематически и третий – динами-
чески рассеивающие слои. Однако в отличие от модели (3.1) здесь в послед-
нем слое содержатся статистически распределенные дефекты 

Как уже отмечалось, величина ПИОС, измеряемая в геометрии Брэгга, 
более чувствительна к наличию нарушенного поверхностного слоя. В гео-
метрии Лауэ в случае тонких нарушенных слоев слабое излучение, дифраги-
рованное поверхностным слоем толщиной t<<Λ подвержено поглощению во 
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всем объеме кристалла, а в геометрии Брэгга – только на малой глубине, рав-
ной t, т.е. поглощение пренебрежимо мало. По этой причине, в отличие от 
случая дифракции Лауэ, отношение t/Λ с учетом поправок на геометрию 
съемки в случае дифракции Брэгга сразу дает оценку чувствительности этой 
геометрии к нарушенному слою и определяет пути управления этой чувстви-
тельностью. 

Следует отметить, что глубина проникновения волнового поля в кри-
сталл (эффективная рабочая глубина) в геометрии Брэгга различна для раз-
ных составляющих ПИОС. Эффективная рабочая глубина для брэгговской 
составляющей ПИОС определяется длиной экстинкции Λ. При косонесим-
метричной геометрии Брэгга, ее даже при фиксированных θ и λ можно изме-
нять от 100 мкм до 100Å, используя зависимость Λ от азимута. Рассеяние на 
дефектах, в результате которого образуется диффузная составляющая ПИОС, 
имеет интегральный поперечник сечения при однократном рассеянии, т.е. 
интегральную интенсивность на единицу длины пути меньше брэгговской в 
2L раз, где характерное значение L~0,01. Поэтому обусловленная диффузной 
составляющей экстинкция на два порядка слабее, чем обусловленная брэг-
говской составляющей, а эффективная рабочая глубина для диффузной со-
ставляющей на два порядка больше, чем для брэгговской составляющей. Од-
нако в поглощающих кристаллах эта глубина может ограничиваться глуби-
ной абсорбции ~1/µ0. 

При косонесимметричных съемках дополнительную роль играют раз-
личные (γ0≠γH) направляющие косинусы входа и выхода лучей в кристалле, 
которые изменяют рабочую глубину. При фиксированном 1/µ0 γ0 определяет 
глубину, до которой возможно образование диффузного рассеяния на дефек-
тах, а γH – глубину, из которой это излучение может выйти на поверхность. 
Эффективная рабочая глубина лимитируется меньшей из величин γ0 и γH, 
точнее величиной γ. 

Следует также отметить, что в случае тонкого нарушенного слоя при-
поверхностный напряженный слой справедливо считать кинематически рас-
сеивающим еще и вследствие его малости, как в работе [12]. Кроме того сле-
дует иметь в виду, что когерентное рассеяние от монокристалла и рассеяние 
от напряженного приповерхностного слоя когерентны, и не учитывать, как в 
предложенной модели (3.1) и (3.2) интерференционное слагаемое при вычис-
лении ПИОС можно только в том случае, когда приповерхностный напряжен-
ный слой достаточно тонкий и, следовательно, угловой интервал его форми-
рования мало перекрывается с брэгговским пиком образца. Для более тол-
стых КРС в моделях (3.1) и (3.2) легко учесть интерференционное слагаемое. 

Из результатов, полученных методами прямого наблюдения дефектов 
известно, что размеры изображений одних и тех же дефектов различны на 
рентгеновских топограммах и микрофотографиях, полученных с помощью 
электронного микроскопа. Это объясняется тем, что наблюдается контраст, 
обусловленный кинематическим характером рассеяния вблизи дефекта на 
поле напряжений вокруг дефекта и динамическим характером вдали от де-
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фекта. Чем уже полуширина (~1/Λ) кривой отражения излучения, используе-
мого для наблюдения искажений решетки вокруг дефекта, тем более слабые 
искажения будут заметны. Тем дальше от дефекта будет граница между ки-
нематическим и динамическим рассеянием и, следовательно, тем большим 
будет размер изображения дефекта, т.е. размер изображения ~ Λ. Именно эти 
известные соображения использованы авторами при создании моделей на-
рушенного поверхностного слоя (3.1) и (3.2). При этом снимается имеющееся 
в [12] ограничение случаями только малых толщин НПС. 

Согласно модели (3.2) экспериментально наблюдаемая ПИОС в случае 
одновременного присутствия в монокристалле НПС и СРД состоит из брэг-
говской и диффузной компонент с дополнительным вкладом от КРС и от 
обусловленного наличием сильных нарушений ППС. Брэгговская компонента 
формируется в третьем слое в объеме до глубины экстинкции, дополнитель-
ный вклад от упруго напряженного слоя формируется на длине пути луча в 

слое, т.е. до глубины, пропорциональной длине экстинкции Λ=Λsim
0

sin
Hγ γ

θ
, а 

диффузная компонента формируется в объеме до глубины проникновения: 
tpen=labs/(1/γ0+|1/γH|). Этим глубинам оказываются пропорциональными вкла-
ды соответствующих составляющих ПИОС. 

По этой причине путем изменения условий дифракции можно целена-
правленно изменять указанные рабочие глубины и, следовательно, вклады в 
ПИОС от подслоев НПС и СРД, т.е. управлять изменением избирательности 
чувствительности ПИОС к различным типам дефектов и составляющим НПС 
и на этой основе осуществлять их диагностику. 

С целью выяснения указанных возможностей диагностики одновре-
менно присутствующих в монокристалле СРД и НПС методом ПИОС были 
проведены вычисления азимутальных, спектральных и угловых зависимостей 
величин отношения глубины проникновения tpen к глубине экстинкции, т.е. 
tpen/Λ, результаты которых представлены на рис. 3.7 и 3.8. 
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Рис. 3.7. Рассчитанные азимутальные зависимости величины отношения глубины проник-
новения tpen к глубине экстинкции для рефлексов 551MoKα (сплошная линия), для рефлек-
сов 113CoKα (штрих) и для рефлексов 220CrKα(пунктир) 
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Рис. 3.8. Рассчитанная спектральная зависимость величины отношения глубины проник-
новения tpen к глубине экстинкции Λ для кососимметричных рефлексов 113 

Из результатов расчетов, представленных на рис. 3.7 и 3.8, следует, что 
ПИОС должна быть избирательно чувствительна к СРД в условиях симмет-
ричной или кососимметричной дифракции и при использовании жесткого из-
лучения. Эти же условия дифракции предпочтительны для определения тол-
щины КРС, поскольку при симметричной дифракции жесткого излучения 
вклад КРС, увеличивающий ПИОС меньше всего компенсируется поглоще-
нием как в ППС, так и в самом КРС. Однако, как следует из результатов рас-
четов, представленных на рис. 3.3, для тонких КРС практически отсутствуют 
азимутальные и спектральные зависимости вкладов в нормированную ПИОС 
вследствие практического отсутствия поглощения в КРС. Возможность раз-
деления вкладов в ПИОС от СРД и КРС определяется резкой спектральной 
зависимостью величины отношения глубины проникновения tpen к глубине 
экстинкции Λ, показанной на рис. 3.7 и 3.8. 
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Рис. 3.9. Рассчитанные спектральные (при кососимметричной дифракции) зависимости 
нормированной ПИОС для случайно распределенных в объеме монокристалла Si без НПС 
сферических преципитатов Cu3Si с Rcl=0,013 мкм, ε=0,13, ccl=6,6⋅1012 см–3, объемная доля 
δcl=1,74⋅10–4 (сплошная линия), и с использованием выражения (3.1) при k=0,3, tam=0 (штрих) 
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Результаты расчетов вкладов в нормированную ПИОС диффузного 
рассеяния от СРД и рассеяния от КРС представлены на рис. 3.9. Из рис. 3.9 
видно, что величина вклада диффузной компоненты резко возрастает с 
уменьшением длины волны за счет резкого увеличения эффективной глуби-
ны выхода из кристалла диффузной составляющей ПИОС, а величина вклада 
от КРС практически от длины волны не зависит из-за слабой спектральной 
зависимости эффективной длины экстинкции. 

3.2. Экспериментальная реализация метода для диагностики харак-
теристик НПС и СРД одного типа 

Для апробации способа сепарирования вкладов в ПИОС от СРД и НПС 
в работе [18] был выбран образец, характеризующийся относительно простой 
дефектной структурой – НПС и СРД одного определяющего типа. Образец 
был вырезан по плоскости (110) из бездислокационного слитка Si, выращен-
ного по методу Чохральского в направлении [001]. Концентрация кислорода 
в слитке составляла 8,2⋅1017см–3, концентрация углерода – <1,0⋅1017см–3. Об-
разец был подвергнут диффузионному отжигу с введением меди в течение 1 
часа при 1173 K в атмосфере азота с охлаждением на воздухе. При охлажде-
нии образца вокруг выделений SiO2 образовались колонии выделений низко-
температурной фазы η"-Cu3Si [19-23], ограниченные дислокационными пет-
лями [24]. Из данных предварительного анализа дефектной структуры иссле-
дуемого образца, проведенного в работе [18], следует, что для него единст-
венным определяющим типом СРД могут быть сферические кластеры Cu3Si. 

В случае СРД с радиусом R0 и концентрацией с справедливы выраже-
ния динамической теории (3.2), (1.2), (1.3), (1.4), (1.6) для ПИОС, а также для 
статического фактора Дебая-Валлера E и интегральных коэффициентов экс-
тинкции когерентной (µ0

ds) и диффузной (µ*) компонент ПИОС [25]. 
При равноценном влиянии на величину ПИОС двух типов дефектов 

получение их характеристик путем фитирования зависимостей ПИОС значи-
тельно затруднено. Однако, как будет показано ниже, вследствие возможной 
[25,18] избирательности чувствительности ПИОС к вышеуказанным типам 
дефектов, необходимо разделение всех используемых условий дифракции на 
три группы, в первой из которых определяющим типом дефектов является 
только один из них, во второй – другой, а в третьей – оба. Если удается выде-
лить хотя бы одну из первых двух групп условий дифракции, то задача раз-
деления вкладов дефектов разных типов в ПИОС, а значит, и определения их 
характеристик может быть решена. Дальнейший анализ показывает причину 
такой возможности. 

В случае симметричной дифракции по Брэггу все используемые усло-
вия дифракции относятся к третьей группе: при использовании жесткого из-
лучения трудно разделить вклады в ПИОС от КРС и СРД, а с увеличением 
длины волны рост чувствительности ПИОС к ППС может быть скрыт проти-
воположным по знаку вкладом в ПИОС, обусловленным СРД. Поэтому для 
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получения характеристик ППС необходимо проводить сравнительный анализ 
величин ПИОС в условиях дифракций, обеспечивающих резкий рост чувст-
вительности ПИОС к ППС на фоне хотя и значительного, но практически не-
изменного вклада в ПИОС от КРС и СРД. Это осуществляется за счет изме-
рения величин ПИОС для рефлексов от плоскостей с одинаковыми значе-
ниями модулей вектора дифракции, но наклоненными к поверхности образца 
под разными углами для изменения длины пути хода лучей в ППС, а именно: 
331 (ψ=15о) и 133 (ψ=70о). 

Сравнивая расчетную зависимость от толщины ППС отношения при-
ростов ПИОС при разных углах наклона плоскости дифракции к поверхности 
монокристалла с величиной отношения, полученной экспериментально, 
можно определить толщину ППС: tam.=(0,46±0,23) мкм (см. рис.3.10). 
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Рис. 3.10. Рассчитанная зависимость от толщины ППС (сплошная линия) отношения при-
ростов ПИОС при разных углах наклона плоскости дифракции к поверхности монокрис-
талла Si, содержащего СРД и НПС, и полученная экспериментально величина указанного 
отношения (маркер) 
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Рис. 3.11. Экспериментальная (маркеры) и рассчитанные (линии) спектральные зависимо-
сти интегральных интенсивностей (ρ=Ri/Riperf.cr.) Брэгг-дифракции при симметричном 
331CuKα-отражении от образца Si, содержащего НПС и СРД. Кроме рассчитанной кривой 
наилучшего фитирования (сплошная линия), демонстрируются теоретические кривые при 
наличии только СРД (штриховая линия) или только НПС (пунктирная линия) 
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При известной толщине ППС для определения толщины КРС и значе-
ния статического фактора Дебая-Валлера достаточно измерить ПИОС сим-
метричного Брэгг-отражения, используя излучение с двумя длинами волн 
(жесткое MoKα и мягкое CuKα). На рис. 3.11 показано изменение хода спек-
тральной зависимости ПИОС рефлекса 331 и отдельно для ее составляющих 
вкладов при найденных значениях толщины КРС и величины показателя ста-
тического фактора Дебая-Валлера соответственно. 

При постоянном значении толщины ППС tam.=0,465 мкм и заданном 
значении µB

*=0 методом наименьших квадратов определяют значения вели-
чин k=0,28±0,02 и L=0,0173±0,0006. При этом следует отметить, что выбор 
такого значения µB

*=0 оправдан предварительными данными о малости R0 и 
c. Полученным значениям величин k и L соответствует расчетная спектраль-
ная зависимость наилучшего фитирования, изображенная на рис.3.11 сплош-
ной линией. 

По формулам динамической теории рассеяния излучения реальными 
монокристаллами (3.2), (1.2)-(1.4), (1.6) в [18] рассчитаны величины характе-
ристик СРД для двух случаев: 
1) в предположении, что СРД являются дислокационными петлями – получе-
но: Rl=0,288 мкм, cl=1,18⋅1010см–3; 
2) в предположении, что СРД являются сферическими мелкими кластерами с 
ε=0,13, получено: Rcl=0,0128 мкм, ccl=6,6⋅1012см–3. 

Затем для указанных двух случаев дефектной структуры в объеме об-
разца с учетом наличия НПС, характеристики которого определены выше, 
рассчитаны значения ПИОС для ряда Брэгг-отражений жесткого излучения. 
Результаты расчета, а также экспериментально определенные для исследуе-
мого образца нормализованные значения ПИОС представлены на рис. 3.12. 
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Рис. 3.12. Нормированные к рассчитанным для совершенного кристалла эксперименталь-
ная (маркеры) и рассчитанные (линии) угловые зависимости интегральных интенсивно-
стей Брэгг-дифракции при симметричных 400MoKα-, 331MoKα-, 224MoKα-, 333MoKα-, 
440MoKα-, 444MoKα-, 555MoKα-, 448MoKα- и 880MoKα-отражениях от образца Si, содер-
жащего НПС и СРД. Демонстрируются теоретические кривые для случайно распределенных 
в объеме призматических дислокационных петель Rl=0,288 мкм, cl=1,18⋅1010см–3 (штрихо-
вая линия) или сферических кластеров Cu3Si с характеристиками Rcl=0,0128 мкм, ε=0,13, 
ccl=6,6⋅1012см–3 (сплошная линия) 
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В случае 3.2, когда предполагается, что в объеме исследуемого образца 
присутствуют случайно распределенные мелкие кластеры с характеристика-
ми Rcl=0,0128 мкм, ε=0,13, ccl=6,6⋅1012см–3, все рассчитанные значения ПИОС 
для Брэгг-рефлексов совпали с наблюдаемыми значениями ПИОС. 

Наблюдающееся для данного образца совпадение значений величин 
характеристик СРД, полученных методом ПИОС во всех рассмотренных 
предельных случаях дифракции, является признаком того, что в кристалле 
присутствуют дефекты одного определяющего типа. В этом частном случае 
дефектной структуры такое совпадение величин характеристик случайно 
распределенных в объеме дефектов одного определяющего типа, полученных 
при изучении образца в разных предельных случаях дифракции, является 
критерием правильности диагностики структурного совершенства данного 
монокристалла методом ПИОС. 

Таким образом, в настоящей работе задача разделения вкладов в ПИОС 
от КРС и СРД и определения параметров НПС независимо от степени слож-
ности дефектной структуры в объеме образца, т.е. независимо от типа дефек-
та и числа этих типов, полностью решена. Это означает, что завершено ре-
шение и более общей задачи по определению как параметров НПС, так и ха-
рактеристик нескольких типов дефектов. Последнее обеспечивается тем, что 
реализованное в настоящей работе нахождение параметров НПС сводит за-
дачу к нахождению только характеристик СРД, которая уже решена автора-
ми ранее в работе [25] (см. главы 1 и 2). Следует отметить, что предложенные 
в [25,18] новые методы являются уникальными, так как обеспечивают, как 
видно из полученных результатов, количественную диагностику нанораз-
мерных характеристик как НПС, так и СРД. 

3.3. Возможности диагностики наноразмерных НПС и СРД несколь-
ких типов в сильно поглощающих кристаллах 

Остановимся подробнее на наиболее сложных для диагностики случа-
ях, таких как сильно поглощающие кристаллы и предельно слабые искаже-
ния от НПС и СРД. В случае сильно поглощающих кристаллов применение 
описанного выше метода требует дополнительного развития. Это связано с 
тем, что нельзя производить разделение вкладов в ПИОС от СРД и КРС, как 
предложено в работе [18], используя различие их зависимостей от длины 
волны, обусловленное тем, что величина вклада в ПИОС от СРД пропорцио-
нальна глубине проникновения излучения, а от упруго напряженного слоя – 
длине экстинкции. Для сильно поглощающих монокристаллов, например для 
Ge, как видно из рис. 3.13, эффективная глубина проникновения слабо зави-
сит от длины волны используемого излучения. Разделение вкладов в ПИОС 
от СРД и КРС путем использования зависимостей от модуля вектора ди-
фракции в этом случае оказывается единственно возможным. 
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Рис. 3.13. Рассчитанные зависимости нормированной длины абсорбции для монокристал-
лов Si и Ge от длины волны рентгеновского излучения 

В работе [26] физически обоснована и апробирована на образце моно-
кристалла германия применимость комбинированного метода ПИОС с ис-
пользованием толщинных зависимостей ПИОС в геометрии Лауэ в сочетании 
со спектральными зависимостями в геометрии Брэгга для диагностики силь-
но поглощающих монокристаллических образцов, в которых присутствуют 
как одновременно два определяющих типа СРД, так и НПС, для диагностики 
которого из-за сильного поглощения основанные на дифракции Лауэ методы 
перестают быть применимыми. С другой стороны, привлечение толщинных 
зависимостей ПИОС в геометрии дифракции по Лауэ как дополнительных 
позволяет разделить вклады и определить характеристики СРД нескольких 
типов. 

В работе [26] комбинированным (Брэгг-Лауэ) методом ПИОС исследо-
ван образец монокристалла Ge, легированного Li в процессе его выращива-
ния, что обеспечило достижение максимально возможной концентрации Li в 
образце: сLi=3⋅10–2 (1,3⋅1020ат/см3), содержание кислорода от 1014 до 1015 
ат/см3 [27]. После закалки до комнатной температуры преципитаты лития 
формируют частицы (возможно сферические) Li3Ge [28]. Согласно модели, 
предложенной в [28], преципитаты равномерно распределены в объеме с 
концентрацией с(Li3Ge)=cLiv/(c04πr0

3/3), где v=a3/8, a=5,66 Å, с0≈3/4, r0 – 
средний радиус преципитатов. Согласно данным электронномикроскопиче-
ских исследований подобных образцов [29] r0≈170 A=31,3a. 

Кроме преципитатов Li3Ge путем измерения электропроводности на 
поверхности образцов установлено наличие в них единичных внедрений Li с 
концентрацией cLi=2⋅10–3 [27]. Эти дефекты не оказывают заметного влияния 
на величины интегральных интенсивностей в условиях дифракции Лауэ [28]. 
Однако в условиях дифракции Брэгга эти мелкие дефекты тоже могут ока-
заться определяющими, т.е. вызывающими заметное (>10%) изменение вели-
чины ПИОС по сравнению с величиной интегральной отражательной спо-
собности, рассчитанной для идеального кристалла. 

Для проверки предположения о содержании в образце случайно рас-
пределенных кластеров Li3Ge и единичных включений Li были определены 
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значения ПИОС для симметричных 004 Лауэ- и ряда Брэгг-рефлексов MoKα-
излучения. Проведено совместное фитирование экспериментальных угловых 
зависимостей ПИОС в геометрии Брэгга (для симметричных рефлексов 220, 
004, 224, 440), полученных для образца с использованием MoKα-излучения и 
значения ПИОС для симметричного Лауэ-рефлекса 004. В результате при 
фиксированном значении среднего радиуса кластеров r0/a=31,3 [29] получе-
ны следующие значения величин концентраций кластеров с(Li3Ge)=1⋅10–8 и 
единичных включений лития cLi=2,75⋅10–3. Видно, что значение величины 
концентрации единичных включений Li на 40% больше значения, получен-
ного в работе [27] путем измерения электропроводности. 

Для устранения указанного расхождения авторами [26] по методу, ап-
робированному в работе [13], был учтен вклад слабого НПС. Путем сравне-
ния расчетной зависимости от толщины ППС отношения приростов ПИОС 
при разных углах наклона плоскости дифракции к поверхности монокри-
сталла (242 (ψ=33°) и 242 (ψ=74,5°)) с величиной отношения, полученной 
экспериментально, определена толщина ППС на поверхности образца: 
tam.=(0,27±0,1) мкм. 

Поскольку величины вкладов в ПИОС от СРД и КРС по-разному изме-
няются при изменении модуля вектора дифракции, то для повышения точно-
сти определения параметров НПС и СРД необходимо анализ спектральной 
зависимости ПИОС при использовании одного рефлекса дополнять анализом 
зависимости ПИОС от модуля вектора дифракции. Вклады в ПИОС от CРД и 
КРС пропорциональны соответственно L (показателю степени статического 
фактора Дебая-Валлера) и tksl (толщине кинематически рассеивающего слоя). 
Известно [30], что для случайно распределенных в объеме мелких кластеров 
L∼H2 или L∼H3/2 (для крупных кластеров). Увеличение же с ростом H толщи-
ны упруго напряженного слоя вызвано сужением углового интервала коге-
рентного отражения и ростом чувствительности к слабым изгибам отражаю-
щих плоскостей: tksc∼H0,75. Поэтому вклад в ПИОС от КРС растет с увеличе-
нием H значительно медленнее, чем вклад от СРД, но при малых значениях H 
первый может быть больше последнего. В данном случае это позволило оп-
ределить величины L и k: L111=0,012±0,004, L220=0,028±0,006, 
L004=0,051±0,006, L224=0,092±0,004, L660=0,19±0,01; k=0,22±0,04. Причина 
снижения точности определения L при использовании отражений малых по-
рядков заключается в малости L для малых H

r
. 

В случаях, когда величина µB
*<< µо как для мелких, так и для крупных 

дефектов, величины ПИОС, измеряемые в геометрии Брэгга, не зависят от 
размеров СРД, как видно из рис. 3.14 для значений ПИОС, соответствующих 
изменению Λ в интервале от 4 мкм до 10 мкм. 

Этот результат связан с малостью преципитатов, для которых L∼H2, и 
µ*~0, как и для точечных дефектов. Однако, из рис. 3.14 видно, что в данном 
случае величина ПИОС, измеренная в геометрии Лауэ (Λ=19 мкм), чрезвы-
чайно чувствительна не только к величине объемной доли дефектов, но и к 
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их размерам. Видно, что для однозначного определения величин средних ра-
диусов и концентраций СРД двух типов необходимо совместное исследова-
ние величин ПИОС в геометриях Брэгга и Лауэ. 
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Рис. 3.14. Рассчитанные (линии) и экспериментальные (маркеры) зависимости от длины 
экстинкции величин ПИОС, нормированных к рассчитанным значениям ПИОС для идеально-
го монокристалла Ge. Сплошная линия (линия наилучшего фитирования) – зависимость, 
рассчитанная в предположении, что в объеме образца при наличии НПС с tam.=0,27 мкм, 
k=0,22 содержится 2 типа СРД: единичные внедрения Li (cLi=1,06⋅10–3) и преципитаты Li3Ge 
(r0=0,04 мкм, c=8,9⋅10–11). Штриховая линия – зависимость, рассчитанная в предположении, 
что единственным типом СРД в объеме образца являются преципитаты Li3Ge. Пунктирная 
линия – зависимость, рассчитанная в предположении, что единственным типом СРД в 
объеме образца являются единичные внедрения Li. Штрих-пунктирная линия – зависи-
мость, рассчитанная для идеального кристалла при наличии НПС с tam.=0,27 мкм, k=0,22 

Рис. 3.14 иллюстрирует возможность при известных характеристиках 
НПС однозначного определения характеристик СРД двух определяющих ти-
пов при использовании симметричной Брэгг- и Лауэ-дифракции. 

§4. Выводы 

В настоящей главе проведено обобщение для случая кристаллов с СРД 
и НПС комбинированного метода ПИОС, предложенного в [25] для кристал-
лов с СРД и основанного на развитой в [25] идее изменения избирательности 
чувствительности ПИОС к разным типам дефектов при изменении условий 
дифракции (см. главы 1 и 2). При этом используются преимущества инте-
гральной дифрактометрии в случае дифракции Брэгга для диагностики НПС, 
который рассматривается как дополнительный тип дефектов. В результате 
комбинированный метод дополнен выявленными в работе физическими при-
чинами и предложенными способами использования избирательности чувст-
вительности дифракции Брэгга именно к параметрам НПС, которая отсутст-
вует в случае Лауэ. Дополнительным преимуществом разработанных модели 
и метода является учет в них вклада диффузной составляющей ПИОС от 
СРД, отсутствующий в других методах изучения НПС. 

Таким образом, установлена и проанализирована различная для разных 
условий дифракции избирательность чувствительности полной интегральной 

 69



отражательной способности (ПИОС) в геометрии Брэгга к нарушенным по-
верхностным слоям (НПС) и к дефектам, случайно распределенным в объеме 
(СРД). На этой основе дано физическое обоснование и предложены способы 
расширения путем совместного использования различных условий Брэгг и 
Лауэ-дифракции диагностических возможностей однозначного количествен-
ного определения характеристик даже наноразмерных как НПС, так и СРД 
нескольких определяющих типов. 

Созданы физические модели влияния нарушенного поверхностного 
слоя (НПС) на динамическую дифракцию в идеальных кристаллах и в кри-
сталлах, содержащих случайно распределенные дефекты (СРД). На основе 
этих моделей разработаны новые принципы разделения вкладов НПС и СРД 
в ПИОС. 

Установлен существенно разный характер зависимости от длины вол-
ны, вектора дифракции, азимутального угла и асимметрии дифракции вкла-
дов в ПИОС как от разных составляющих НПС, так и от СРД. В частности 
удалось достичь, с одной стороны, существенного увеличения чувствитель-
ности ПИОС к разным параметрам НПС за счет увеличения соответственно 
длины экстинкции рефлекса, или коэффициента поглощения и длины пути 
луча в сильно нарушенном пластической деформацией слое, а с другой сто-
роны, увеличения чувствительности к СРД за счет увеличения вектора ди-
фракции, или длины абсорбции. 

На основе предложенных моделей и указанных новых принципов раз-
работан метод ПИОС, совмещающий изучение спектральных и азимуталь-
ных зависимостей ПИОС, и на его основе предложена и осуществлена адек-
ватная структурная диагностика монокристаллов, содержащих одновременно 
как дефекты, случайно распределенные в объеме, так и нарушенный поверх-
ностный слой. 
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ГЛАВА 4.ИНТЕГРАЛЬНАЯ ДИФРАКТОМЕТРИЯ СТАТИСТИЧЕСКИ 
РАСПРЕДЕЛЕННЫХ НАНОРАЗМЕРНЫХ ДЕФЕКТОВ (СРНД)  

В УПРУГО ИЗОГНУТОМ МОНОКРИСТАЛЛЕ 

В этой главе описано проведенное впервые теоретическое и эксперимен-
тальное доказательство зависимости от однородной упругой макроскопиче-
ской деформации интегральной интенсивности диффузного рассеяния и эф-
фективного статического фактора Дебая-Валлера, показатель которого счита-
ется пропорциональным интегральной интенсивности диффузного рассеяния. 
Было доказано также, что от упругой деформации зависят интегральные экс-
тинкционные факторы или коэффициенты экстинкции, обусловленные рас-
сеянием на дефектах как когерентной (µds), так и диффузной (µ*) составляющих 
полной интегральной отражательной способности (ПИОС). В результате впер-
вые установлено полное количественное соответствие теоретических и экспе-
риментальных деформационных зависимостей ПИОС кристалла со случайно 
распределенными наноразмерными дефектами (СРНД), что дало возможность 
существенно повысить информативность указанного метода диагностики СРНД. 

Установлена природа возможных механизмов как аддитивного, так и 
неаддитивного влияния упругих деформаций (УД) и СРНД в объеме динами-
чески рассеивающего монокристалла на величину ПИОС при различной сте-
пени асимметрии отражений, которая позволяет существенно усиливать эф-
фект влияния УД на ПИОС. Показано, что неаддитивность совместного 
влияния СРНД и УД на величину ПИОС Лауэ-рефлексов свидетельствует о 
существенной роли эффектов экстинкции из-за рассеяния на СРНД и об от-
носительном росте их влияния на ПИОС при возрастании УД. Это обеспечи-
вается, к примеру, присутствием в исследуемом монокристалле крупных, т.е. 
не нано, а микро, хотя бы только в одном из измерений СРНД, влияние кото-
рых на величину ПИОС оказывается по отмеченным причинам сравнимым с 
влиянием упругой деформации при любой силе изгиба и при любой степени 
асимметрии используемых Лауэ-рефлексов. Мелкие, наноразмерные во всех 
трех измерениях, дефекты при обычно достаточно низких их концентрациях 
из-за слабого проявления для них указанных экстинкционных эффектов при-
водят к аддитивному влиянию СРНД и УД на ПИОС при любой степени 
асимметрии отражений. 

Доказана возможность разделения влияния на ПИОС СРНД и УД пу-
тем факторизации выражений, описывающих его, на множители, зависящие 
только от СРНД и только от УД. В частности, деформационные поправки к 
интегральным факторам экстинкции деформационных зависимостей брэггов-
ской и диффузной составляющих ПИОС упруго изогнутых монокристаллов с 
дефектами также факторизованы на множители, зависящие только от СРНД 
и только от УД. Зависимость указанных поправок от характеристик СРНД 
найдена в явном виде. Это впервые обеспечило возможность адекватного ко-
личественного определения характеристик СРНД путем фитирования теоре-
тических и экспериментальных деформационных зависимостей ПИОС. 
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§1. Введение 

Значительный практический интерес для рентгенодифракционной диаг-
ностики кристаллов представляет решение задачи динамической дифракции 
рентгеновских лучей в макроскопически деформированных монокристаллах, 
содержащих хаотически распределенные дефекты. Результаты эксперимен-
тальных исследований свидетельствуют о существенном влиянии полей сме-
щений дислокаций [1-3] или микродефектов [4-9], имеющих флуктуацион-
ную природу из-за случайного характера их распределения, на дифракционные 
эффекты в упруго изогнутых кристаллах. В частности, полученные результаты 
указывают на неаддитивность вкладов в интенсивность рассеяния от макро-
скопически однородных и флуктуационных полей смещений. Последнее об-
стоятельство не позволяет в общем случае выполнить простое сложение ин-
тенсивностей дифракции, полученных теоретически для совершенных изо-
гнутых кристаллов [10-15] и для неизогнутых кристаллов с дефектами [16]. 
Существующие попытки феноменологического обобщения соответствующих 
формул на случай изогнутого кристалла [17,18] подтверждают необходимость 
развития последовательной динамической теории дифракции в изогнутых 
кристаллах с дефектами. Относительная простота динамической теории диф-
ракции в реальных кристаллах [16,19] обусловлена тем, что использование 
метода флуктуационных волн Кривоглаза [20], позволяет уравнения Максвелла 
(уравнение Шредингера, если речь идет о дифракции заряженных частиц или 
нейтронов) в импульсном пространстве свести к конечной системе алгебраи-
ческих уравнений для амплитуд сильных брэгговских и диффузно рассеян-
ных волн. При этом в поляризуемости (потенциале) кристалла выделяют пе-
риодическую и флуктуационную составляющие. В развиваемой затем теории 
возмущений по этим двум частям малого параметра динамической теории, 
которым в случае дифракции рентгеновских лучей является Фурье-компонента 

 поляризуемости кристалла (Hχ H
r

 – вектор дифракции), а в случае дифрак-
ции частиц – отношение  (  – кинетическая энергия частицы,  – 
Фурье-компонента ее потенциальной энергии в кристалле), дополнительную 
роль играют статистические усреднения и малость отношения средних квад-
ратов Фурье-компонент флуктуационной и периодической составляющих, 
которая имеет место, к примеру, при малых концентрациях микродефектов 
c<<1 [16,20]. 

KH EV / KE HV

Основная трудность применения развитого в работах [16,19] подхода к 
решению задачи динамической дифракции в упруго изогнутом кристалле с 
дефектами обусловлена отсутствием периодичности нефлуктуационной части 
поляризуемости (потенциала) кристалла. Это делает практически невозмож-
ным использование метода флуктуационных волн, в рамках которого исполь-
зуется равенство усредненной по всем узлам кристалла наблюдаемой величи-
ны значению этой величины в любом узле кристаллической решетки, усред-
ненному по конфигурациям дефектов. Тем не менее, эта трудность представ-
ляется преодолимой, если аналогично работе [21], где рассматривалась дина-
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мическая дифракция в кристаллах с дислокациями, произвести корректирую-
щую замену координат, "устраняющую" изгиб кристалла. Это может позво-
лить и для случая изогнутого монокристалла с микродефектами выделить в 
новой системе координат периодическую часть поляризуемости (потенциала) 
и корректно выполнить все необходимые статистические усреднения. Такой 
подход предоставляет возможность использовать в значительной мере результа-
ты развитой ранее динамической теории дифракции в монокристаллах с де-
фектами [16] и, следовательно, получить аналитические выражения, описыва-
ющие динамические особенности рентгеновской оптики, то есть динамиче-
ские дифференциальную и интегральную интенсивности дифракции в реаль-
ных упруго деформированных кристаллах. Действительно, произведенная в 
[22-24] замена координат с использованием функции )(ru rr , которая описывает 
макроскопическое поле статических смещений в изогнутом кристалле ( rr  – 
пространственная координата), позволила перенести рассмотрение задачи в 
"недеформированное в среднем" пространство )(0 rurr rrrr

−= . В указанном 
пространстве усредненная по случайному распределению дефектов поляри-
зуемость кристалла теперь имеет трансляционную инвариантность и может 
быть разложена в ряд Фурье. Благодаря этому, после перехода в импульсное 
пространство, можно использовать аналогично [16] метод флуктуационных 
волн, теорию возмущений, и получить системы линейных алгебраических 
уравнений для амплитуд сильных брэгговских и диффузно рассеянных волн. 
Эти системы решаются известным образом [16] в двухволновом случае диф-
ракции. Ценой такого упрощения в нахождении амплитуд волн внутри крис-
талла является усложнение граничных условий – в недеформированном 0rr -
пространстве: как падающая, так и рассеянные плоские волны 0rr -пространства, 
которые выходят в вакуум (дифрагированная и проходящая), превращаются в 
rr -пространстве в волновые пакеты. В результате дифференциальные коэф-
фициенты отражения (и прохождения) приобретают вид свертки амплитуды 
отражения (прохождения) в кристалле с однородно распределенными дефек-
тами и весовой функции, которая зависит от параметров макродеформации и 
описывает распределение вкладов разных точек возбуждения на дисперсион-
ной поверхности в результирующую интенсивность рассеяния вследствие 
макроскопического изгиба отражающих плоскостей. Таким образом, на языке 
дисперсионной поверхности, падающая на кристалл плоская волна с фикси-
рованной ориентацией волнового вектора возбуждает не две, как в теории 
Пеннинга-Полдера-Като, мигрирующие точки, а сразу все точки возбуждения 
на дисперсионной поверхности. Результирующая амплитуда рассеянной волны 
состоит из вкладов этих точек с различными "весами", описываемыми весо-
вой функцией ρ, зависящей от характеристик макроскопической деформации 
кристалла. В отсутствие изгиба функция ρ стремится к δ-функции, и выраже-
ния для отражательной способности и коэффициента прохождения принимают 
известный вид. Выражение для дифференциальной отражательной способно-
сти упруго изогнутого монокристалла с микродефектами является суммой 
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когерентной и диффузной составляющих. Когерентная составляющая полу-
чена в результате сложения амплитуд сильных брэгговских и, так называе-
мых "квазидиффузных" волн, которые образуются после рассеяния сильных 
брэгговских волн, соответствующих неизогнутому кристаллу, на зависящей 
от координат добавке к кинетической энергии, обусловленной переходом к 
координатам, устраняющим изгиб кристалла, и амплитуда которых пропор-
циональна тензору дисторсии. Собственно диффузная составляющая является 
результатом рассеяния сильных брэгговских полей на флуктуациях статиче-
ских полей смещений, создаваемых хаотически распределенными микроде-
фектами. Когерентная и диффузная составляющие коэффициента отражения 
отличаются от аналогичного выражения для плоского кристалла наличием 
двухкратных сверток этих составляющих с весовой функцией, задаваемой 
характеристиками макроскопической деформации. Следует подчеркнуть также, 
что как когерентная, так и диффузная составляющие интенсивности дифрак-
ции не могут быть разделены на части, зависящие только от характеристик 
дефектов и параметров изгиба. Эти зависимости имеют более сложный неад-
дитивный характер. В двухволновом приближении найдены и исследованы 
дисперсионные поправки к волновым векторам, которые описывают умень-
шения амплитуд сильных брэгговских волн за счет процессов как диффузного, 
так и впервые квазидиффузного рассеяния. 

В результате эти поправки имеют соответственно две составляющие, 
первая из которых, обусловленная квазидиффузным рассеянием, зависит 
лишь от макроскопического изгиба, а вторая обусловлена диффузным рас-
сеянием и зависит только от характеристик микродефектов. 

Показано, что зависимость поправок к коэффициентам экстинкции как 
для когерентной, так и для диффузной составляющих ПИОС, которые обу-
словлены квазидиффузным рассеянием, от обратного радиуса кривизны уп-
ругого цилиндрического изгиба является квадратичной. При этом показано, 
что обусловленные упругим цилиндрическим изгибом поправки к диффузной 
составляющей коэффициента отражения имеют линейную зависимость от 
обратного радиуса кривизны изгиба. 

Созданная в описанном цикле работ обобщенная динамическая теория 
не только предоставила возможность альтернативного описания эффектов 
рентгеновской оптики в изогнутых как идеальных монокристаллах, так и 
кристаллах с дефектами, но также стала основой разработки новых методов 
диагностики, в том числе и наноразмерных дефектов в монокристаллах. Так, 
в частности, с целью создания новых высокоинформативных методов диаг-
ностики случайно распределенных наноразмерных дефектов (СРНД), разра-
ботаны физические основы метода деформационных зависимостей ПИОС, 
который оказался уникально чувствительным к СРНД. Следует отметить, что 
для традиционных неразрушающих методов, таких, как рентгеновская топо-
графия, такие наноразмерные дефекты оказываются за пределами чувстви-
тельности метода. 

Известно, что для образцов с дефектами характер поведения зависимо-
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стей ПИОС от радиуса кривизны (ρ) упругого цилиндрического изгиба 
Ri(1/ρ), присущий упруго изогнутым совершенным кристаллам [25], качест-
венно сохраняется во всем рассмотренном интервале изменения деформации 
(кривизны 1/ρ), т.е. как и в случае совершенных кристаллов, кривые являют-
ся немонотонными с минимумом при отрицательных деформациях (вектор 
дифракции направлен от центра кривизны дифракционной плоскости). С рос-
том величины упругой деформации по обе стороны от этого минимума про-
исходят сначала параболическое, а затем линейное изменения значений Ri. 
Однако "скорость" возрастания зависимости Ri(1/ρ) до и после минимума 
резко уменьшается с ростом степени искажений, обусловленных дефектами, 
по сравнению с совершенным (без дефектов) кристаллом. Чувствительность 
зависимостей Ri(1/ρ) к дефектам кристаллической решетки (по мере роста 
уровня искажений кристаллов кривые Ri(1/ρ) проявляют тенденцию к рас-
прямлению) позволяет использовать указанные зависимости для получения 
характеристик СРНД. 

С точки зрения получения наиболее общих сведений об одновремен-
ном влиянии макроскопически однородного упругого изгиба и флуктуацион-
ных полей смещений атомов, обусловленных микродефектами, на рассеяние 
РЛ наибольший интерес представляет изучение наиболее детально описанно-
го приближения тонкого (µ0t≤1, µ0 – коэффициент фотоэлектрического по-
глощения, t – толщина кристалла) кристалла. Анализ литературных данных, 
полученных в таком приближении, показывает, что зависимость ПИОС от 
градиента деформации B в идеальных кристаллах можно условно разбить на 
три области, а именно, слабую, промежуточную (B≤1) и сильную (B>1). В 
приближении геометрической оптики [26], при учете главного члена разло-
жения в ряд точного решения [27], зависимость ИОС Ri(B) описывается по-
следовательно параболическим и линейным законами соответственно для 
слабого и промежуточного уровней деформации [28,29]. При больших же 
градиентах деформации экспериментальные зависимости могут быть количе-
ственно описаны (естественно, и в двух предыдущих случаях также) соответ-
ствующими формулами точного решения, предусматривающими приближе-
ние ИОС с ростом B к кинематическому ее пределу [27]. 

При рассмотрении тонких реальных (с микродефектами) упруго изо-
гнутых кристаллов [30-32] экспериментально впервые обнаружен на качест-
венном уровне эффект частичной потери чувствительности зависимости к 
присутствию упругой деформации. 

Наблюдающиеся закономерности поведения зависимостей Ri(1/ρ) в 
"тонких" совершенном и реальном кристаллах могут быть объяснены при 
использовании результатов динамической теории рассеяния РЛ кристаллами 
с однородно [16] и неоднородно [33,34] распределенными дефектами. Для 
идеальных изогнутых кристаллов известно [26-28], что с ростом деформации 
изменяются дифракционные условия с глубиной в непоглощающем кристал-
ле для каждой из двух волновых мод (происходит искривление лучей этих 
мод). В частности, в [28,29] показано, что это обстоятельство приводит к воз-

 75



никновению линейной зависимости Ri(1/ρ) для промежуточных значений де-
формации. Учет же поглощения и конкурирующее влияние изменения ди-
фракционных условий, сопровождающееся миграцией точек возбуждения по 
дисперсионной поверхности, обеспечивают наблюдающуюся немонотон-
ность хода рассматриваемых кривых при отрицательных деформациях. Эф-
фект потери чувствительности Ri(1/ρ) к деформации реального кристалла 
обусловлен конкурирующим характером влияния на дифракцию двух иссле-
дуемых типов искажений решетки. С одной стороны – уменьшением экс-
тинкционной длины в деформированном кристалле, по сравнению с идеаль-
ным, и дополнительным вкладом диффузного рассеяния, а сдругой стороны – 
уменьшением величины структурного фактора ( ) и, главное, 
дополнительными потерями энергии волновых полей за счет диффузного 
рассеяния, учитываемых коэффициентом µ

LP
rhrh FF −→ eRe

ds [16]. Оказалось, что при слабых 
и промежуточных уровнях деформации эти механизмы могут быть использо-
ваны для количественного описания экспериментальных величин ИОС в 
рамках следующей модели. 

ПИОС Ri реального упруго изогнутого кристалла может быть пред-
ставлена в виде суммы когерентной  и диффузной  составляющих, где C
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Здесь µ*
0 – показатель фактора нормального поглощения;  описывает 

влияние поглощения в асимметричной геометрии Лауэ, B=(∂

*
βM

2/∂z2–∂2/∂x2)( uHrr ) – 
нормализованный градиент деформации, D=Bt – эффективная деформация, t – 
толщина кристалла в единицах Λ*/π, Λ* – экстинкционная длина для σ- поля-
ризации, M* – коэффициент аномального поглощения, C – поляризационный 
фактор, равный 1 или cos2θ. Остальные обозначения соответствуют [27]. Од-
нако основное отличие формулы (3.1) от результатов и обозначений [27] со-
стоит в перенормировке согласно [33-35] констант динамического рассеяния 
χ*

ih→χihe–L, χ*
rh→χrhe–L, µ0

*→µ0+µds для когерентной составляющей, µ0
*→µ0+µ* 

для диффузной составляющей. Для диффузной составляющей использовано 
выражение, полученное в [35]. 

Экспериментально наблюдается чрезвычайно высокая чувствительность 
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величины ПИОС как к наличию малых концентраций СРНД, так и к слабым 
УД [16]. Целью настоящей главы является изложение в соответствии с [36] 
результатов разработки физических основ и апробации метода определения 
характеристик СРНД путем использования деформационных зависимостей 
ПИОС. 

§2. Влияние упругого изгиба (УИ) на диффузное рассеяние и экс-
тинкционные эффекты в монокристаллах с дефектами 

В работах [17,18,33,34] в основу модели рассеяния рентгеновских лу-
чей упруго изогнутым монокристаллом с СРНД (4.1) было положено предпо-
ложение о том, что упругая деформация не влияет на диффузное рассеяние и 
коэффициенты экстинкции, обусловленные рассеянием на дефектах. Измере-
ния значений ПИОС (с точностью 3%) проводились на двухкристальном 
спектрометре с использованием MoKα1-излучения в бездисперсионной схеме. 
Использовалось 220-отражение от плоскостей, составляющих угол ψ с нор-
малью к поверхности кристалла. Величины углов для образцов 1, 2 и 3 со-
ставляли соответственно ψ=2,13о, ψ=2,05о и ψ=0,38о. 

В таблице 4.1 приведены значения структурно чувствительных пара-
метров ПИОС для динамического рассеяния, полученные фитированием за-
висимостей ПИОС от деформации [18] на основе указанной модели 
[17,18,34]. Соответствующие зависимости представлены на рис. 4.1. 
Таблица 4.1. Значения структурно чувствительных параметров ПИОС для динамического 
рассеяния, полученные фитированием в рамках указанной модели [34,37,38] зависимостей 
ПИОС от деформации (маркеры на рис.4.1) [38] и рассчитанные из литературных данных 

о дефектной структуре образцов (в круглых скобках) 

№ 
образца L⋅103 µds, см–1 µ*, см–1 GOF 

1 4±0,2 (4,24) 1,7±0,2 (1,31) 0 (0,274) 0,94 (1,66) 
2 10±0,1 (8,56) 12±1 (3,77) 0 (0,704) 1 (30) 
3 13±3 (16,3) 20±2 (17,9) 0 (2,67) 0,73 (1,19) 

Дефектная структура образцов 1-3 сформировалась в результате пре-
ципитации кислорода в кремнии, широко изученной экспериментально и 
теоретически [37]. Известно, что при отжиге в объеме монокристалла Si, вы-
ращенного по методу Чохральского, образуются дискообразные выделения 
SiO2, концентрация и размер которых зависят от концентрации кислорода после 
выращивания, длительности и температуры отжига. Для образцов, изучаемых 
в работе [36], концентрация кислорода составляла 1,1⋅1018 атомов/ см3. Отжи-
гались они 4 часа, 6 часов и 10 часов соответственно при температуре 
Т=1080°С. Известно, что при температурах отжига выше 1173К напряжения, 
создаваемые в кристалле вокруг преципитатов SiO2, частично релаксируют за 
счет образования дислокационных петель. Влияние упомянутых СРНД раз-
ных типов на величины ПИОС характеризуется структурно чувствительными 
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параметрами динамического рассеяния рентгеновского излучения, причем 
дефекты разного типа вносят аддитивный вклад в эти параметры, т.е. L= 
=Lcl+Lb.l.+Ls.l., µds=µdscl+µds b.l.+µds s.l., µ*

=µ*
cl+µ*

b.l.+µ*
s.l. Определенные с исполь-

зованием комбинированного метода ПИОС [38] и литературных данных [37] 
значения указанных параметров динамического рассеяния для образцов 1, 2 и 
3 приведены в таблице 4.1 в круглых скобках. 
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Рис. 4.1. Рассчитанные значения зависимостей ПИОС от кривизны монокристаллов Si, 
прошедших термообработку: при 1080оС в течение 4 ч. (а), при 1080оС в течение 6 ч. (б), 
при 1080оС в течение 10 ч. (в) (сплошная линия). Соответствующие экспериментальные 
значения (маркеры); штрих и пунктир – когерентная и диффузная составляющие ПИОС 
соответственно, штрих-пунктир – ПИОС кристалла без СРНД [18] 
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На рис. 4.2 линиями изображены рассчитанные зависимости ПИОС от 
радиуса упругого изгиба при значениях параметров динамического рассеяния 
MoKα-излучения, рассчитанных из литературных данных о дефектной струк-
туре образцов [37,38] и приведенных в круглых скобках в таблице 4.1. Из этих 
данных следует, что различия рассчитанных и экспериментальных зависимо-
стей ПИОС существенно превышают ошибку экспериментальных измерений. 

Для образца 1 со слабо развитой дефектной структурой наблюдается 
наименьшее расхождение с экспериментом расчетов, проведенных в рамках 
модели, предполагающей независимость диффузного рассеяния и экстинк-
ционных эффектов от упругой деформации. При этом, как видно из таблицы 
4.1, значения величин параметров динамического рассеяния L, µds и µ*, опре-
деленные из оптимально возможных результатов фитирования деформаци-
онной зависимости [18] в рамках указанной модели, в пределах погрешности 
определения практически совпадают с рассчитанными из литературных дан-
ных о дефектной структуре образца 1. Это обусловлено низкой чувствитель-
ностью ПИОС к СРНД из-за малых значений этих параметров. 

Для образца 3 с сильно развитой дефектной структурой значения вели-
чин параметров динамического рассеяния L, µds и µ*, определенные путем 
аналогичного фитирования деформационной зависимости [18], значительно 
меньше значений, рассчитанных из литературных данных о дефектной 
структуре образца 3. Однако, хотя вклад диффузной составляющей в данном 
случае определяет величину ПИОС, из-за малой степени асимметрии исполь-
зованного в данном случае рефлекса эти данные не позволяют сделать вывод 
о наличии и характере зависимости диффузной составляющей от степени уп-
ругой деформации. 

Действительно, из рис. 4.2,в видно, что в этом случае зависимость от 
деформации даже когерентной составляющей ПИОС проявляется слабо 
(штриховая линия). 

Уже обсужденные кривые на рис. 4.2,а и рис. 4.2,в, и особенно кривые 
на рис.4.2,б, где наблюдается наиболее существенное расхождение рассчи-
танных и экспериментальных данных для реальных значений параметров L, 
µds и µ*, требуют более корректного описания. Модель, предполагающая не-
зависимость от деформации величин факторов динамического рассеяния и 
величины вклада диффузной составляющей в ПИОС, по-видимому, нуждает-
ся в уточнении. Неадекватность модели подтверждается значениями показа-
теля добротности фитирования, приведенными в круглых скобках в таблице 
4.1, и особенно ярко иллюстрируется рис. 4.2,б, на котором рассчитанные в 
ее рамках зависимости ПИОС от радиуса деформации (линии) не совпадают 
наиболее существенно с зависимостями, полученными экспериментально 
(маркеры) для образца 2. Таким образом, для образца 1 наблюдается недоста-
точное влияние (вклад) микродефектов, а для образца 3 – деформации. В об-
разце 2 эти вклады сравнимы и достаточно заметны. 

В соответствии с [23,24,39] влияние упругой деформации на величины 
ПИОС и ее компонент при наличии в кристалле микродефектов структуры 
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можно описать, вводя поправки к величинам параметров динамического рас-
сеяния, зависящие от степени деформации. 

-15 -10 -5 0 5 10 15 0 

10 

20 

30 О б р а з е ц  1
 Ri⋅106 

1000/ρ, см-1 

а 

 

-15 -10 -5 0 5 10 15
0 

10 

20 

30 О б р а з е ц  2
 Ri⋅106 

1000/ρ, см-1 

б 

 

-15 -10 -5 0 5 10 15
0

2

4

6

8

10

12 в
Образец  3R i⋅106

1000/ρ , см -1

 
Рис. 4.2. Рассчитанные с использованием выражений согласно [17,18,34] зависимости 
ПИОС от кривизны монокристаллов Si, содержащих СРНД, характеризующиеся значе-
ниями параметров динамического рассеяния: L=0,00424, µds=1,31 см–1, µ*=0,274 см–1 (а), 
L=0,00856, µds=3,77 см–1, µ*=0,704 см–1 (б), L=0,0283, µds=22 см–1, µ*=9,89 см–1 (в) (сплош-
ные линии). Соответствующие экспериментальные значения ПИОС (маркеры) для моно-
кристаллов Si, подвергнутых отжигам при 1080оС в течение 4 ч. (а), в течение 6 ч. (б), в 
течение 10 ч. (в); штрих и пунктир – когерентная и диффузная составляющие ПИОС соот-
ветственно, штрих-пунктир – ПИОС кристалла без СРНД [18] 
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По определению все величины L, µds и µ* являются интегральными [16]:  
L∼RD∼∫µds(θ) dθ; 

µds∼∫µds(θ)RB(θ) dθ / ∫RB(θ) dθ;                                 (4.3) 
µ*∼∫µds(θ)µds(θ) dθ / ∫µds(θ) dθ. 

Здесь µds(θ)∼RD(θ), где RD(θ) и RB(θ) – диффузная и брэгговская кривые отра-
жения. Если рассматривать более строго, то находить интегральные значения 
необходимо не для µds(θ), а для всего фактора экстинкции, и, следовательно, 
интегрировать следует не коэффициент экстинкции µds(θ), а сам фактор экс-
тинкции exp(–µds(θ)t) (случай Лауэ) или 1/(µ0+µds(θ)) (случай Брэгга). Ис-
пользованное здесь упрощение справедливо при условии µds(θ)t<<1, т.е. 
µds(θ)<<µ0, которое, как следует из данных таблицы 4.1, выполняется для об-
разца 2. 

Как видно из формул (4.3) все три величины по определению должны в 
общем случае различным образом зависеть от деформации, т.к. сами кривые 
отражения под интегралом и их полуширины различным образом чувстви-
тельны к деформации изгибом. Имеется в виду эффект различного относи-
тельного изменения их ширин при деформации. Так, если распределение 
диффузного фона много шире брэгговского, то более чувствительной к изги-
бу будет брэгговская кривая отражения. При малых изгибах кристалла, про-
исходит уширение и, следовательно, увеличение отражательной способности 
когерентного пучка и аналогичное увеличение за счет уширения, а также, по-
видимому, конкурирующее уменьшение интенсивности диффузного рассея-
ния вследствие дополнительного расширения экстинкционного провала в 
диффузной кривой отражения. При этом величина µds на фоне роста µds и µ* 
за счет квазидиффузного рассеяния может изменяться даже в сторону умень-
шения, что видно из анализа формул (4.3). Это будет происходить до тех пор, 
пока полуширина RB(θ) с ростом изгиба не станет порядка полуширины RD(θ) 
или µds(θ), что есть практически одно и то же. При этом µds→µ*, после чего 
изменение µds с деформацией станет равным изменению µ* как по величине, 
так и по знаку, т.е. оно уже станет положительным, как и изменение µ*, кото-
рое не меняет знак и положительно при любом изгибе. Таким образом, изгиб 
сначала устраняет причину, по которой µds всегда существенно больше µ*, а 
далее и µds и µ* растут одинаково. Указанный рост обусловлен уширением 
диффузной кривой отражения. Однако этот рост может стать скомпенсиро-
ванным для RD соответствующим ростом µ* в факторе экстинкции, что сна-
чала стабилизирует соответствующую величину RD при некотором значении 
изгиба 1/ρk, а затем уменьшает ее. Для параметра L такая стабилизация воз-
можно отсутствует, т.к. по определению L∼RD без учета экстинкционного 
фактора и, следовательно, коэффициента экстинкции µ*. Аналогично про-
должают расти µds и µ*. Когда они станут приблизительно равными µ0, их не-
обходимо заменить экстинкционными факторами. 
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Чем уже пик диффузного рассеяния, тем раньше с ростом изгиба уста-
навливается описанный режим одинакового увеличения µds и µ*, что видимо 
и имеет место в нашем случае узкого диффузного пика. Если дефектов не-
сколько типов, то сначала выравниваются вклады в µds и µ* для самых крупных 
дефектов, затем менее крупных и в конце для самых мелких и, следовательно, 
для суммарных вкладов. То есть µds и µ* будут сближаться по мере выхода на 
указанный режим дефектов разных типов, пока не станут равными. 

Убедившись в невозможности однозначного подбора независимых ко-
эффициентов деформационных зависимостей для RD, µds, µ* и L, используем 
обоснованные выше утверждения о характере изменения L, RD, коэффициен-
тов эффективного поглощения µds и µ* при деформации. Допустим, что при 
какой-то степени деформации 1/ρk величины µds и µ* становятся равными, а 
затем продолжают расти с одинаковой скоростью. RD при деформации 1/ρk 
выйдет на режим стабилизации, а затем станет уменьшаться за счет преобла-
дающего влияния фактора экстинкции, а зависимость ПИОС от деформации 
будет определяться когерентной составляющей и ее кинематическим преде-
лом. Из общих физических соображений, приведенных выше и анализа экс-
периментальных деформационных зависимостей ПИОС, приведенного ниже, 
в работе [36] предложена описанная ниже модель зависимостей параметров 
динамического рассеяния от деформации. Так, поскольку из рис. 4.1 и 4.2 
видно, что величины ПИОС слабо зависят от знака деформации, то опреде-
ляющая зависимость величин поправок для L, RD и интегральных коэффици-
ентов эффективного поглощения µds и µ* от обратного радиуса деформации 
квадратична (∼1/ρ2, ρ – радиус упругого изгиба), т.е. является симметричной. 
Данная модель коррелирует с общими теоретическими результатами работ 
[23,24,39]. 

В то же время из рис. 4.3 видно, что при отрицательных деформациях 
вклад СРНД в ПИОС значительно больше, чем при положительных дефор-
мациях. 
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Рис. 4.3. Зависимости от модуля радиуса деформации отношений экспериментальных 
значений ПИОС образца 2 к рассчитанным для деформированного кристалла, не содер-
жащего случайно распределенных в объеме дефектов: (°) – для отрицательной деформа-
ции, (•) – для положительной деформации 
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Это позволяет предположить также наличие существенно более малых 
поправок к величинам L и RD, зависимость которых от обратного радиуса де-
формации линейна (∼1/ρ), т.е. асимметрична. Эта незначительная дополни-
тельная асимметрия ПИОС может быть обусловлена эффектом Бормана для 
диффузной составляющей. 

Тогда при ⎢1/ρ⎢<⎢1/ρk⎢ 
L=L0+∆L1+∆L2=L0(1+α/ρ2)+α1/ρ                               (4.4) 

exp(–µdst)=exp(–µds0t)+∆exp(–µdst)=exp(–µds0t)+β/ρ2,                 (4.5) 
exp(–µ*t)=exp(–µ*

0t)+∆exp(–µ*t)=exp(–µ*
0t)+δ/ρ2.                  (4.6) 

При ⎢1/ρ⎢>⎢1/ρk⎢ 
L=L0α1/ρ,                                                       (4.7) 

exp(–µdst)=exp(–µ*t)=exp(–µ*
0t)+δ/ρ2.                            (4.8) 

Здесь 1/ρk соответствует изгибу, при котором брэгговский пик уже уширился 
до ширины диффузного. ρk для каждого типа дефектов свое, но здесь введено 
одно эффективное, на основе анализа экспериментальной зависимости ПИОС 
от изгиба. ρk определяется из условия µds=µ*. 

В результате фитирования для образца 2 получено: при α=–1012 мкм2, 
β=3,1⋅1010 мкм2, α1=–2,01⋅105 мкм, δ=–1011 мкм2, КДФ=0,9, ρk=106 мкм. 
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Рис. 4.4. Рассчитанные зависимости величины эффективного показателя статического 
фактора Дебая-Валлера L (сплошная линия) и величин интегральных коэффициентов эф-
фективного поглощения когерентной µds (штрих) и диффузной µ* (пунктир) компонент 
ПИОС от степени упругой деформации (образец 2) 

Соответствующие расчетные зависимости ПИОС и ее составляющих от 
деформации приведены на рис. 4.5. 

Таким образом, в [36] настоящей работе впервые экспериментально до-
казано, что интегральная интенсивность диффузного рассеяния, интеграль-
ные экстинкционные факторы, обусловленные рассеянием на дефектах, как 
для когерентной (µds) так и диффузной (µ*) составляющих полной интеграль-
ной отражательной способности и эффективный статический фактор Дебая-
Валлера зависят от деформации. Эмпирически установлены параметры и ха-
рактерные особенности указанных зависимостей. 
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Рис. 4.5. Зависимости ПИОС образца 2 от обратного радиуса кривизны деформации, рас-
считанная в рамках модели, предполагающей влияние деформации на коэффициенты экс-
тинкции и на диффузное рассеяние (сплошная линия) и полученная экспериментально 
(маркеры). Штриховая линия – рассчитанная зависимость когерентной компоненты ПИОС 
от деформации, пунктирная линия – рассчитанная зависимость диффузной компоненты 
ПИОС от деформации, штрих-пунктир – ПИОС кристалла без СРНД 

§3. Установление природы возможных механизмов как аддитивно-
го, так и неаддитивного влияния УИ и СРНД на величину ПИОС 

Задача определения количественных характеристик СРНД усложняется 
вследствие того, что совместное влияние СРНД и УД на ПИОС не всегда ад-
дитивно [18]. Из рис. 4.1, 4.2 и 4.5 видно, что при определенных степенях по-
ложительного или отрицательного упругих изгибов полностью исчезает чув-
ствительность ПИОС к СРНД. Деформационная зависимость ПИОС, полу-
ченная экспериментально в работе [18] для содержащего СРНД монокри-
сталла Si, пересекается с рассчитанной деформационной зависимостью для 
монокристалла Si, не содержащего СРНД. 

С другой стороны, авторы работы [31] наблюдали и возможное адди-
тивное влияние УД и СРНД на величину интегральной интенсивности (ИИ) 
(рис. 4.6,а), и исчезновение чувствительности ИИ упруго изогнутого кри-
сталла к СРНД при сильной степени асимметричности используемого Лауэ-
рефлекса (рис. 4.6,б). 
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Рис. 4.6. Зависимости абсолютных значений интегральных интенсивностей Лауэ- дифра-
гированных пучков от кривизны образцов ° – совершенный кристалл, ● – образец с дефек-
тами типа кластеров (ψ=1,5°) (а); (ψ=53,2°) (б) [31] 
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В настоящем параграфе изложены результаты изучения в [36] путем вы-
числений с использованием формул динамической теории рассеяния РЛ реаль-
ными монокристаллами, подвергнутыми контролируемому упругому изгибу, 
характера влияния СРНД различных размеров и концентраций на ход дефор-
мационной зависимости ПИОС при варьировании степени асимметрии исполь-
зуемого Лауэ-рефлекса. Результаты вычислений представлены на рис. 4.7-4.9. 
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Рис. 4.7. Деформационные зависимости ПИОС, рассчитанные по формулам работ 
[33,34,38], описывающим одновременное влияние на ПИОС упругих деформаций и 
СРНМ: сплошная линия – деформационная зависимость ПИОС при отсутствии СРНД, 
штриховая линия – деформационная зависимость при наличии очень мелких СРНД (при 
µds≈0), пунктир – деформационная зависимость при наличии крупных дефектов 

Из рис. 4.7 видно, что рост величины показателя статического фактора 
Дебая-Валлера приводит к увеличению ПИОС, одинаковому при любых зна-
чениях упругого изгиба – наблюдается аддитивное влияние на величину 
ПИОС дефектов и упругой деформации. В то же время рост величины инте-
грального коэффициента экстинкции, т.е. эффективного поглощения за счет 
ухода части дифрагированных лучей в диффузный фон из-за рассеяния на 
СРНД (µds) приводит к уменьшению ПИОС, причем разному при разных зна-
чениях упругого изгиба. Следовательно, неаддитивность влияния на ПИОС 
СРНД и упругой деформации, приводящая к снижению чувствительности ве-
личины ПИОС к упругой деформации и к появлению вышеупомянутой точки 
потери чувствительности ПИОС к СРНД является следствием указанной экс-
тинкции (эффективного поглощения) как когерентной, так и диффузной со-
ставляющих ПИОС из-за их диффузного рассеяния на СРНД. Из рис. 4.7 для 
больших СРНД видно, что пока деформации малы, ярко проявляется увели-
чение ПИОС. Оно происходит за счет вклада порожденной их наличием 
диффузной составляющей ПИОС RD, несмотря на уменьшение из-за L и µds 
когерентной составляющей ПИОС RC. При больших деформациях, когда ко-
герентная составляющая резко возрастает, абсолютная величина ее уменьше-
ния за счет коэффициента экстинкции (µds) начинает все более преобладать 
над непосредственным вкладом в ПИОС RD, что возможно только в случае 
наличия достаточно крупных СРНД, дающих определяющий вклад в µds. 

Преобладание воздействия на величину ПИОС УД или СРНД зависит 
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также от степени асимметричности используемого Лауэ-рефлекса, что иллю-
стрируют результаты расчетов, представленные на рис. 4.8. На рис. 4.8 пред-
ставлены деформационные зависимости, рассчитанные для монокристаллов 
Si, содержащих высокую концентрацию СРНД малых размеров, при исполь-
зовании Лауэ-рефлексов с различной степенью асимметрии. 
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Рис. 4.8. Деформационные зависимости ПИОС, рассчитанные по формулам, описываю-
щим одновременное влияние на ПИОС упругих деформаций и СРНД для разных значений 
характеризующих СРНД параметров динамического рассеяния рентгеновского излучения: 
(1) L=0, µds=0, µ*=0; (2) L=0,005, µds=0, µ*=0; (3) L=0,01, µds=0, µ*=0 и при различных углах 
наклона отражающей плоскости 011 к нормали к поверхности образца: ψ=0,1° (а), ψ=2,05° 
(б), ψ=4,5° (в), ψ=53,2° (г) 

Из рис. 4.8,а видно, что при использовании слабо асимметричного реф-
лекса величина ПИОС практически не зависит от степени деформации. В то 
же время наличие СРНД в этом случае большой концентрации мелких де-
фектов увеличивает ее в 2-3 раза, благодаря вкладу диффузной составляю-
щей ПИОС RD, причем увеличение ПИОС практически не компенсируется 
уменьшением брэгговской составляющей RB из-за рассеяния на СРНД. 

При умеренной асимметрии используемого рефлекса (рис. 4.8,б и 
рис. 4.8,в) вследствие резкого возрастания вклада когерентной составляющей 
преобладает влияние на величину ПИОС упругой деформации. При сильной 
степени асимметрии используемого рефлекса (рис. 4.8,г) влияние СРНД на 
величину ПИОС становится практически не заметным по сравнению с влия-
нием УД. 

При неаддитивном совместном влиянии на величину ПИОС упругой 
деформации и крупных СРНД с увеличением степени асимметрии Лауэ-
отражения сужается область степени упругого изгиба, в которой СРНД уве-
личивают ПИОС, и несколько уменьшается относительная степень их воз-
действия на ПИОС в этой области. В то же время в области преобладания ко-
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герентной составляющей чувствительность к дефектам резко возрастает. На 
рис. 4.9 представлены деформационные зависимости, рассчитанные для мо-
нокристалла Si, содержащего низкую концентрацию СРНД больших разме-
ров, при использовании Лауэ-рефлексов с различной степенью асимметрии. 
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Рис. 4.9. Деформационные зависимости ПИОС, рассчитанные по формулам (4.1) и(4.2), 
описывающим одновременное влияние на ПИОС упругих деформаций и СРНД для раз-
ных значений характеризующих СРНД параметров динамического рассеяния рентгенов-
ского излучения: (1) L=0, µds=0, µ*=0; (2) L=0,005, µds=7,1 см–1, µ*=0,71 см–1; (3) L=0,01, 
µds=14,2 см–1, µ*=1,42 см–1 и при различных углах наклона отражающей плоскости 011 к 
нормали к поверхности образца: ψ=0,1° (а), ψ=2,05° (б), ψ=4,5° (в), ψ=53,2° (г) 

Из рис. 4.9 видно, что степень деформации, определяющая точку поте-
ри чувствительности к СРНД, уменьшается с увеличением степени асиммет-
рии используемого Лауэ-отражения. При симметричном отражении 
(рис. 4.9,а) наблюдается только тот участок деформационной зависимости, на 
котором СРНД увеличивают ПИОС упруго деформированного кристалла. 
При значительной степени асимметрии отражения (рис. 4.9,д) практически 
наблюдается только тот участок деформационной зависимости, на котором 
преобладает вклад в ПИОС когерентного рассеяния, и наличие СРНД вызы-
вает уменьшение ПИОС упруго деформированного кристалла. 

Таким образом, в настоящем параграфе на основе предложенной моде-
ли (4.1) и (4.2) теоретически и экспериментально изучены особенности ди-
фракции в геометрии Лауэ когерентно и диффузно рассеянного рентгенов-
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ского излучения в тонких упруго изогнутых кристаллах кремния, содержа-
щих дефекты кулоновского типа. Установлена природа возможных механиз-
мов как аддитивного, так и неаддитивного влияний УД и СРНД на ПИОС 
при различной степени асимметрии отражений, которая позволяет сущест-
венно усиливать эффект влияния УД на ПИОС. 

§4.Количественное описание влияния на ПИОС упругого изгиба 
для монокристаллов с разными характеристиками СРНД. 

На основе модели, предложенной в работе [42], экспериментально под-
твердившей соответствующие теоретические предсказания [23,24,39], уста-
новлены природа и основные особенности характера зависимости от дефор-
мации факторов экстинкции. В соответствии с [23,24,39,40], он существенно 
зависит от степени нарушения структуры этого образца вследствие наличия в 
нем СРНД, и, следовательно, очень чувствителен к характеристикам СРНД. 
Однако для определения характеристик СРНД путем фитирования теорети-
ческих и экспериментальных деформационных зависимостей ПИОС при ис-
пользовании разработанной в [40] теоретической модели необходимо разде-
лить в этой модели влияние на ПИОС УД и наноразмерных дефектов. Целью 
настоящего параграфа является получение в соответствии с [36] такой факто-
ризованной модели путем выделения универсальных коэффициентов в де-
формационных поправках к факторам экстинкции, которые не зависят от 
микродефектов и от СРНД, а зависят только от УД. Сначала это осуществля-
лось в [36] для примера в случае дифракции рентгеновского излучения в мо-
нокристаллах Si с уже известными характеристиками СРНД. Затем найден-
ные универсальные коэффициенты использовались для диагностики неиз-
вестной дефектной структуры СРНД других монокристаллов путем фитиро-
вания на основе такой факторизованной теоретической модели эксперимен-
тальных деформационных зависимостей ПИОС, полученных в тех же усло-
виях дифракции. 

С целью развития новых методов диагностики микродефектов и СРНД 
для выяснения характера влияния нарушений, вызванных микродефектами и 
СРНД, и исключения путем выделения факторов собственно деформацион-
ных зависимостей, общих для всех случаев дефектов, в работе [36] проанали-
зированы деформационные зависимости факторов экстинкции, полученные 
для трех образцов с разными дефектными структурами. Образцы были выре-
заны по плоскости (111) из слитка, выращенного по методу Чохральского в 
направлении [111] и имеющего концентрацию кислорода 1,1⋅1018 см–3 и кон-
центрацию углерода <1,0⋅1017 см–3. Образцы были отожжены при температу-
ре 1080°С. Средний размер и концентрация микродефектов трех типов, при-
сутствующих в указанных образцах, определены комбинированным методом 
ПИОС, описанным в работе [38] (см. главы 1 и 2). Толщины образцов, дли-
тельность их термообработки и характеристики микродефектов трех типов, 
присутствующих в образцах, приведены в таблице 4.2. 
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Таблица 4.2. Толщины образцов (t0, мкм), длительность (t, ч), средние размеры и концен-
трации: кластеров SiO2 в форме дисков Rcl, мкм; hcl, мкм; ccl; больших дислокационных 
петель с|b

r
|=a/ 2  (b

r
 – вектор Бюргерса, a – параметр решетки) Rbl, мкм; cbl; и мелких 

дислокационных петель с|b
r

|=a/ 2  Rsm.l, мкм; csm.l. 

№ 
обр. 

t0, 
 мкм 

t, 
ч. 

Rcl, 
 мкм 

hcl, 
 мкм 

Rbl, 
 мкм 

cbl⋅1015 Rsm.l, 
 мкм 

csm.l⋅1010

1 470 4 0,35 0,01 0,35 4,7 0,02 2,11 
2 488 6 0,45 0,012 0,45 5,2 0,03 1,43 
3 675 10 0,67 0,014 0,67 6,2 0,006 111 
Деформационные зависимости ПИОС для этих образцов измерены в 

работе [18] с использованием 220-отражения MoKα-излучения от плоскостей, 
составляющих с нормалью к поверхности кристалла угол ψ=2,13° (для образ-
ца 1); ψ=2,05° (для образца 2); ψ=0,38° (для образца 3). 

Согласно модели, предложенной в работе [40], деформационная зави-
симость интегральной интенсивности диффузного рассеяния или эффектив-
ного статического фактора Дебая-Валлера L описывается выражением (4.4). 

Согласно той же модели, деформационные зависимости интегральных 
факторов эффективного поглощения из-за квазидиффузного рассеяния и 
диффузного рассеяния на микродефектах описываются выражениями (4.5) 
для exp(–µdst) и выражением (4.6) для exp(–µ*t). 

Путем фитирования экспериментальных деформационных зависимо-
стей при использовании для упруго изогнутого монокристалла разработан-
ной в [40] модели и формул динамической теории для монокристалла с мик-
родефектами [18] подбираются такие значения величин поправок к L0, exp(–
µds0t) и exp(–µ*

0t), при которых значение коэффициента добротности фитиро-
вания минимально. 

Таким способом для образцов 1, 2 и 3 были определены значения кри-
тического радиуса деформации (ρk), при которых exp(–µdst)=exp(–µ*t). Полу-
ченные значения величин ρk, а также величины отношений µds0/µ*

0 и значения 
величин радиусов упругого изгиба (УИ), при которых исчезает чувствитель-
ность ПИОС к микродефектам (ρ0), приведены в таблице 4.3. 
Таблица 4.3. Значения критического радиуса кривизны УИ (ρk), радиуса кривизны УИ, 
при котором исчезает чувствительность ПИОС к СРНД (ρ0), и коэффициентов к экстинк-
ционным деформационным поправкам α1 и δ, полученные при фитировании деформаци-
онных зависимостей ПИОС для образцов 1, 2 и 3, и значения отношений коэффициентов 

эффективного поглощения µds0/µ*
 0 в отсутствие УИ 

№ 
обр. 

ρ0(–)⋅10–6, 
 мкм 

ρ0(+)⋅10–6,
 мкм 

ρk⋅10–6, 
 мкм 

(α1⋅10–3), 
 мкм 

(δ⋅10–10), 
 мкм2

µds0/µ*
 0

1 –1,46 2,68 1,5 –(1,4±0,4) –(8±2) 7,01 
2 –1,12 2,22 1 –(1,7±0,4) –(10±2) 4,18 
3  0,725 0,245 –(1,5±0,4) –(10±2) 6,70 

Затем для участков деформационных зависимостей ПИОС, соответст-
вующих интервалам|ρ|<ρk при exp(–µdst)=exp(–µ*t) подбирались значения ве-
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личин поправок α1/ρ и δ/ρ2. Полученные значения α1 и δ также представлены 
в таблице 4.3. Анализ данных таблицы 4.3 позволил феноменологически ус-
тановить формулу 

ρk≈0,4 ρ0(+).                                                   (4.9) 
На втором этапе для интервала|ρ|>ρk подбирались значения величин 

поправок к ∆L1 и exp(–µds0t). Подобранные значения коэффициентов попра-
вок к L0 и к интегральному фактору экстинкции приведены в таблице 4.4. 

Таблица 4.4. Коэффициенты зависящих от радиуса кривизны УИ ρ поправок к L0 и  
к интегральному фактору экстинкции: α/ρ2 и β/ρ2  

№ обр. α, мкм2 β, мкм2

1 –(1,5±0,4)⋅1012 (2,5±0,2)⋅109

2 –(1±0,4)⋅1012 (3±0,2)⋅1010

3 –(6±0,3)⋅1010 (9±1)⋅1010

Из таблицы 4.4 видно, что значения коэффициентов α для образцов 1 
(η=0,08) и 2 (η=0,077) одного порядка, а для образца 3 (η=0,014) значение 
указанного коэффициента на порядок меньше. Здесь η=sinψ[1+cos(θ+ψ)cos(θ–
ψ)(1+ν)] – множитель, учитывающий изменение степени асимметрии исполь-
зуемого отражения в теории Петрашеня-Чуховского (см. [31]). Видно, что 
коэффициенты α сильно зависят от степени асимметрии используемого от-
ражения. Для коэффициентов β наблюдается зависимость от характеристик 
микродефектов и СРНД. 

На рис. 4.10 представлены деформационные зависимости поправок к 
интегральным факторам экстинкции для образцов 1, 2 и 3 в интервале де-
формаций|ρ|>ρk. 

Из рис. 4.10,а и 4.10,б видно, что деформационные зависимости попра-
вок к факторам экстинкции чрезвычайно чувствительны к изменению от об-
разца к образцу характеристик СРНД и степени асимметрии используемого 
отражения. 
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Рис. 4.10,а. Деформационные зависимости поправок α/ρ2 к эффективному статическому 
фактору Дебая-Валлера для образцов 1 (сплошная линия), 2 (штриховая линия) и 3 (пунк-
тирная линия), полученные путем фитирования экспериментальных деформационных за-
висимостей ПИОС и рассчитанных по формуле из [27,31] при|ρ|>ρk с учетом (4.1)-(4.3) 
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Рис. 4.10,б. Деформационные зависимости поправок β/ρ2 к интегральному фактору эффек-
тивного поглощения exp(–µds0t) для образцов 1 (сплошная линия) и 2 (штриховая линия), 
полученные путем фитирования экспериментальных деформационных зависимостей 
ПИОС и рассчитанных по формуле из [27,31] при|ρ|>ρk с учетом (4.1)-(4.3) 

Авторами работы [36] феноменологически подобраны нормирующие 
множители для поправок к интегральным факторам экстинкции. На рис. 4.11 
представлены деформационные зависимости нормированных на эти множи-
тели поправок к интегральным факторам экстинкции для образцов 1, 2 и 3 в 
интервале деформаций|ρ|>ρk. 

Из рис. 4.11 видно, что нормированные значения величин поправок к 
интегральным факторам экстинкции одинаковы для всех образцов, т.е. не за-
висят от характеристик микродефектов, СРНД и от степени асимметрии ис-
пользуемого отражения. 

Анализ результатов расчетов, представленных на рис. 4.10 и 4.11, при 
использовании соотношения (4.7) показывает, что для любого упруго изогну-
того образца, содержащего микродефекты и СРНД, значения величин попра-
вок к интегральным факторам экстинкции можно определить из следующих 
выражений: 
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Рис. 4.11,а. Деформационные зависимости поправок α/ρ2 к эффективному статическому 
фактору Дебая-Валлера для образцов 1(сплошная линия), 2 (штриховая линия) и 3 (пунк-
тирная линия), полученные путем фитирования экспериментальных деформационных за-
висимостей ПИОС и рассчитанных по формуле из [27,31] с учетом (4.1)-(4.3) при|ρ|>ρk, 
нормированные на ρk

2

 91



-15 -10 -5 0 5 10 15
-1

0

1

2

3

4

3
2

1

β/ρ2

1000/ρ, см-1

 
Рис. 4.11,б. Деформационные зависимости поправок β/ρ2 к интегральному фактору эффек-
тивного поглощения exp(–µds0t) для образцов 1(сплошная линия), 2 (штриховая линия) и 3 
(пунктирная линия), полученные путем фитирования экспериментальных деформацион-
ных зависимостей ПИОС и рассчитанных по формуле из [27,31] с учетом (4.1)-(4.3) 
при|ρ|>ρk, нормированные на L0/exp(–µds0t) 

α=α’(0,4 ρ0) 
2,    α1=α1

’;                                         (4.10) 
β=β’ L0/exp(–µds0t);                                           (4.11) 

δ=δ’.                                                       (4.12) 
В таблице 4.5 приведены не зависящие от характеристик СРНМ и сте-

пени асимметрии универсальные коэффициенты деформационных поправок 
к L0 и к интегральным факторам экстинкции exp(–µds0t) и exp(–µ*

0t) для де-
формационных зависимостей ПИОС упруго изогнутых монокристаллов Si, 
полученные при использовании 220 симметричных Лауэ-отражений MoKα-
излучения 
Таблица 4.5. Нормированные коэффициенты поправок α’/ρ2, α1’/ρ, β’/ρ2 и δ’/ρ2 к L0 и к ин-
тегральным факторам экстинкции, exp(–µds0t) и exp(–µ*

0t) для деформационных зависимо-
стей ПИОС упруго изогнутых монокристаллов Si, полученные при использовании 220 

симметричных Лауэ-отражений MoKα-излучения 

α’ α1
’, мкм β’, мкм2 δ’, мкм2

–1 –1,4⋅103 (1,8±0,7)⋅1012 –(1±0,1)⋅1011

Таким образом, доказана возможность разделения влияния на ПИОС 
СРНД и УД и получены не зависящие от характеристик СРНД универсальные 
коэффициенты деформационных поправок к L0 и к интегральным факторам 
экстинкции exp(–µds0t) и exp(–µ*

0t) для деформационных зависимостей ПИОС 
упруго изогнутых монокристаллов Si, при использовании 220 Лауэ-отражений 
MoKα-излучения. Следует отметить, что в работе [36] эмпирически установлен 
вид зависимостей множителей к универсальным поправкам от факторов ди-
намического рассеяния в неизогнутом монокристалле с СРНД L0, exp(–µds0t) и 
exp(–µ*

0t), которые, в свою очередь, зависят от типа, размера и концентрации 
СРНД. Однако, как известно [38], L0, µds0 и µ*

0 в образцах с несколькими опре-
деляющими типами СРНД представляют собой суммы соответствующих фак-
торов для дефектов всех определяющих типов. Поэтому полученные в настоя-
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щем разделе количественные характеристики совместного влияния изгиба и 
СРНД являются средними для различных содержащихся в монокристаллах 
СРНД. Исследованию зависимости указанных характеристик от типа, размера и 
концентрации СРНД посвящен следующий раздел. 

§5. Изучение совместного влияния изгиба и СРНД различных ти-
пов и размеров на величину ПИОС 

На рис. 4.12 для образцов 1, 2 и 3 представлены деформационные зави-
симости ПИОС, рассчитанные отдельно для каждого из трех определяющих 
типов СРНД при использовании выражений (4.1)-(4.10). Из рис. 4.12 видно, 
что для образцов 1 и 2 ближе всего к экспериментальной деформационной 
зависимости ПИОС проходит рассчитанная деформационная зависимость 
для мелких петель. Для образца 3 – рассчитанная деформационная зависи-
мость для дискообразных кластеров. Влияние на величину ПИОС больших 
дислокационных петель относительно невелико. 

Для образцов 1 и 2 установлено, что при отрицательных деформациях 
экспериментальное значение ρ0(эксп.) равно теоретически рассчитанному 
значению для малых петель ρ0(теор. м.п.), самому малому из теоретических 
значений ρ0, рассчитанных для каждого типа дефектов: ρ0(теор. б.п.), ρ0(теор. 
м.п.), ρ0(теор. кл.) и ρ0(теор. с.б.п.). При положительных деформациях экспе-
риментальное значение ρ0(эксп.) равно среднему от теоретических значений 
ρ0, рассчитанных для каждого типа дефектов: ρ0(теор. б.п.), ρ0(теор. м.п.), 
ρ0(теор. кл.) и ρ0(теор. с.б.п.). 

Видно, что рассчитанная для малых петель деформационная зависи-
мость при отрицательных деформациях практически совпадает с экспери-
ментальной деформационной зависимостью. При положительных деформа-
циях наблюдается заметное расхождение рассчитанной для мелких петель и 
экспериментальной зависимостей, что свидетельствует о более сильном 
влиянии на ПИОС в этом случае также и более крупных кластеров и дисло-
кационных петель. Из рис. 4.12 видно, что наноразмерные петли вносят оп-
ределяющий вклад в ПИОС. 

Для образца 3 установлено, что при отрицательных деформациях влия-
ние на величину ПИОС наноразмерных случайно распределенных в объеме 
дефектов всех трех типов и упругой деформации практически аддитивно. 
При положительных деформациях экспериментальное значение ρ0(эксп.) 
меньше теоретически рассчитанного значения для малых петель ρ0(теор. 
м.п.), самого малого из теоретических значений ρ0, рассчитанных для каждо-
го типа дефектов: ρ0(теор. б.п.), ρ0(теор. м.п.), ρ0(теор. кл.) и ρ0(теор. с.б.п.). 

Видно, что рассчитанная для кластеров деформационная зависимость 
ближе всего к экспериментальной деформационной зависимости. При силь-
ных положительных деформациях увеличение ПИОС из-за присутствия в об-
разце кластеров уменьшается и становится сравнимым с увеличением ПИОС 
из-за присутствия в образце крупных и мелких петель. 
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Рис. 4.12. Деформационные зависимости ПИОС, рассчитанные по формулам (4.1) и (4.2), 
влияние на ПИОС упругих деформаций и СРНД разных типов: больших петель (сплошная 
линия), малых петель (штрих), кластеров (пунктир) и в отсутствие СРНД (штрих-пунктир) 

На рис. 4.13-4.15 показаны деформационные зависимости отношения 
ПИОС изогнутого реального монокристалла к ПИОС изогнутого монокри-
сталла без СРНД. 

Из рис. 4.13 и 4.14 видно, что, независимо от того, какой вклад в ПИОС 
вносят наноразмерные петли, изменение знака их влияния на величину 
ПИОС происходит при более сильном упругом изгибе, чем изменение знака 
влияния более крупных дефектов (кластеры, большие петли). Кроме того, из 
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рис. 4.5 видно, что изгиб, соответствующий изменению знака влияния на 
ПИОС мелких петель, может быть больше, чем изгиб, соответствующий ρ0. 
Количественная оценка отношения ρизв/ρ0, где ρизв – радиус изгиба, соответ-
ствующего изменению знака влияния на ПИОС СРНД, позволила выразить 
его величину через величины параметров динамического рассеяния на де-
фектах: 

для образца 3 
ρ0/ρизв=0,48⋅103 [L exp(–µdst) exp(–µdst)/exp(–µ*t)]изв≈ 

≈0,42⋅103 L0 exp(–µds0t) exp(–µds0t)/exp(–µ0
*t),                     (4.13) 

для образца 2 
ρ0/ρизв≈0,36⋅103 L0 exp(–µds0t) exp(–µds0t)/exp(–µ0

*t). 
Из выражения (4.13) следует, что для очень мелких дефектов

ρ0/ρизв≈0,4⋅103 L0.                                         (4.14) 
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Рис. 4.13. Деформационные зависимости ПИОС, рассчитанные по формулам (4.1) и (4.2), 
влияние на ПИОС упругих деформаций и СРНД разных типов: больших петель (сплошная 
линия), малых петель (штрих), кластеров (пунктир) и в отсутствие СРНД (штрих-пунктир) 
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Рис. 4.14. Деформационные зависимости ПИОС, рассчитанные по формулам (4.1) и (4.2), 
влияние на ПИОС упругих деформаций и СРНД разных типов: больших петель (сплошная 
линия), малых петель (штрих), кластеров (пунктир) и в отсутствие СРНД (штрих-пунктир) 
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При L0<<1 отношение (4.12) может достигнуть 100, изменение знака 
влияния может наблюдаться при высокой степени упругого изгиба, т.е. прак-
тически может наблюдаться аддитивность влияния на ПИОС СРНД и УД. 

Для крупных дефектов exp(–µds0t) exp(–µds0t)/exp(–µ0
*t)<<1. При L0<<1 

отношение (4.11) может достигнуть 0,1, изменение знака влияния может на-
блюдаться при малой степени упругого изгиба, неаддитивность влияния на 
ПИОС СРНД и УД будет проявляться еще сильнее, чем для образцов 2 и 3. 

Рассмотрение деформационных зависимостей ПИОС для образцов 2 и 
3, полученных при использовании 220 Лауэ-рефлексов MoKα1-излучения от 
плоскостей, составляющих угол ψ с нормалью к поверхности кристалла (ве-
личины углов для образцов 2 и 3 составляли соотвественно ψ=2,05о и 
ψ=0,38о) позволило получить зависимость величины ρ0 от степени асиммет-
рии используемого отражения: 

ρ0(2) t0(2)/ )2(η ≈ρ0(3) t0(3)/ )3(η ,                          (4.15) 
где t0 – толщина образца, η=sinψ[1+cos(θ+ψ)cos(θ–ψ)(1+ν)] – множитель, учи-
тывающий изменение степени асимметрии используемого отражения в тео-
рии Петрашеня-Чуховского (см. 27,31]). Из выражения (4.13) следует, что с 
увеличением степени асимметрии используемого отражения должны расти 
величины ρ0 и ρизв. 

Из рис. 4.15 видно, что при слабом упругом изгибе, при ρ>ρизв преобла-
дает влияние на величину ПИОС мелких дефектов, а при сильном упругом 
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Рис. 4.15. Деформационные зависимости отношений ПИОС, рассчитанных по формулам 
(4.1)-(4.12), описывающим одновременное влияние на ПИОС упругих деформаций и СРНД, к 
рассчитанным ИОС кристалла без СРНД (Ri/Rperf) : для больших дислокационных петель 
с|b
r

|=a/ 2  (b
r

 – вектор Бюргерса, a – параметр решетки) Rbl=0,45 мкм, cbl=5,2⋅10–15 (штрих-
пунктир); мелких дислокационных петель с|b

r
|=a/ 2  Rsm.l.=0,031 мкм, csm.l=1,43⋅10–10 (штри-

ховая линия); кластеров SiO2 в форме дисков Rcl=0,45 мкм, hcl=0,0116 мкм, ccl=2,24⋅10–14 
(пунктир), сверхбольших дислокационных петель с|b

r
|=a/ 2  Rs.b.l.=10 мкм, cs.b.l.=2,4⋅10–19 

(штрих – двойной пунктир); для кристалла без СРНД (сплошная линия) и эксперимен-
тальная деформационная зависимость отношений ПИОС к рассчитанным ИОС кристалла 
без СРНД (маркеры) 
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изгибе, при ρ<ρизв преобладает влияние на величину ПИОС крупных дефек-
тов. Поэтому для получения характеристик крупных дефектов необходимо 
исследование хода деформационных зависимостей образцов при упругих из-
гибах, соответствующих ρ<ρизв. Анализ выражения (4.13) показывает, что для 
выполнения указанного условия можно не увеличивая степени изгиба исполь-
зовать рефлекс с большей степенью асимметрии. Ниже в соответствии с [36] 
будет показано, что анализ деформационных зависимостей ПИОС, получен-
ных для одного и того же образца при использовании двух 220 Лауэ-рефлексов 
MoKα1-излучения от плоскостей, составляющих резко различные углы ψ с 
нормалью к поверхности кристалла позволяет получить величины характери-
стик мелких и крупных наноразмерных дефектов, случайно распределенных в 
объеме образца. Такую же неразрушающую количественную диагностику 
дефектной структуры динамически рассеивающего реального монокристал-
ла можно осуществить комбинированным методом толщинных и азимутальных 
зависимостей ПИОС [38]. Но метод деформационных зависимостей ПИОС, 
как будет показано ниже, более чувствителен к типу СРНД. Причина повы-
шенной чувствительности к типу дефектов обусловлена описанным выше 
влиянием упругой деформации на интегральные коэффициенты экстинкции. 

Из рис. 4.16 видно, что изменение знака влияния больших петель и 
кластеров, имеющих одинаковый радиус, на величину ПИОС происходит при 
одинаково сильном положительном изгибе. 
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Рис. 4.16. Деформационные зависимости ПИОС, рассчитанные по формулам (4.1) и (4.2), 
влияние на ПИОС упругих деформаций и СРНД разных типов: больших петель (сплошная 
линия), малых петель (штрих), кластеров (пунктир) и в отсутствие СРНД (штрих-пунктир) 

Кроме того, видно, что для двух данных образцов, независимо от сте-
пени асимметрии используемого отражения, наблюдается намного большее 
относительное увеличение ПИОС за счет присутствия кластеров по сравне-
нию с большими дислокационными петлями. Однако при сильном изгибе, 
вызвавшем изменение знака влияния СРНД (при ρ<ρизв), уменьшение вели-
чины ПИОС за счет наличия кластеров и дислокационных петель становится 
практически одинаковым. Это позволяет путем анализа двух деформацион-
ных зависимостей с резко различными значениями ψ однозначно определить 
тип и величины характеристик СРНД. 
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§6. Использование деформационных зависимостей ПИОС для ди-
агностики СРНД в монокристалле 

Образец №4, толщиной 500 мкм, был вырезан [36] из монокристалла Si, 
выращенного по Чохральскому с начальным содержанием кислорода n0=1018 
см–3. В результате отжига в образце произошел распад твердого раствора ки-
слорода с образованием кластеров, концентрация которых, согласно данным 
избирательного травления, составила n=106 см–2 [31]. О дефектной структуре 
образца в отсутствие УИ известно, что она должна соответствовать одной из 
двух моделей, предложенных автором работы [41]. Первая модель предпола-
гает наличие случайно распределенных в объеме образца дискообразных 
кластеров SiO2, радиус и толщина которых увеличиваются с увеличением 
времени отжига по установленному в работе [41] закону, а также дислокаци-
онных петель, образованных в результате конденсации собственных междо-
узельных атомов избыточного кремния в образце. Вторая модель предпола-
гала наличие случайно распределенных в объеме образца сферических кла-
стеров SiO2 и дислокационных петель, образованных в результате конденса-
ции собственных междоузельных атомов избыточного кремния в образце. 

Авторами работы [31] для образца №4 были получены деформацион-
ные зависимости ПИОС при использовании 220 Лауэ-отражений MoKα-
излучения от двух плоскостей, образующих разные углы с нормалью к по-
верхности кристалла: ψ1=1,5° и ψ2=53,2°. 

Путем сравнения указанных экспериментальных деформационных за-
висимостей ПИОС с рассчитанными деформационными зависимостями для 
упруго изогнутого кристалла, не содержащего СРНД, авторами работы [36] 
для образца 4 получены значения ρ0, а затем из выражений (4.8)-(4.10) вы-
числены значения ρk, представленные в таблице 4.6. 
Таблица 4.6. Значения критического радиуса кривизны УИ (ρk), радиуса кривизны УИ, 
при котором исчезает чувствительность ПИОС к СРНМ (ρ0), полученные при фитирова-

нии деформационных зависимостей ПИОС для образца 4 

ψ, ° ρ0(+), мкм ρk, мкм 
1,5     2,193⋅105     8,77⋅104

53,2     4,89⋅106     1,96⋅106

Из данных таблицы 4.6 видно, что значения величин критического ра-
диуса кривизны изгиба ρk для использованных рефлексов различаются больше, 
чем на порядок. При слабой степени асимметрии используемого отражения 
(ψ=1,5°) вся экспериментальная деформационная зависимость ПИОС соот-
ветствует интервалу|ρ|>ρk, а при сильной степени асимметрии используемого 
отражения (ψ=53,2°) вся экспериментальная деформационная зависимость 
ПИОС соответствует интервалу|ρ|<ρk. В работе [42] расчеты деформацион-
ных зависимостей без учета влияния УИ на диффузное рассеяние показали, 
что при сильной асимметрии используемого отражения чувствительность 
ПИОС к микродефектам растет при усилении упругого изгиба и проявляется 
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в заметном уменьшении когерентной составляющей ПИОС пропорционально 
exp(–µds0t). Однако экспериментальная деформационная зависимость ПИОС, 
полученная авторами работы [31] при ψ2=53,2°, практически совпадает с рас-
считанной для идеального кристалла. Это объясняется тем, что, при учете 
влияния УД согласно модели, предложенной в работе [40], при|ρ|<ρk инте-
гральный фактор эффективного поглощения для когерентной составляющей 
ПИОС становится равным интегральному фактору эффективного поглоще-
ния для диффузной составляющей ПИОС: exp(–µdst)=exp(–µ*t). Сравнительно 
малое максимальное при δ=–1,3⋅1010 значение величины поправки (1–δ/ρ2)= 
=(1–0,036)=0,964 указывает на то, что реальное уменьшение ПИОС по срав-
нению с идеальным кристаллом должно быть на самом деле гораздо менее 
заметным, т.е. предполагаемое в [42] повышение чувствительности к СР мик-
родефектам и к СРНД нивелируется. 

Однако, фитирование теоретической и экспериментальной деформаци-
онных зависимостей ПИОС для образца №4, полученных при ψ1=1,5°, было 
осуществлено [36] при использовании взятых из таблицы 4.5 значений коэф-
фициентов поправок к факторам экстинкции (α1/ρ и δ/ρ2) и значений норми-
рованных коэффициентов поправок α’/ρ2 и β’/ρ2. На рис. 4.17 сплошной ли-
нией изображены деформационные зависимости ПИОС, рассчитанные в рам-
ках первой и второй моделей дефектной структуры с учетом влияния дефор-
мации на диффузное рассеяние. 

Из рис. 4.17 видно, что фитирование деформационных зависимостей 
ПИОС, полученных при использовании только отражения со слабой степе-
нью асимметрии (ψ1=1,5°), не позволяет установить тип СРНД, присутст-
вующих в исследуемом образце. Однако совместное фитирование деформа-
ционных зависимостей, полученных при использовании рефлексов с различ-
ной степенью асимметрии, позволило однозначно определить, что нанораз-
мерными являются дислокационные петли. 

Из рис. 4.17 видно, что экспериментальные деформационные зависи-
мости ПИОС совпадают с рассчитанными с учетом зависимости диффузного 
рассеяния от деформации только для первой модели при µds0/µ*

0=6,26 
(рис. 4.17,а).В этом случае в рамках модели 1 для образца 4 определены сле-
дующие значения средних радиусов и концентраций дискообразных класте-
ров, больших петель и наноразмерных петель: 

Rcl=0,22 мкм, hcl=8,4 нм, ccl=8⋅10–13, Rsl=32 нм, csl=8,5⋅10–10. 
Полученное значение величины концентрации кластеров согласно вы-

водам работы [43] соответствует температуре отжига 896°С. Известно, что 
при температуре отжига ниже 900°С не происходит образование больших 
дислокационных петель, радиус которых превышает радиус выдавливающих 
их кластеров. Таким образом, полученные в рамках модели 1 размеры кла-
стеров согласуются с тем фактом, что они наблюдались в данном образце ме-
тодом избирательного травления авторами работы [31]. 
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Рис. 4.17. Экспериментальные зависимости ПИОС (маркеры) и теоретические зависимости 
ИОС бездефектного изогнутого монокристалла (штрих), рассчитанные с учетом влияния 
УИ на диффузное рассеяние в рамках модели 1, предполагающей наличие в исследуемом 
образце дискообразных кластеров Rcl=0,22 мкм, hcl=8,4 нм, ccl=8⋅10–13 и наноразмерных 
петель Rsl=32 нм, csl=8,5⋅10–10, при µds0/µ*

0=6,26 (а) и в рамках модели 2. Модель 2 предпо-
лагает наличие в исследуемом образце сферических кластеров Rcl=72 нм и призматиче-
ских дислокационных петель Rl=0,22 мкм, cl=1,5⋅10–13, при µds0/µ*

0=3,43 (б); зависимости 
ПИОС (сплошные линии) и диффузной составляющей ПИОС RD (пунктир) 

Наличие в исследуемом образце наноразмерных петель, размеры и 
концентрация которых определены в работе [36], не могло быть зафиксиро-
вано методом избирательного травления. При отсутствии влияния УД на 
диффузное рассеяние наличие в образце кластеров с указанными характери-
стиками должно было бы приводить к заметному уменьшению ПИОС по 
сравнению с идеальным кристаллом при использовании резко асимметрично-
го отражения. 

На рис. 4.18 сплошной линией изображены деформационные зависимо-
сти ПИОС, рассчитанные в рамках первой модели дефектной структуры без 
учета влияния деформации на диффузное рассеяние при следующих значе-
ниях средних радиусов и концентраций дискообразных кластеров, и малых 
петель: 

Rcl=0,22 мкм, Rcl/hcl=26,05, ccl=8,7⋅10–13, Rsl=0,032 мкм, csl=9,24⋅10–10. 
Следует отметить, что расхождение расчета с экспериментом, показанное 

на рис. 4.18, наблюдается для деформационных зависимостей, рассчитанных 
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без учета зависимости диффузного рассеяния от деформации в рамках обеих 
моделей дефектной структуры, что экспериментально подтверждает необхо-
димость учета деформационных поправок, найденных в работе [36]. 
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Рис. 4.18. Экспериментальные зависимости ПИОС (маркеры) и теоретические зависимости 
ИОС бездефектного изогнутого монокристалла (штрих), а также рассчитанные в рамках 
модели 1 зависимости ПИОС (сплошные линии) и диффузной составляющей ПИОС RD 
(пунктир), рассчитанные без учета влияния УИ на диффузное рассеяние. Модель 1 пред-
полагает наличие в исследуемом образце дискообразных кластеров (Rcl=0,22 мкм, hcl=8,4 
нм, ccl=8,7⋅10–13) и наноразмерных петель (Rsl=32 нм, csl=9,2⋅10–10). 

Как видно из представленных результатов, предложенным методом оп-
ределены тип и характеристики СРНД, не наблюдаемых методами избира-
тельного травления и рентгеновской топографии. 

§7. Выводы 

Проведена экспериментальная апробация существующей теоретиче-
ской модели деформационной зависимости полной интегральной отража-
тельной способности (ПИОС) в монокристаллах со случайно распределен-
ными дефектами (СРД), учитывающая влияние эффектов экстинкции за счет 
рассеяния на СРД на деформационную зависимость когерентной составляю-
щей ПИОС и пренебрегающая зависимостью от упругой деформации (УД) 
диффузной составляющей и обусловленных ею эффектов экстинкции. Пока-
зано, что эта модель не дает адекватного количественного описания совмест-
ного влияния УД и СРД на ПИОС. Однако показано, что эта модель дает ка-
чественное объяснение наблюдаемых аномальных эффектов возможного в 
зависимости от величины эффектов экстинкции как аддитивного (для малых 
величин), так и неаддитивного (для больших) влияния СРД и УД на ПИОС. 

Предложена новая модель деформационной зависимости ПИОС в кри-
сталлах с СРД, учитывающая влияние деформации на диффузную состав-
ляющую ПИОС и на обусловленные диффузным рассеянием эффекты экс-
тинкции обеих составляющих ПИОС, которая впервые позволила дать адек-
ватное количественное описание соответствующих экспериментальных дан-
ных и впервые экспериментально установить зависимость от УД диффузной 
составляющей ПИОС, а также факторов экстинкции, обусловленной рассея-
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нием на дефектах. 
Феноменологически разделены вклады упругого изгиба и СРД в ПИОС 

путем факторизации всех параметров предложенной модели на множители, 
зависящие только от СРД, и множители, зависящие только от УД. Найден 
явный вид указанных зависимостей, что позволило создать уникальный ме-
тод количественной диагностики характеристик СРД на основе изучения де-
формационных зависимостей ПИОС. 
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ГЛАВА 5. ТОЧНЫЕ АНАЛИТИЧЕСКИЕ РЕШЕНИЯ ЗАДАЧ 
РЕНТГЕНОВСКОЙ КРИСТАЛЛООПТИКИ ДЛЯ СТРУКТУР  

С ПЕРЕМЕННЫМ ГРАДИЕНТОМ ДЕФОРМАЦИИ 

Методы анализа кривых дифракционного отражения (КДО) от кристал-
лических структур высокой степени совершенства, основанные на анализе 
рентгенодифракционных (РД) данных, можно условно разделить на два ос-
новных направления. К первому направлению относятся методы, основанные 
преимущественно на численном решении уравнений Такаги или вычислении 
кинематического интеграла (в условиях применимости кинематического 
приближения) для заданного поля деформаций в кристалле, моделирующего 
реальную структуру, и сопоставлении с экспериментальными РД данными. 
Подгонка теоретической кривой дифракционного отражения (КДО) к экспе-
риментальной производится вариацией структурных параметров, опреде-
ляющих данную модель. 

Наиболее полная реализация такого подхода сводится к решению об-
ратной задачи дифракции [1,2], когда при помощи различных критериев при 
сопоставлении экспериментальных и теоретических КДО восстанавливается 
профиль деформации по всей глубине кристалла. Решение обратной задачи, 
вообще говоря, неоднозначно (здесь имеется тесная связь с известной фазо-
вой проблемой в рентгеноструктурном анализе). Однако в ряде случаев при 
задании некоторой априорной информации о характере деформации в струк-
туре, скажем монотонного уменьшения по глубине или чередования извест-
ного числа резко выраженных эпитаксиальных слоев, таким способом можно 
получать вполне надежные данные о профиле деформации. 

Но при всей своей очевидности и идейной простоте подобный подход 
неизбежно имеет существенный недостаток. Численное решение не позволяет 
в большинстве случаев увидеть какие-либо закономерности и выявить каче-
ственные соотношения между структурными параметрами, характеризую-
щими деформационное состояние кристалла, и существенными особенно-
стями КДО. 

В этой связи важное значение приобретает второе направление – оты-
скание аналитических решений для модельных задач дифракции, когда про-
филь деформации задается некоторой известной функцией. При этом осо-
бенно выделяется немногочисленный класс задач, имеющих точные анали-
тические решения. Значимость точно решаемых моделей состоит в том, что 
они в некотором смысле характерны для реальных структур: идеальный кри-
сталл [3], кристалл с постоянным градиентом деформации (например, изо-
гнутый кристалл или эпитаксиальная пленка твердого раствора с линейным 
изменением концентрации – варизонная структура) [3,4], система пленка–
подложка с переходным слоем на границе раздела [5-8], некоторые модели 
сверхрешеток (СР) [9-11]. Под характерностью здесь подразумевается то, что 
ряд реальных кристаллических структур с той или иной степенью точности 
описывается указанными моделями. 
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Точные решения позволяют анализировать общие закономерности про-
цессов когерентного рассеяния рентгеновских волн в модулированных кри-
сталлических решетках для определенных частных случаев, представляющих 
интерес. 

В ряде случаев для пленок с монотонным изменением деформации 
приближение постоянного градиента [4] оказывается недостаточным и воз-
никает необходимость дальнейшего обобщения – рассмотрения профилей 
деформации с переменным градиентом. 

Прежде чем мы рассмотрим аналитические решения задач с конкрет-
ным видом профиля деформации, представляет интерес проанализировать в 
общем случае задачу распространения рентгеновской волны в кристалле с 
переменным градиентом деформации на качественном уровне. 

Качественные аналитические методы при исследовании задач динами-
ческого рентгеновского рассеяния актуальны по ряду причин. Главным обра-
зом это связано с тем, что они могут быть применены в совершенно различ-
ных областях науки [12]. Например, распространение волн различной приро-
ды в периодических средах относится к сфере физики твердого тела, а раз-
личные волновые процессы в средах с распределенной обратной связью рас-
сматриваются в радиотехнике и электронике. Применимость качественного 
подхода обусловлена общим свойством различных физических систем и про-
цессов – наличием параметрического влияния характеристик среды на фор-
мирование волнового поля. 

В случае рентгеновской дифракции в деформированном кристалле влия-
ние на волновое поле оказывают параметры, которые можно условно разде-
лить на две группы. К первой группе относятся собственно дифракционные 
(геометрические) характеристики – реализуемая схема дифракции, углы от-
клонения от точного брэгговского значения. Во вторую группу входят пара-
метры, определяющие свойства кристалла как (квази)периодической среды с 
заданными электронной плотностью и изменением межплоскостного расстоя-
ния, то есть деформации. С точки зрения теории дифракции несомненный ин-
терес представляет выяснение влияния структурных параметров – толщин де-
формированных слоев, градиентов и амплитуды деформации – на характери-
стики кривой дифракционного отражения. В дальнейшем мы будем рассмат-
ривать задачу рентгенодифракционного анализа именно в этом аспекте. 

Качественные аналитические методы могут быть использованы для 
широкого класса моделируемых профилей деформации, включающих не 
только СР [11], но и структуры с монотонными произвольными градиентами 
деформации [13]. Важно при этом, что достигаемая степень общности каче-
ственного анализа позволяет выявить ряд закономерностей дифракционной 
картины при минимальной конкретизации характера распределения дефор-
мации по глубине кристалла. 

Эти закономерности обусловлены, в первую очередь, математической 
структурой уравнений Такаги. Кроме того, можно выделить характерные 
особенности, связанные с общими свойствами различных профилей дефор-
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маций, позволяющими провести их классификацию по некоторым специфи-
ческим параметрам. Сказанное делает очевидным использование качествен-
ных методов исследования решений дифференциальных уравнений, и кон-
кретно, с позиций математической теории устойчивости [14,15]. 

Такой подход был впервые применен в [16] как для акустической, так и 
для эпитаксиальной СР, и впоследствии развит в целом ряде работ [17-19] и 
распространен на произвольные модели СР. Подробное изложение этого ме-
тода и его применение для ряда частных задач дифракции в СР приведены в 
монографии [20]. 

Рассмотрим кратко физическую интерпретацию возможных типов ре-
шений уравнений Такаги с точки зрения теории устойчивости. 

§1. Физическая интерпретация типов решений уравнений Такаги 
согласно теории устойчивости 

Известно, что устойчивое решение линейной системы дифференциаль-
ных уравнений всегда ограничено на всем рассматриваемом бесконечном ин-
тервале значений аргумента (для нелинейных систем уравнений, в общем 
случае, такое утверждение уже несправедливо [15]). Напротив, неустойчивое 
решение, вообще говоря, может неограниченно возрастать. Важно отметить, 
что для линейной системы свойства решений (устойчивость или неустойчи-
вость) носят инвариантный характер, то есть они либо все одновременно ус-
тойчивы, либо неустойчивы. Отсюда следует, что тип решения не зависит от 
выбора фундаментальной системы решений (для системы уравнений – фун-
даментальной матрицы решений). 

Устойчивый характер решения системы уравнений Такаги означает, 
что падающая рентгеновская волна свободно распространяется в глубь кри-
сталла, не испытывая затухания, связанного с интерференционными эффек-
тами. (Здесь мы отвлекаемся от не влияющих на общую картину эффектов 
истинного фотоэлектрического поглощения и некогерентного рассеяния). 
Если же решение оказывается неустойчивым, то для полубесконечного кри-
сталла неограниченно возрастающую по модулю амплитуды волну мы долж-
ны отбросить как не соответствующую реальной физической ситуации, и ос-
тавить только затухающую волну. Затухание волны в этом случае будет свя-
зано с интерференционными эффектами типа экстинкции, не позволяющими 
ей проникать на значительную глубину в кристалл, и перераспределением 
энергии из падающей в отраженную волну. Как следствие, падающая волна 
"выталкивается" из кристалла. 

Граничные условия, соответствующие различным схемам дифракции 
(по Брэггу – на отражение, или по Лауэ – на прохождение), "формируют" в 
каждом случае такую конфигурацию волнового поля, которая обеспечивает 
образование дифракционного максимума только для одного типа решения. В 
случае дифракции по Брэггу области дифракционного максимума будет со-
ответствовать неустойчивое решение, а для дифракции по Лауэ, наоборот, 
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устойчивое. Такая интерпретация дифракционной картины в применении к 
СР и была использована в [16]. 

Тип решений, разумеется, определяется соотношениями между пара-
метрами, входящими в исследуемую систему уравнений. Для уравнений Та-
каги эти параметры задаются угловой отстройкой от точного угла Брэгга и 
структурными характеристиками кристалла и деформационного профиля. 
Принципиальным моментом здесь является то, что математическая теория 
устойчивости позволяет для ряда важнейших случаев проводить конструк-
тивную классификацию возможных типов решений. Она проводится на ос-
новании соотношений между специфическими комбинациями параметров 
дифференциальной системы и аналитических свойств рассматриваемых про-
филей деформации. 

Из проведенного рассуждения следует вывод. Основные качественные 
закономерности формирования единого волнового поля в кристалле с задан-
ным законом изменения деформации по глубине могут быть получены без 
решения уравнений Такаги на основании только упомянутых выше парамет-
рических соотношений. Более того, такой анализ можно проводить для целых 
классов различных деформационных профилей, имеющих лишь некоторые 
характерные общие свойства. 

Важно, что такой подход остается эффективным, даже если мы не рас-
полагаем полной информацией о деформационном профиле (как чаще всего 
и бывает на практике), а имеем только некоторые общие сведения (например, 
монотонное уменьшение деформации по глубине или дополнительную пе-
риодичность). 

Такой подход обладает несомненной эвристической ценностью, позво-
ляя с наиболее общих позиций анализировать закономерности динамической 
дифракции. Связано это с тем, что указанным соотношениям и аналитиче-
ским свойствам деформационных профилей придается вполне определенный 
физический смысл. Тем самым, для класса рассматриваемых задач выделя-
ются некоторые общие параметрические соотношения, определяющие осо-
бенности формирования единого волнового поля в деформированном кри-
сталле в условиях динамической дифракции. 

Естественно, что более детальную информацию о решении получить 
таким способом не удается. Здесь уместно провести следующее пояснение. 
Методы теории устойчивости позволяют находить некоторые детали реше-
ния (комбинации параметров) и его свойства (например, ограниченность в 
заданном угловом интервале), однако "рецепт" конструирования конкретного 
решения из этих деталей отсутствует. Кроме того, оставаясь в рамках данно-
го подхода, мы не можем сказать, нашли ли мы все комбинации параметров, 
необходимые для описания дифракции для рассматриваемого профиля. 

Существует еще одно ограничение, связанное с качественным анали-
зом. Дело в том, что теоремы теории устойчивости чаще всего формулиру-
ются в терминах лишь достаточных условий, оставляя открытыми вопросы, 
связанные с необходимостью получаемых соотношений между параметрами. 
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Учет граничных условий, осуществляемый неявно на основе указанной 
выше интерпретации, позволяет не решать каждый раз граничную задачу. 
При этом однозначное сопоставление угловых интервалов, получаемых из 
параметрических соотношений, реальным областям соответствующих дифрак-
ционных максимумов строго справедливо лишь для полубесконечного кри-
сталла. Это связано с очевидным пренебрежением эффектами интерференции 
стоячих волн, заключенных между противоположными гранями облучаемого 
кристалла. 

Разумеется, аналитический метод, не обладая общностью подхода, свя-
занного с применением теории устойчивости, позволяет получать детальную 
информацию о свойствах решений конкретных точно решаемых модельных 
задач, а в ряде случаев, опираясь на данные качественного анализа, и экстра-
полировать эти свойства на другие модели, решение для которых неизвестно. 

Таким образом, взаимно дополняющее использование качественного и 
аналитического подходов позволяет при определенных условиях получать 
информацию о дифракционных полях, недоступную каждому из них в от-
дельности. 

Покажем применение изложенных выше общих рассуждений для кон-
кретного класса кристаллических структур с переменным градиентом дефор-
мации в случае динамической рентгеновской дифракции по Брэггу [21,22]. 

§2. Структура с переменным градиентом деформации 

Проведем вначале общий качественный анализ задачи для кристалла с 
переменным градиентом деформации. Для этого запишем систему уравнений 
Такаги в специальной форме: 
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Безразмерная координата τ по нормали в глубь кристалла нормирована 
на некоторую характерную длину l. Обычно в этом качестве выступает длина 
экстинкции. Функция X(τ) в матрице B(τ) моделирует профиль деформации 
вдоль нормали к поверхности кристалла. 

Приведенная форма записи системы уравнений Такаги явно выделяет 
"основную" матрицу A, собственные значения которой дают волновые век-
тора преломленной и дифрагированной волн в идеальном кристалле, и "воз-
мущающую" матрицу B(τ), пропорциональную параметру 

⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛ ϕθ±ϕθ

ϕ±θλ
επ

=ξ 2sinctg
2
1cossin

)sin(
2 220extL

, 

который совпадает, с точностью до нормировки на период, с параметром ко-
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герентности СР [17]. Здесь Lext – длина экстинкции, ε0 – амплитуда деформа-
ции, φ – угол наклона отражающей атомной плоскости к поверхности крис-
талла. Остальные обозначения стандартные. 

Рассмотрим деформационные поля в полубесконечном кристалле, убы-
вающие по нормали в глубь кристалла до нуля на бесконечности. Такое огра-
ничение выглядит вполне естественным и под него подпадают практически 
все физически реализуемые поля деформаций (об одном из особых случаев – 
периодическом поле деформаций, описывающем СР, будет сказано ниже). 

В математической теории устойчивости [15] известна теорема об ус-
тойчивости так называемой линейной системы с почти постоянной матрицей. 
Применительно к рассматриваемому случаю она формулируется следующим 
образом. 

Если линейная система дифференциальных уравнений Такаги, где A – 
постоянная матрица (идеальный кристалл), такова, что система 
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устойчива, и выполняется интегральное условие 
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то решение исходной системы устойчиво при τ→∞, или, что то же самое, 
решения системы Такаги остаются ограниченными на всем рассматриваемом 
интервале τ. 

Как известно, условие устойчивости решений уравнений Такаги для 
идеального кристалла (матрица B(τ)=0) в случае дифракции по Брэггу огра-
ничивает угловой интервал областями, лежащими вне области полного диф-
ракционного отражения: 

κ2>δ ( )2/    extLl=δ . 
Для выполнения интегрального условия достаточно, чтобы деформация 

убывала на глубине с градиентом 

2
const
τ

>
τd

dX . 

Или, иначе, функциональная зависимость профиля деформации по глубине 
должна допускать асимптотическую оценку 

1  ,)( >αττ α−~X . 
Разумеется, указанное условие заведомо удовлетворяется для профи-

лей, скорость убывания которых больше любой наперед заданной отрица-
тельной целой степени τ. К таковым в частности относятся профили экспо-
ненциального типа, асимптотика которых имеет, например, такой вид: 

τ−τ aeX ~)( . 
Еще одна возможность соблюсти интегральное условие – это обраще-
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ние в ноль деформации при превышении заданной глубины (финитная функ-
ция). Ясно, что произвольная многослойная эпитаксиальная структура (пленка–
подложка) удовлетворяет этому требованию. 

Из приведенной выше теоремы следует весьма существенный физиче-
ский результат. 

1. Угловая область полного дифракционного отражения (ПДО) от кри-
сталла с переменным градиентом деформации, удовлетворяющим интеграль-
ному условию, такая же как от идеального кристалла и не зависит от пара-
метров нарушенного слоя. Сам же характер затухания в области ПДО 

δ<κ<δ− , разумеется, будет различным для каждого конкретного случая. 
В функцию X(τ) входят параметры, определяющие модель структуры: 

толщины слоев, глубины их залегания, переходные области между слоями, 
градиент деформации и т. д. Соответственно, аналитическое выражение для 
интегрального условия (или же асимптотические оценки, если интеграл не 
берется) будет содержать некоторые соотношения между указанными пара-
метрами. Если ограничиться лишь профилями, монотонно убывающими на 
бесконечности, то можно выделить некоторое общее свойство. 

 
Рис. 5.1. Иллюстрация физических результатов теоремы "об устойчивости системы с почти 
постоянной матрицей". 1 – "граничный" профиль 1/z, 2 и 3 произвольные профили дефор-
мации, удовлетворяющие условиям теоремы. Угловая ширина основного РД максимума 
для профилей 2 и 3 такая же как для профиля 1. На вставке схематический вид КДО, для 
которой угловое расстояние ∆κ(0) определяется амплитудой деформации в характерной 
области толщиной 1/µ. Угловая ширина осцилляций ∆κ(n) существенно различна для раз-
ных профилей деформации 
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Выполнение интегрального условия, а значит, возможность использо-
вания приведенной выше теоремы, определяется величиной 1/µ, где µ задает 
скорость убывания (градиент) деформации в глубине кристалла. Параметр 
1/µ в этом случае имеет смысл некоторой приведенной "эффективной тол-
щины", на которой и происходят наиболее существенные изменения струк-
туры волнового поля по отношению к известной картине, соответствующей 
идеальному кристаллу. Кроме того, как следует из системы уравнений Така-
ги, параметр ξ, определяющий своеобразную "степень когерентности" [17] 
рассеяния на толщине 1/µ, входит в "возмущающую" матрицу B(τ) как муль-
типликативная константа. 

2. Таким образом, величина ξ/µ является характерным "масштабом" 
дифракционной задачи и должна рассматриваться как один из специфиче-
ских параметров для данных условий дифракционной задачи. Сказанное ил-
люстрируется на рис. 5.1. 

Именно эта эвристическая информация и должна быть использована 
как при нахождении точных аналитических решений, так и при построении 
эффективных асимптотических представлений. 

Структура с периодическим полем деформации подробно проанализи-
рована в обзоре [23] и монографиях [24,25]. 

§3. Динамическая рентгеновская дифракция в кристалле с экспо-
ненциальным градиентом деформации. Точное аналитическое решение 
и основные качественные особенности волнового поля 

В связи с вышесказанным представляет интерес постановка задачи и 
рассмотрение общего характера решения для задачи динамической рентге-
новской дифракции в кристалле с экспоненциальным градиентом деформации: 

ε(z)=ε0 e
−Mz,                                                (5.1) 

где M – величина, пропорциональная градиенту деформации и определяющая 
некоторую характерную толщину, на которой происходит изменение дефор-
мации, z – координата в глубь кристалла. В дальнейшем будем считать, что 
M>0 и ε0>0, то есть деформация убывает по глубине кристалла. Случай M<0 
представляется несколько экзотичным (неестественным), хотя и не бессмыслен-
ным. При этом необходимо иметь в виду, что |ε(z)|<1 (строго говоря |ε(z)|<<1). 
Поэтому такой случай предполагает достаточно малую толщину структуры и 
обоснованность строго динамического подхода требует дополнительного ис-
следования. Случай же ε0<0 очевидно может быть сведен к ε0>0 путем соот-
ветствующей перенормировки (изменения начала отсчета) деформации. 

Из уравнений Такаги для произвольного поля деформации в кристалле 
обычной процедурой можно получить уравнение для амплитуды дифрагиро-
ванной волны EH [26]: 
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Здесь введены следующие обозначения: τ=Z/L – нормированная на толщину 
кристалла L координата в глубь кристалла, f(τ) – функция, задающая модель 
изменения деформации по глубине. 

Следуя [27,28], получим точное решение для профиля деформации ви-
да f(τ)=e−µτ, µ=ML. Подставляя f(τ) в (5.2) и делая замену переменной t=e−µτ, 
получим уравнение гипергеометрического типа 

02)(2 2
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dt
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Edt .          (5.3) 

Поскольку для уравнения (5.3) точка t=0 является регулярной особой 
точкой, то решение его ищется в форме Фробениуса EH=tαy(t), где α – харак-
теристический показатель, определяемый из условия регулярности решения в 
окрестности t=0. Это условие приводит к квадратному уравнению относи-
тельно α, решения которого имеют вид 

),( 02,1 κ±κ
µ

=α
i     κ0

2=κ2–δ0. 

Для функции y(t) имеем следующее уравнение: 
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Наконец, делая в (5.4) подстановку µξ= /2 tix , получаем стандартную форму 
вырожденного гипергеометрического уравнения: 

0)(2

2
=−−+ ay

dx
dyxc

dx
ydx                                      (5.5) 

с параметрами ,/)(1 0 µκ±κ+= ia  µκ±= /21 0ic . 
Впервые редукция системы уравнений Такаги с экспоненциальным за-

коном изменения деформации к вырожденному гипергеометрическому урав-
нению, но другим способом, была проведена в [29]. 

Общее решение уравнения (5.5) в окрестности начальной точки x=0 
представляется следующим образом 

), ;2 ,1() ; ,()( 1
21 xccaFxCxcaFCxy c −+−+= −                    (5.6) 

где F – вырожденная гипергеометрическая функция (функция Куммера), C1 и 
C2 – произвольные постоянные, определяемые граничными условиями задачи. 
Подставляя в (5.6) значения параметров a и c и возвращаясь к безразмерной 
координате τ, получим общую формулу для амплитуды дифрагированной 
волны: 
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Отметим, что неоднозначность выбора знака при определении характе-
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ристического показателя α устраняется при надлежащем выборе фундамен-
тальной системы решений уравнения (5.5). В частности решения, образую-
щие фундаментальную систему (5.6), взаимно переходят друг в друга при 
изменении знака κ0, как это видно из (5.7). 

Таким образом, общая структура поля дифрагированной волны в кри-
сталле с экспоненциальным изменением деформации определяется формулой 
(5.7). Согласно (5.7), амплитуда дифрагированной волны представляет собой 
суперпозицию стоячих волн, возникающих в идеальном кристалле, однако 
каждая из них оказывается модулированной соответствующей вырожденной 
гипергеометрической функцией. Причем характер этой модуляции определя-
ется соотношением угловых переменных κ и κ0, а также амплитуды дефор-
мации ξ, нормированных к величине µ. Тем самым точное решение (5.7) по-
зволяет нам выделить в общем случае три величины κ/µ, κ0/µ, ξ/µ как специ-
фические параметры, задающие особенности волнового поля в кристалле с 
переменным градиентом деформации. 

Параметры κ/µ, κ0/µ явно выделяют характерную угловую область, в 
которой разыгрываются все наиболее существенные изменения структуры 
волнового поля. Величина же ξ/µ заслуживает отдельного рассмотрения. Для 
этого запишем ее в следующем виде, ограничиваясь для простоты случаем 
симметричной брэгговской дифракции (ϕ=0): 

,sin2 0
0 d

r
r

πε
=πε⋅

λ
θ

=
µ
ξ                                     (5.8) 

где r=1/M – "эффективная" толщина, на которой деформация уменьшается в e 
раз, d – межплоскостное расстояние. 

В [17] была развита общая идеология процессов динамического рент-
геновского рассеяния в СР, где было показано, что параметр, аналогичный 
нашему ξ/µ, названный "параметром когерентности", определяет характерный 
масштаб длины, на котором происходит синфазное рассеяние внутри периода 
СР. Существенно, что, поскольку СР представляет собой периодический объ-
ект, то зависимость характеристик дифракционного поля от "параметра коге-
рентности" в первом порядке теории возмущений носит линейный характер. 
При этом такое приближение оказывается вполне достаточным для описания 
специфических особенностей волнового поля и, соответственно, КДО от СР. 

В нашем же случае – кристалла с непериодическим переменным гради-
ентом деформации зависимость дифракционного поля от этого параметра 
должна быть нелинейной. Это обстоятельство должно быть учтено при полу-
чении приближенных асимптотических выражений из точного аналитического 
решения (5.7) для амплитуды дифрагированной волны. 

В связи с этим представляет интерес выяснение влияния фактора (5.8) 
как такового на особенности формирования КДО, а также связи заложенных 
в него конкретных структурных параметров деформированного слоя с угло-
выми положениями основного дифракционного максимума и осцилляций 
вблизи него. Кроме того, нелинейные эффекты, определяемые величиной (5.8), 
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должны приводить к новым качественным закономерностям, возникающим 
как результат интерференции волн на характерных глубинах деформирован-
ной области кристалла. 

Ситуация, когда амплитуда волны выражается через специальные функ-
ции, в известном смысле типична в задачах динамической дифракции для 
моделей, имеющих точные аналитические решения (если конечно можно го-
ворить о типичности, располагая небогатым набором из трех решений). Осо-
бенность состоит в том, что для каждого из решений реализуются различные 
варианты, определяемые конкретными соотношениями между структурными 
параметрами и условиями дифракции. Существенно при этом, что подобное 
многообразие вариантов отражает не столько количественные, сколько каче-
ственные отличия формирования единого волнового поля и соответственно 
вида КДО при непрерывном переходе от одного тривиального предельного 
варианта модели к другому. Ясно поэтому, что аналитические соотношения для 
волнового поля, отражающие эту ситуацию, не могут в общем случае выра-
жаться через элементарные функции типа синуса или экспоненты. Для рас-
сматриваемой задачи упомянутое разнообразие конкретных форм решений при 
фиксированной ε0 и соответствующих им сложных осцилляционных струк-
тур КДО заключено между двумя элементарными предельными случаями: 
µ→∞ (идеальный кристалл) и µ→0 (тоже идеальный кристалл, но с однород-
но деформированной по всей толщине элементарной ячейкой). Заметим кста-
ти, что уже во втором случае мы имеем дело с нетривиальным пределом для 
функции F, когда оба параметра и аргумент стремятся к ∞. Такой предел оче-
видно должен обеспечивать непрерывный переход к случаю идеального кри-
сталла со смещенным началом отсчета углов: κ→κ+ξ, κ0→κ1= 0

2)( δ−ξ+κ . 

Основные качественные особенности структуры волнового поля в 
структурах с переменным градиентом деформации 

Проведенный выше общий качественный анализ задачи динамической 
дифракции для кристалла с переменным градиентом деформации примени-
тельно к рассматриваемому случаю дает следующее условие: 

,)(
00 M

dzedzz Mz ξ
=ξ< ∫∫

∞
−

∞
B  0≠M . 

Значит, при любом отличном от нуля градиенте решение за пределами ПДО 
от идеального кристалла будет устойчивым. Только при M=0 мы имеем в уг-
ловом интервале 00 )( δ<ξ+κ<δ−  область неустойчивого решения, то есть 
основной дифракционный максимум для однородно деформированного крис-
талла. Таким образом, F(a, c; x) должна оставаться ограниченной на всем ин-
тервале изменения M и лишь в случае M=0 непрерывно переходить в извест-
ное неустойчивое решение внутри области ПДО, выражающееся через ги-
перболические функции. Это означает, что при любом, даже самом малом 
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градиенте деформации, мы не имеем области ПДО в указанном выше угло-
вом интервале 00 )( δ<ξ+κ<δ− . 

Этот вывод является частным случаем полученного выше общего утвер-
ждения об отсутствии зависимости угловой области ПДО 00 δ<κ<δ−  от 
параметров деформированного поверхностного слоя. 

Условие ограниченности решения вне угловой области ПДО необходи-
мо использовать в дальнейшем при нахождении равномерного приближения 
F(a, c; x). Кроме того, величина ξ/M, определяющая это условие, очевидно, 
относится к указанным выше специфическим параметрам рассматриваемой 
задачи. 

Коэффициент отражения. Точное выражение 

Используя точную формулу для амплитуды дифрагированной волны 
(5.7), а также граничные условия дифракции по Брэггу: 

,1)0(,0)1( 0 ==τ==τ EEH  
можно стандартным образом получить общее выражение для коэффициента 
отражения. Учитывая известные дифференциальные соотношения между 
смежными функциями );1,1( xcaF ±±  [30], из (5.7) получим точную формулу 
для амплитуды дифрагированной волны от кристалла конечной толщины: 
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где введены следующие обозначения: 
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Приведенным выражением исчерпывается описание кривой дифракци-
онного отражения (КДО), если не делать никаких предположений относи-
тельно входящих в (5.9) величин. Прямое применение формулы (5.9) для рас-
чета КДО в случае произвольного соотношения между упомянутыми выше 
параметрами κ/µ, κ0/µ, а также ξ/µ, требует расчета функции F, что вряд ли 
более оправдано, чем непосредственное численное решение исходного урав-
нения (5.2) с заданными граничными условиями. Поэтому дальнейшее анали-
тическое рассмотрение возможно лишь при определенных ограничениях на 
структурные параметры. В связи с этим выделим два различных предельных 
случая: случай резкого градиента κ/µ<<1 и случай слабого градиента дефор-
мации κ/µ<<1 В следующем параграфе мы рассмотрим наиболее интересный 
для практических приложений первый случай. 
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§4. Динамическая дифракция в случае резкого градиента деформации 

Здесь мы в основном следуем [31]. Прежде чем анализировать случай 
резкого градиента деформации, обратим внимание, что угловые величины κ0, 
κ входят в функцию F(a, c; x) через параметры a и c, а зависимость от дефор-
мации (параметр ξ) полностью отнесена к аргументу x. Такое "разделение" 
позволяет найти эффективную аппроксимацию F(a, c; x) при произвольных 
значениях деформации в некотором заданном угловом интервале, то есть 
найти так называемое равномерно пригодное разложение для вырожденных 
гипергеометрических функций, входящих в выражения (5.7) и (5.9). 

Кроме того, заранее ясно, что в случае резкого градиента малая припо-
верхностная область кристалла, в которой имеет место значительная дефор-
мация решетки, должна выступать в роли некоторого "возмущения", весьма 
незначительно искажающего структуру волнового поля в идеальном кри-
сталле. То есть, влияние "нарушенного слоя" на качественном уровне не при-
ведет к сколько-нибудь значительным изменениям известных результатов 
динамической теории для идеального кристалла. Вместе с тем, следует ожи-
дать, что указанное влияние проявится в более тонких интерференционных 
эффектах. Следствием сказанного должно быть наличие определенных соот-
ношений между структурными параметрами приповерхностного слоя и ха-
рактерными областями КДО. 

В качестве параметра малости выберем "эффективную толщину" де-
формированной области, отнесенную к полной толщине кристалла 1/µ=r/L. 
При этом угловая область, для которой справедливо использованное при-
ближение, ограничивается значениями |κ/µ|<<1 и |κ0/µ|<<1. 

В следующем параграфе на одном частном примере изложена схема 
получения равномерно пригодного разложения. Согласно этому методу для 
интересующих нас функций имеем следующий результат: 
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– интегральная показательная функция [30], а δ(µ) определяется соотношением: 
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Знак κ0 в формулах (5.10) и (5.11) должен совпадать со знаком κ. Это, 
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во-первых, обеспечивает непрерывный переход к кинематическому пределу, 
а во-вторых, приводит к ограниченному по модулю решению вне пределов 
области ПДО. 

Из формул (5.10), (5.11) видно, что волновое поле для произвольного 
значения деформации в указанном угловом интервале имеет достаточно 
сложную осцилляционную структуру с ограниченными по амплитуде коле-
баниями. Экспоненциально затухающее в глубь кристалла решение, а значит 
и связанный с этим экстинкционный эффект, существует в пределах области 
ПДО идеального полубесконечного кристалла 00 δ<κ<δ− . Этот результат 
находится в полном соответствии с приведенными в [28] общими выводами. 

Используя (5.10) и (5.11), приведем формулу (5.9) для рассматриваемо-
го случая резкого градиента к виду, совпадающему по форме с известным 
выражением для КДО идеального кристалла: 
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где, как обычно в динамической теории дифракции по Брэггу, амплитудный 
коэффициент отражения рассматривается в различных областях максимума: 
область ПДО (формула (5.14)) и две прилегающие к ней области по разные 
стороны точного брэгговского положения (формула (5.15)). В формулах 
(5.14) и (5.15) введены следующие обозначения: 
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Звездочка в формулах (5.14), (5.15) означает комплексное сопряжение. 
Из выражений (5.14) и (5.15) следует, что в случае резкого градиента 

деформации общая структура КДО, присущая идеальному кристаллу, в це-
лом сохраняется. Однако наличие дополнительных комплексных фаз в три-
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гонометрических функциях, обусловленное влиянием малой приповерхност-
ной области кристалла с заметно отличной от нуля деформацией, приводит к 
тому, что основной дифракционный максимум и максимумы осцилляций 
смещаются по-разному от положения точного угла Брэгга. 

В связи с этим возникает вопрос об однозначности определения струк-
турных параметров деформированного приповерхностного слоя по РД дан-
ным, в частности, по угловому смещению основного максимума и осцилля-
ций. Покажем, что в рассматриваемом случае может быть получен качест-
венный критерий оценки амплитуды деформации и толщины деформирован-
ного слоя [32]. 

Рассчитаем это угловое смещение стандартным способом, дифферен-
цируя по параметру κ выражение (5.14). В итоге, для определения углового 
смещения основного дифракционного максимума необходимо решить полу-
чающееся трансцендентное уравнение относительно границ угловых интер-
валов, прилегающих к области ПДО, в которых происходит переход от одно-
го типа решения к другому (от устойчивого к неустойчивому и наоборот). 
Примем при этом во внимание, что область ПДО весьма мало смещается от 
положения, соответствующего идеальному кристаллу: 00 δ<κ<δ− . По-
этому будем искать угловые положения границ области ПДО в виде разло-
жения в ряд по степеням малой величины 1/µ вблизи значений 0δ±=κ : 
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)1(

0

)1(

0 +
µ

κ
+δ−=κ+

µ
κ

+δ=κ l
l

r
r , 

где κr и κl – соответственно правая и левая границы области ПДО. За угловое 
положение основного максимума по аналогии с [28] примем середину облас-
ти ПДО. Результат расчета с точностью до члена второго порядка имеет вид: 
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Как видно из (5.20), основной максимум всегда смещен влево от нулево-
го положения. Из (5.20) получим два характерных предела: кинематический 
предел (δ→0) и случай толстого кристалла, соответствующего формальному 
пределу δ0→∞. Для кинематического предела из (5.20) будем иметь 
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µ

µξ
−=κ∆

/2Si3 )0( kin ,                                   (5.21) 

а для толстого кристалла угловое смещение основного максимума определя-
ется соотношением: 

µ
µξ

⋅−=κ∆
)/2(Si

2
5 )0( .                                     (5.22) 

Таким образом, два существенно различных с точки зрения физики 
рассеяния случая отличаются только численным коэффициентом. 

Как видно из (5.21) и (5.22), зависимость углового смещения от ампли-
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туды деформации оказывается существенно нелинейной, и, более того, меж-
ду ними в общем случае вообще нет однозначного соответствия вследствие 
осцилляционного поведения интегрального синуса. 

Далее, если интерпретировать формирование основного дифракцион-
ного максимума как результат некоторого "усреднения" дифракционной вол-
ной поля деформаций в кристалле, то подобное "усреднение" в данном слу-
чае оказывается нетривиальным. Это означает, что формула (5.21) в общем 
случае не может быть наглядно интерпретирована, подобно случаю кристал-
ла с постоянным градиентом деформации, когда положение максимума одно-
значно определяет среднее по толщине кристалла значение деформации [4]. 
Следует заметить, что полученный результат аналогичен выводам задачи 
дифракции для кристалла с переходной областью [5-7], где угловое расстоя-
ние между РД максимумами пленки и подложки определяется помимо ам-
плитуды деформации также и градиентом деформации в переходной области. 
Такую особенность формирования КДО можно отнести к существенным при-
знакам дифракции в кристалле с переменным градиентом деформации. 

К одной из специфических особенностей рассматриваемой нами задачи 
можно отнести следующую. Для вполне реальных больших значений ξ, инте-
гральный синус асимптотически стремится к π/2 [30]. Поэтому положение 
максимума, как это видно из (5.21) и (5.22), оказывается вообще не завися-
щим от амплитуды деформации. 

Аналогичный расчет для угловых положений максимумов осцилляций 
(точки, в которых коэффициент отражения обращается в ноль) дает следую-
щий результат: 
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где порядковый номер n минимума не должен быть слишком большим, что-
бы разложение оставалось справедливым. Отсюда для угловых ширин ос-
цилляционных максимумов получим: 
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При выводе (5.23) было принято во внимание, что динамические эф-
фекты проявляются в основном лишь в пределах области ПДО, поэтому уже 
практически при n≥2 можно использовать кинематическое приближение [3]. 

В случае малых значений аргумента для функций Si(x) и Cin(x) имеем 
оценку ,~)Si( xx и , в то время как для больших 2ξ/µ (фактически 
уже при 2ξ/µ>2) 

2~)Cin( xx
,2/~)Si( πx и )ln(~)Cin( xx  [30]. 

Таким образом, основной и осцилляционные дифракционные макси-
мумы в обоих предельных вариантах смещаются по-разному. Это обстоя-
тельство позволяет для реального эксперимента во-первых, выяснить харак-
тер рассеяния (кинематический или динамический), а во-вторых, в ряде слу-
чаев оценить амплитуду и градиент деформации. Действительно, комбинируя 
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формулы (5.21) и (5.24), а также (5.21) и (5.24), можно получить выражения, 
связывающие относительные угловые положения основного и ближайших 
осцилляционных дифракционных максимумов как для толстых "динамиче-
ских", так и для тонких "кинематических" кристаллов. 

Представляет интерес интерпретация полученных соотношений для уг-
лового смещения основного дифракционного максимума. В случае 2ξ/µ<1 из 
формулы (5.21) и из приведенной выше оценки интегральных тригонометри-
ческих функций следует, что угловое смещение оказывается пропорциональ-
ным величине 
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2

0~ .                                        (5.25) 

Здесь в качестве меры амплитуды деформации ε0 принята величина несоот-
ветствия межплоскостных расстояний ∆d/d на поверхности кристалла и на 
достаточно большой глубине, а n – число отражающих атомных плоскостей, 
укладывающихся на "эффективной" толщине r. Первый сомножитель в (5.25) 
дает полный набег фазы дифракционной волны на толщине r, а второй со-
множитель можно интерпретировать как нормировочную константу, опреде-
ляющую характерный масштаб, на котором проявляются основные дифрак-
ционные эффекты, связанные с "нарушенным" приповерхностным слоем. 
Формулу (5.25) можно записать также в виде: 

 ,    ,~ctg 0 L
r

L
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ε=εεθθ∆−                                   (5.26) 

откуда следует, что для кристалла с переменным градиентом деформации 
имеется качественное отличие от известного результата для модели кристал-
ла с линейным изменением параметра решетки (постоянный градиент), для 
которого угловое положение дифракционного максимума определяется сред-
ней деформацией ε . 

С другой стороны, как это видно из (5.20), в случае 2ξ/µ>>1 угловое 
смещение основного дифракционного максимума определяется следующей 
простой зависимостью: 

L
r~κ∆ .                                                  (5.27) 

Таким образом, в этом случае положение максимума оказывается не 
зависящим от амплитуды и градиента деформации, а определяется лишь 
"эффективной" толщиной деформированной приповерхностной области кри-
сталла. Соотношения (5.25) и (5.27) демонстрируют разные способы реагиро-
вания структуры волнового поля в кристалле на "возмущение", вызванное 
деформацией малой приповерхностной области, при различных соотношени-
ях между параметрами деформированного слоя. 

Первый вариант, отвечающий формуле (5.25), соответствует малому 
набегу фазы на характерной толщине r, и, как следствие, волновое поле в 
пределах углового интервала ПДО оказывается зависимым от всех структур-
ных параметров деформированного слоя. Этот случай находится в согласии с 
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обычными представлениями об информативности структуры КДО относи-
тельно деформированного состояния кристалла. 

Во втором случае (формула (5.27)), согласно (5.21),  и фаза 
дифрагированной волны многократно инвертируется на толщине нарушенного 
слоя. В результате такого процесса информация о начальных условиях "воз-
мущения" теряется и в угловом положении основного дифракционного мак-
симума оказывается заложена лишь наиболее общая информация об эффек-
тивной толщине деформированного слоя. Иными словами, система "забывает" 
о деталях начального "возмущения" и сохраняет лишь одну характерную ве-
личину – эффективную толщину. Таким образом, этот случай в определен-
ном смысле подобен марковскому процессу. 

dr >>ε0

Интересно отметить, что аналогичные выводы можно получить и при 
рассмотрении задачи дифракции в так называемом полукинематическом 
приближении, когда приповерхностный нарушенный слой кристалла счита-
ется рассеивающим кинематически, а подложка рассеивает как идеальный 
динамический кристалл. В [33] при решении такой задачи были получены 
соотношения, связывающие Фурье-трансформанту КДО вдали от основного 
максимума с некоторой эффективной толщиной и средней величиной изме-
нения параметра решетки нарушенного слоя. Используя эти соотношения, 
можно показать, что в первом из указанных выше характерных пределов (не-
полное инвертирование фазы) эффективная толщина зависит от параметров 
нарушенного слоя, и, таким образом, оказывается возможным их восстанов-
ление по виду КДО. С другой стороны, оценка интегрального соотношения, 
полученного в [33], для частного случая монотонного изменения деформации 
и нашего условия 2ξ/µ>>1 (многократное инвертирование фазы), приводит к 
выводу, что параметр, названный в [33] эффективной толщиной, сводится 
лишь к глубине нарушенного слоя и не зависит от амплитуды деформации. 

Такое соответствие позволяет предположить, что указанные законо-
мерности рентгеновской дифракции не ограничиваются рассмотренной выше 
конкретной задачей, и присущи всем структурам с переменным градиентом 
деформации и монотонным изменением деформации по глубине. 

§5. Расчет равномерно пригодных разложений для вырожденных 
гипергеометрических функций 

Рассмотрим задачу нахождения асимптотического представления вы-
рожденной гипергеометрической функции вида 

) ;1 ,1()2 ;21 ,1( tFeiiF ε−=
µ
ξ

µ
κ

− µτ− ,                         (5.28) 

где величина ε=µκ /2i  рассматривается как малый параметр, а µτ−
µ
ξ

= eit 2  – 

независимая переменная. 
В пределе ε→0 функция (5.28) переходит в µξ2ie . Чтобы явно учесть 
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это обстоятельство, используем преобразование Куммера [30] 
) ;2 ,() ; ,( xcacFexcaF x −−−= ,                            (5.29) 

и будем рассматривать функцию ⎟
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ференциального уравнения 

0)1(2

2
=ε−ε−++ F

dt
dFt

dt
Fdt                              (5.30) 

с начальными условиями 
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Для решения (5.30) используем метод многих масштабов, иначе име-
нуемый методом разложения производной [34]. Основная идея метода состо-
ит в следующем. Искомое решение рассматривается как функция, зависящая 
не только от аргумента t и ε, но и от их комбинаций вида εt, ε2t…: 

).; . . ,,,(€);. . . ,,,(€);( 210
2 ε=εεε=ε TTTFtttFtF ,                    (5.32) 

то есть вводятся новые независимые переменные . При этом, посколь-
ку ε по определению считается малой, то величины  определяют характер-
ные масштабы задачи, и исследование решения проводится на каждом из этих 
масштабов. Дифференциальные операторы, входящие в рассматриваемое 
уравнение, также разлагаются по степеням малого параметра ε по правилу 
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Тем самым исходная задача с обыкновенным дифференциальным 
уравнением переходит в задачу с уравнением в частных производных. Реше-
ние получаемого уравнения ищется, как обычно, в виде ряда по степеням ε: 

. . . +.) . . ,,,(+.) . . ,,,( 21012100 TTTFTTTFF ε= .                (5.34) 
Приравнивание коэффициентов при различных степенях ε дает цепочку 

уравнений, последовательное решение которых позволяет найти функции Fi 
и получить требуемое разложение. Дополнительные переменные использу-
ются для исключения секулярных членов в правых частях уравнений. 

Нам однако потребуется некоторое обобщение стандартной процедуры. 
Такая необходимость обусловлена следующими причинами. Структура урав-
нения (5.30) такова, что каждый член в правых частях цепочки уравнений 
порождает секулярные члены в разложении (5.34), и в рамках обычного под-
хода мы оказываемся не в состоянии исключить их. Кроме того, как было по-
казано выше, функция );1 ,1( tF ε−  описывает устойчивое решение исходной 
системы Такаги, а значит, она должна быть ограничена как по аргументу, так 
и по параметрам. Обычное же разложение по степеням ε очевидно не удовле-
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творяет этому требованию и должно быть заменено более общей последова-
тельностью. 

Для того чтобы учесть эти обстоятельства, будем рассматривать иско-
мое разложение как функцию масштабов 

)()( 0TT nnn ϕεδ= .                                       (5.35) 
Здесь и в дальнейшем  – некоторая асимптотическая последователь-
ность функций, удовлетворяющая условиям 
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а  – функции масштабов, подлежащие определению. Разложение диф-
ференциальных операторов в этом случае имеет вид: 
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Таким образом, использование нами нелинейных масштабов для аргу-
мента является обобщением стандартного метода многих масштабов и позво-
ляет получить равномерно пригодные разложения для функций типа (5.28). 
Подставляя (5.34) и (5.37) в уравнение (5.30) и затем, приравнивая члены од-
ного порядка по ε, получим цепочку уравнений: 
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и так далее. 
Решение уравнения (5.38) имеет вид: 

), ,,()ln))(Ein( ,,( 212002110 KK TTUTTTTUF +−=               (5.40) 
где, как обычно в методе многих масштабов, константы интегрирования 

 оказываются не постоянными величинами, а функциями после-
дующих масштабов и 
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– интегральная показательная функция [30]. Мы намеренно выделили лога-
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рифмическую особенность в решении для дальнейшего использования. С 
учетом начальных условий (5.31) из (5.40) получим 

), ,,( 2120 KTTUF =                                          (5.41) 
то есть решение в пределах нулевого масштаба сводится к постоянной. Под-
становка (5.41) в (5.39) дает 
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По принятому в теории возмущений правилу при нахождении высших 
приближений F1, F2, … учитываются лишь частные решения неоднородных 
уравнений типа (5.39). В нашем случае каждое слагаемое в правой части 
(5.42) порождает секулярные члены в разложении (5.34). Следовательно, мы 
должны добиться обращения в ноль всей правой части уравнения (5.42), то 
есть по существу превратить его в однородное уравнение. Таким образом, 
члены разложения (5.42), начиная со второго, оказываются равными нулю и 
вся информация о влиянии возмущения оказывается сосредоточенной в пер-
вом члене разложения. Мы достигнем этого, если решим уравнение 
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относительно неизвестной функции ϕ1. Функция U2 согласно (5.41) не может 
зависеть от переменной T0. Вместе с тем множитель при  зависит 
только от T

12 / TU ∂∂
0. Единственная возможность совместить эти два условия состоит 

в том, чтобы приравнять указанный коэффициент константе: 
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Таким образом, мы получили уравнение (5.38) с постоянной правой ча-
стью. При этом решение (5.43) дается следующим выражением: 

,)/)exp( ,,( 1322 CTTTUU K=                            (5.45) 
где величина U зависит от следующих масштабов и может быть принята за 
константу, если ограничиться первым порядком разложения. Частный инте-
грал уравнения (5.44) имеет вид: 

01 lnTC=ϕ .                                                (5.46) 
В итоге, для уравнения (5.45) будем иметь: 
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где r1 и r2 – некоторые константы. В пределе T0→0 целая функция Ein(T0)→0, 
а логарифмы в (5.47) приводят к особенности в точке T0=0, несовместимой с 
начальными условиями (5.31). Поэтому, чтобы исключить их, мы должны 
положить r1=C. Кроме того, из начальных условий (5.31) следует, что r2=0, 
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U=1. Тогда получим следующее асимптотическое выражение 

.~) ;1 ,1( )Ein()(1 tteetF εδε−                                    (5.48) 
Для того чтобы найти явный вид )(1 εδ , примем во внимание, что фор-

мула (5.48) и ряд Куммера 
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представляют собой различные разложения одной и той же функции и пото-
му должны иметь одинаковый вид в некоторой общей области значений па-
раметров и аргумента. В данном случае эти формулы должны совпадать при 
t→0. Разлагая (5.48) по t и сравнивая с (5.49), определим )(1 εδ : 
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В итоге, подставляя (5.45) в (5.48) и возвращаясь к исходным обозначениям, 
найдем искомое асимптотическое представление: 
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Формула (5.51) и есть искомое равномерно пригодное разложение вы-
рожденной гипергеометрической функции на всем интервале значений аргу-
мента и удовлетворяет начальным условиям (5.31). Кроме того, если учесть, 
что для чисто мнимого аргумента 
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sin)Si(    ,cos1)Cin(  – соответственно интегральный 

косинус и интегральный синус, то видно, что (5.51) действительно остается 
ограниченным при любых допустимых значениях параметра и аргумента. 

Используя условие |i2κ/µ|<<1, мы фактически получили разложение, 
пригодное для всех значений аргумента (то есть деформации); указанное ог-
раничение определяет только угловой интервал, в котором можно использо-
вать формулу (5.51). Иными словами, величина градиента деформации ока-
зывается существенной лишь по отношению к отстройке от точного угла 
Брэгга. Зависимость от ξ согласно (5.51) носит осциллирующий (хотя и не 
периодический) характер. 

Для остальных функций F(a, c; x) разложение проводится аналогично. 
Следует отметить, что получаемые таким способом асимптотические пред-
ставления, вообще говоря, не допускают дальнейшего упрощения без потери 
аналитических свойств исходных функций. 
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§6. Новые точные аналитические решения рентгеновской динами-
ческой дифракции в кристаллах с переменным градиентом деформации 

Решение модельных задач динамической теории дифракции в дефор-
мированных кристаллических структурах имеет важное значение для анализа 
как общих закономерностей, так и специфических особенностей структуры 
единого волнового поля, проявляющихся в форме кривой дифракционного 
отражения. Подобный анализ возможно провести в наиболее полном виде, 
если удается найти точное аналитическое решение для какого-либо модель-
ного профиля изменения деформации по глубине кристалла. 

При исследовании особенностей дифракции в кристаллах с переменным 
градиентом деформации, следующих из характеров решений уравнений Такаги, 
в [35] был получен ряд общих закономерностей. Одно из них формулируется 
в виде достаточного условия на профиль изменения деформации. А именно, 
профили деформации, спадающие на глубине быстрее, чем 1/z, характеризу-
ются определенными общими свойствами в структуре кривой дифракционного 
отражения. В связи с этим принципиальным является поиск точных аналити-
ческих решений как для граничного профиля деформации вида ε(z)∼1/z, так и 
для профилей деформации, не удовлетворяющих указанному выше достаточ-
ному условию. К таковым, в частности, относится деформация вида ε(z)∼ 
∼ z/1 . Здесь мы покажем, каким образом могут быть получены точные ана-
литические решения для указанных выше профилей [36-39]. 

Запишем систему уравнений Такаги в виде одного матрично-векторного 
уравнения: 
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а  и Ha Ha  – некоторые постоянные комплексные коэффициенты, пропорцио-
нальные Фурье-компонентам поляризуемости кристалла Hχ  и Hχ , соответ-
ственно, κ – параметр углового отклонения падающего рентгеновского пучка 
от точного брэгговского значения, ξ – величина, пропорциональная амплитуде 
деформации, ϕ(z) – функция, задающая распределение деформации по коорди-
нате z, направленной вдоль нормали к поверхности в глубь кристалла (модель). 

Такая форма записи уравнений Такаги явно выделяет "возмущающую" 
матрицу B(z), которая определяет искажения, вносимые полем деформации 
ϕ(z) в картину дифракции от идеального кристалла, описываемую "основной" 
постоянной матрицей A. 

Анализ точных решений для указанных выше моделей показывает, что 
они всегда могут быть представлены в виде некоторой суперпозиции собст-
венных волн, соответствующих дифракции в идеальном кристалле, однако 
каждая из них оказывается модулированной переменной амплитудой, зави-
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сящей от профиля деформации. Волновые векторы собственных волн опре-
деляются собственными значениями матрицы A. Это обстоятельство позво-
ляет предположить, что любое аналитическое решение может быть представ-
лено в таком виде. 

Здесь необходимо сделать следующее замечание. Решение в виде су-
перпозиции волн означает, что результирующая волна возникает при "пере-
мешивании" отдельных "элементарных" волн (колебательных мод) и некото-
рая особая "внутренняя симметрия" задачи оказывается скрытой. Вместе с 
тем выявление этой "внутренней симметрии" облегчает, а зачастую и делает 
вообще возможным успешное решение той или иной задачи. В соответствии 
с этим приведем систему (5.52) к виду, наиболее отражающему ее симмет-
ричную структуру. 

В уравнении (5.52) сделаем подстановку 
)exp( ziEE HH κ−=  

и приведем матрицу A к диагональному виду с помощью некоторой постоян-
ной матрицы C: 

Λ= −1CA , 

Λ = ⎛⎝⎜
⎞
⎠⎟ = +

+

⎛

⎝

⎜
⎜
⎜
⎜

⎞

⎠

⎟
⎟
⎟
⎟

i
i

a
i

a
i

H

H

κ
κ

κ κ

κ κ

0

0
0

0

1
   0

0 -  
         -

     1
, ( )

( )

C ,    i i aH Hκ κ0
2= +( ) a .     (5.54) 

В случае идеального кристалла решение уравнения (5.52) можно пред-
ставить в виде: 
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Экспоненциал eΛz представляет собой "чистый" набор собственных волн, 
распространяющихся в кристалле, а матрица C "перемешивает" их, приго-
тавливая падающую E0 и рассеянную волны HE  в соответствии с условиями 
дифракции и структурными характеристиками кристалла. Постоянный век-
тор R определяется из граничных условий. 

В случае деформированного кристалла, как было сказано выше, собст-
венные волны оказываются дополнительно модулированными. В соответст-
вии с этим естественно заменить постоянный вектор R переменным вектором 
U(z) и искать решение (5.52) в виде 

E C U( ) ( )z e z z= Λ . 
Тем самым мы полагаем, что модуляция, накладываемая на "основное" поле 
деформацией ξϕ(z), оказывается целиком отнесенной к вектор-столбцу U(z). 

В результате для U(z) получим следующее уравнение: 
d
dz

zU P U= ( ) ,                                              (5.55) 

где 
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Отметим основные особенности уравнения (5.55). Структура уравнения 
(5.55) имеет вполне симметричный вид. При этом матрица P(z) оказывается 
вырожденной (detP(z) ≡ 0), поскольку по построению она подобна сингуляр-
ной матрице B(z). Кроме того, в такой записи принципиально важным оказы-
вается то, что функциональная зависимость ϕ(z), определяющая поле дефор-
мации по глубине кристалла, есть скалярный множитель матрицы P(z), чего 
нет в традиционной форме записи системы уравнений Такаги (5.52). Именно 
эти свойства матрицы P(z) позволяют эффективно находить точные аналити-
ческие решения динамических задач дифракции. 

Векторы-столбцы c(k) матрицы C представляют собой собственные век-
торы матрицы A и находятся из следующих условий ортогональности: 

[ ]A I c+ − = =( ) , ,( )1 00
k ki kκ   1 2 , 

где I – единичная матрица, причем 
[ ]det ( )A I+ − ≡1 00

k iκ  
в силу характеристического уравнения. Таким образом, компоненты матрицы 
C находятся из решения однородной системы линейных уравнений и следо-
вательно определяются неоднозначно. Эта неоднозначность не влияет на по-
следующий ход рассуждений, однако при рассмотрении конкретных выра-
жений для коэффициента отражения, и в частности при переходе к кинема-
тическому приближению надлежащий выбор C приводит к существенному 
упрощению выкладок. Поэтому приведенный выше вид матрицы C выбран 
именно из этих соображений. 

Теперь перейдем от векторного уравнения (5.55) к скалярному уравне-
нию второго порядка относительно компоненты u2 вектора-столбца U(z): 
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Здесь штрих означает дифференцирование по z. Это уравнение может рас-
сматриваться как основное при нахождении аналитических решений. 

Рассмотрим уравнение (5.55) для модели [37]: 

ϕ
µ

( ) ,z
z

=
+
1

1
                                              (5.58) 

где µ определяет величину градиента деформации. Вид функции (5.58) вы-
бран в соответствии с условием нормировки деформации на поверхности 
кристалла. 

Уравнение (5.57) для ϕ(z) вида (5.58) является уравнением гипергео-
метрического типа, поскольку его коэффициенты линейно зависят от незави-
симой переменной z. Это уравнение может быть проинтегрировано в терми-
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нах вырожденных гипергеометрических функций с помощью подстановки 

 x i z= +2 10κ
µ

µ( ) .                                           (5.59) 

Выполняя подстановку (5.58) в (5.57), получим каноническую форму 
дифференциального уравнения для вырожденной гипергеометрической 
функции: 
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с параметрами 
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Выберем в качестве пары линейно независимых решений (5.60) выро-
жденные гипергеометрические функции 

F(a, c; x),   x1–c F(a–c+1, 2–c; x). 
Используя (5.55), можно получить аналогичный набор линейно незави-

симых решений для компоненты u1. Полный набор этих решений образует 
фундаментальную систему – интегральную матрицу X: 
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где 
Ha

iC )( 0
1

κ+κ
−= . 

Окончательно решение для волнового поля имеет вид: 
XrCE zzi ee Λκ−= ,                                       (5.63) 

где постоянный вектор-столбец r определяется из граничных условий. 
Возвратимся к уравнению (5.63). Рассмотрим дифракционную задачу 

для профиля 
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( )z
z
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+
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1
,                                            (5.64) 

где µ, как и ранее, определяет скорость уменьшения деформации по глубине 
кристалла. В уравнении (5.55) сделаем замену независимой переменной по 
формуле µµ+= /)12( zt  и с помощью подстановки 

U(t)=V(t)eht
,?      

0

0
κ

κ+κ
ξ−= ih

перейдем к новому неизвестному вектору V(t). Стандартная процедура пере-
хода от дифференциальной системы к одному скалярному уравнению отно-
сительно компоненты v2 приводит к следующему уравнению: 
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Это уравнение также гипергеометрического типа. Оно приводится к 
каноническому виду (5.60) с помощью подстановки 
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При этом параметры вырожденного гипергеометрического уравнения имеют 
следующий вид: 
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Компоненты интегральной матрицы в обозначениях (5.66) и (5.67) записы-
ваются следующим образом: 
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С учетом (5.68) структура решения для волнового поля определяется 
общей формулой (5.63). 

Поскольку решения получены в рамках единого подхода, это позволяет 
анализировать их с общих позиций [40,41]. Отметим, что для обеих рассмот-
ренных моделей параметр гипергеометрических функций c не зависит от эф-
фектов динамического перерассеяния и поэтому сохранит свой вид при пере-
ходе к кинематическому приближению. Напротив, параметр a существенно 
зависит от динамических эффектов так, что решения при переходе к кинема-
тическому приближению существенно упрощаются (в частности, в кинема-
тическом пределе 0=Ha ). В этом случае решение для первой модели выра-
жается через неполную гамма-функцию, а для второй – через функцию оши-
бок или через связанные с нею интегралы Френеля. 

Интересно отметить, что уравнение (5.57) позволяет найти и все ос-
тальные известные точные решения для упомянутых выше моделей, причем 
решение ищется по единой схеме. 

В частности, легко показать, что для модели с постоянным градиентом 
деформации (5.57) непосредственно переходит в вырожденное гипергеомет-
рическое уравнение. Для экспоненциального градиента и для модели пере-
ходного слоя путем подстановки t e z= −µ из (5.57) получается уравнение, род-
ственное (5.60), или, соответственно, дифференциальное уравнение гипер-
геометрического типа. 

Такое "единообразие" позволяет говорить об определенной генетиче-
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ской взаимосвязи точно решаемых моделей, выражающейся в общих особен-
ностях профилей деформации. К таковым, в частности, относится монотон-
ное изменение деформации по глубине кристалла (знакоопределенный гра-
диент). При этом подобная "общность" моделей, разумеется, не распростра-
няется до полной аналогии, и решение для каждого профиля имеет свою 
вполне определенную специфику. 

Таким образом, показано, что для моделей (5.58) и (5.64) существуют 
точные аналитические решения динамической задачи дифракции, сводящее-
ся к решениям вырожденного гипергеометрического уравнения (5.61). 

§7. Рентгенодифрактометрическое исследование двухслойной гетеро-
структуры с переходным слоем с учетом изменения электронной плотности 

Проблема динамической дифракции в многослойных эпитаксиальных 
структурах представляет собой одно из актуальных направлений рентгенов-
ской кристаллооптики. В таких дифракционных задачах модель многослой-
ной гетероструктуры задается посредством изменения деформации по глуби-
не кристалла. Однако, как известно, в микроэлектронике особое значение 
имеют структуры, состоящие из эпитаксиальных слоев различного состава. 
Как правило, для этой цели используются трех- и четырехкомпонентные 
твердые растворы на основе соединений A3B5 и A2B6 [42]. В связи с этим воз-
никает вопрос о влиянии изменения состава эпитаксиальных слоев на диф-
ракционную картину. Это означает, что, наряду с деформацией, необходимо 
также учесть изменение электронной плотности по глубине гетероструктуры. 

Здесь эта задача решается для двухслойной гетероструктуры с пере-
ходным слоем: 

1
0 )))(exp(1()( −−+ε=ε hzmz ,                               (5.69) 

где ε0 – амплитуда деформации, h – толщина пленки, 1/m – ширина переход-
ной области. Координата z направлена по нормали в глубь кристалла. Точное 
решение задачи для модели (5.69) было получено в [5,6], где было показано, 
что амплитуда дифрагированной волны выражается через гипергеометриче-
ские функции. 

Решение поставленной задачи должно исходить из модифицированных 
с учетом модуляции электронной плотности уравнений Такаги. Это было 
сделано в [9,23], где рассматривалась аналогичная задача для сверхрешетки. 
Воспользуемся этими результатами и кратко воспроизведем вывод уравне-
ний применительно к модели переходного слоя. 

Как правило, обобщение задачи приводит к увеличению числа задавае-
мых параметров и, как следствие, усложнению описания. Эффективность 
обобщения определяется возможностью, с одной стороны, получения общего 
аналитического решения рентгенооптической задачи, и, с другой стороны, 
анализа полученного решения для обозримого числа вариантов. Здесь имеет-
ся непосредственная аналогия с динамической дифракцией в СР [23]. В этом 
случае в рамках формализма зонных диаграмм [23] возникает задача опреде-
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ления минимально необходимого числа параметров. Оказывается [17], что 
для чисто деформационных СР требуется три параметра, один из которых, – 
параметр когерентности, – представляет собой, с точностью до множителя, 
амплитуду деформации. Важно при этом, что математическая процедура ми-
нимизации параметров имеет общий характер и не привязана к конкретной 
модели структуры. 

Будем исходить из уравнений Такаги в следующем виде: 
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(5.70) 
Здесь использованы следующие обозначения: 
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– амплитуда относительного изменения структурного фактора решетки в на-
правлении вектора обратной решетки H

r
, X(z) – модель изменения структур-

ного фактора и деформации. 
Уравнения (5.70) можно получить двояко. С одной стороны, кристалл 

можно рассматривать как предельный случай когерентно сопряженных эпи-
таксиальных слоев различного состава и параметра решетки, причем в преде-
лах каждого слоя состав и деформация остаются постоянными. Если при 
этом исходить из требования, чтобы уравнения Такаги были ковариантны для 
всех слоев относительно изменения электронной плотности, то мы придем к 
(5.70). С другой стороны, уравнения (5.70) можно получить, разлагая поляри-
зуемость кристалла в обобщенный ряд Фурье вида 

( ) ( )( )∑ +πα+χ=χ
H

HH rrUrHirXr rrrrrrr )()(2exp)(1)( , 

где )(rU rr
 – сумма упругого смещения атомных плоскостей и смещения, вы-

званного изменением межплоскостного расстояния при сопряжении слоев 
различного состава. Далее, используя стандартный вывод уравнений Такаги, 
получим систему (5.70). 

Здесь необходимо отметить важное допущение, которое принято в 
(5.70). Изменение состава и деформации в эпитаксиальном слое и в подложке 
происходит по одному и тому же закону X(z). Это допущение представляется 
вполне естественным и становится почти очевидным при рассмотрении 
двухслойной гетероструктуры, с резко выраженным эпитаксиальным слоем и 
малой переходной областью. Однако, строго говоря, возможны ситуации, ко-
гда указанная "синфазность" изменения параметра решетки и электронной 
плотности не имеет места. 

Дальнейший вывод проведен в [43], поэтому приведем лишь оконча-
тельный результат. 
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Система (5.70) может быть представлена в виде матричного уравнения: 
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Из (5.71) с помощью линейного преобразования получим: 
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aij – постоянные коэффициенты, явный вид которых мы не приводим ввиду 
их громоздкости. Отметим лишь, что матрицы A~  и A подобны. Легко видеть, 
что уравнение (5.72) совпадает по форме с уравнением (5.71). 

Таким образом, четыре параметра: ξ, α0, αH и Hα  не являются незави-
симыми по отношению к динамическому рассеянию, а образуют вместе одну 
величину ξ~ . Эта величина в частном случае чисто деформационной гетеро-
структуры сводится к параметру когерентности ξ [17] и поэтому ее естест-
венно назвать обобщенным параметром когерентности. 

Полученный результат означает, что решение дифракционной задачи 
[5,7] на кристалле с переходным слоем (5.69) остается в силе и в общем слу-
чае, если в соответствующих выражениях сделать формальную замену ξ→ξ ~  
и A A~→ . Вместе с тем необходимо отметить известную условность указан-
ного соответствия, поскольку величины ξ и HH ααα ,,0  имеют разный физи-
ческий смысл и по-разному влияют на распространение рентгеновской волны. 

Согласно (5.73), в гетероструктуре с переменной электронной плотно-
стью и деформацией существует принципиальная возможность обращения 
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величины  в ноль. Это означает, что в данном случае гетероструктура по 
отношению к рассеянию рентгеновской волны ведет себя как идеальный кри-
сталл с некоторой модифицированной электронной плотностью, поскольку 
матрица, связанная с эпитаксиальным слоем, оказывается равной нулю. 

ξ~

Кроме того, комбинация параметров HH ααα ,,0 , входящая в (5.73), 
играет роль своеобразной "деформации" в кристалле. Особенно ярко это про-
является в случае гетероструктуры с полностью согласованными слоями, то 
есть без деформации. Как известно, такие структуры создаются на основе 
изопериодических четырехкомпонентных твердых растворов, а значит, элек-
тронная плотность оказывается модулированной. Интуитивные представле-
ния о характере рассеяния в такой гетероструктуре на первый взгляд приво-
дят к выводу о том, что дифракционная картина, слегка искаженная эффек-
тами дополнительного преломления, в целом будет соответствовать идеаль-
ному кристаллу. Однако, вид (5.73), говорит о том, что, вообще говоря, такой 
вывод не соответствует действительности. 

Отметим также важное обстоятельство. Все проведенные выше рассу-
ждения и выкладки носят общий характер и никак не связаны с конкретным 
видом модели X(z). Это означает, что основные выводы остаются в силе и для 
других структур. 

Получим теперь точное решение задачи динамической дифракции для 
кристалла с переходным слоем. 

С помощью метода, изложенного в [43], получим из (5.72) следующую 
систему: 
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zU P U= ( ) ,                                            (5.74) 
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С помощью подстановки ))(exp( hzmr −−=  решение системы (5.74) 
для модели (5.69) может быть получено в виде матрицы с компонентами: 
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Здесь, F(a,b,c;r) – гипергеометрическая функция. 
Дальнейшие процедуры включают в себя построение волнового поля в 

кристалле и вывод коэффициента отражения. Эти задачи сводятся к пере-
множению соответствующих преобразующих матриц и получению матрицы 
распространения, связывающей поля на противоположных границах кри-
сталла. Коэффициент отражения при этом получается как отношение компо-
нент интегральной матрицы. 

Ограничимся теперь случаем полубесконечного кристалла без учета 
поглощения, тогда амплитудный коэффициент отражения может быть пред-
ставлен в виде: 
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где RS, RL – коэффициенты отражения от подложки и пленки соответственно. 
Величина  представляет собой отношение амплитуд дифрагированной и 
прошедшей волн на бесконечности и может быть интерпретирована как ко-
эффициент отражения при дифракции с обратной стороны подложки. 

*
SR

Для центросимметричного кристалла, когда выполняется условие 
HH χ=χ , HH α=α , формула (5.79) переходит в классическое выражение для 

идеального кристалла: 

κ+κ
χη

=
0

2 H
S

f
R . 

Это означает, что в этом случае амплитуда отраженной от подложки 
волны не испытывает влияния модуляции электронной плотности. Интересно 
отметить, что, как видно из (5.80), для  это утверждение имеет место для 
кристалла с произвольной симметрией, что вполне согласуется с указанной 
выше интерпретацией – волна, распространяющаяся с обратной стороны 
подложки, не "чувствует" пленку. 

*
SR

Мы не будем приводить общий вид для RL, а рассмотрим наиболее ин-
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тересный частный случай резкого градиента деформации ( 1/1 <<=ε m ) в пе-
реходной области, как наиболее отвечающий реальным гетероструктурам. 
Для этого необходимо получить эффективные аппроксимации для гипергео-
метрических функций. Воспользуемся методом, впервые использовавшимся 
в задаче динамической дифракции в кристалле с экспоненциальным градиен-
том деформации [28,31]. Метод [31] позволяет получать так называемые рав-
номерно пригодные разложения гипергеометрических функций. Вкратце он 
сводится к следующему. Разложение гипергеометрической функции по ма-
лому параметру ε ищется в виде решения соответствующего дифференци-
ального уравнения. При этом применяется обобщенный вариант одного из 
методов теории возмущений – метода многих масштабов, который позволяет 
строить единое приближение искомой функции в заданном интервале значе-
ний аргумента. 

Для интересующих нас гипергеометрических функций применение 
указанного метода приводит к следующему результату: 

arrcbaF ε−−ε+ε+ε )1(~);1,1,( ,   1<<ε .                         (5.81) 
В зависимости от величины hm формула (5.81) приобретает различный 

вид, соответственно, получаются различные выражения для RL. При этом 
структура коэффициента отражения такова, что ширина переходного слоя 

m/1=ε  входит лишь в гипергеометрические функции. Поэтому формула 
(5.81) позволяет оценить область влияния размытия интерфейса на волновое 
поле: z~h±ε. Эта оценка дает основание предполагать, что переходная область 
может заметно влиять на коэффициент отражения, если толщина пленки со-
поставима с шириной интерфейса: hm~1. 

Это предположение оправдывается при выводе RL для обычного слу-
чая, когда hm>>1. Результат имеет вид: 
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       (5.82) 

Отсюда видно, что размытость переходной области может слабо проявиться 
лишь в пределах максимума подложки, когда κ0 – действительная величина. 
Максимум пленки формируется, как и следовало ожидать, вблизи κ=–ξ0 и 
имеет угловую ширину 2/1)1(~ HHH αα+χθ∆ , согласно дисперсионному 
соотношению (5.77). 

Следует отметить, что, строго говоря, выражения (5.79), (5.80) и (5.82) 
не могут рассматриваться отдельно, а только в виде (5.78). Это связано с тем, 
что, во-первых, необходимо учитывать эффекты перерассеяния между плен-
кой и подложкой (знаменатель формулы (5.78)), и, во-вторых, учитывать 
вклад интерференционных членов вида RSRL в интенсивность рассеянной 
волны. Однако, если рассматривать гетероструктуру со значительным рассо-
гласованием слоя и подложки ( 1~ ≥ξ ), то указанные факторы носят характер 
малых поправок. 
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ГЛАВА 6. РЕНТГЕНОВСКАЯ ДИФРАКТОМЕТРИЯ СТРУКТУРНЫХ 
ИЗМЕНЕНИЙ В НАНО-ПОРИСТОМ КРЕМНИИ ПРИ  

ИОННОЙ ИМПЛАНТАЦИИ ФОСФОРА 

В настоящей главе изложены результаты работ, в которых изучены 
возможности исследования методами рентгеновской дифракции в сочетании 
с атомно-силовой микроскопией структурных изменений в поверхностных 
слоях кремния, подвергнутого разным видам технологических обработок: 
ионной имплантации, химическому травлению, а также их совместному дей-
ствию. Выявлено функциональное и количественное различие после разных 
этапов обработки толщинных зависимостей деформации, значений макси-
мальной деформации, степени поврежденности и области протяженности уп-
ругих деформаций. Описано существенное изменение спектра фотолюминес-
ценции в пористом слое после ионной имплантации в процессе естественного 
старения. 

§1. Введение 

Пористый кремний представляет собой монокристалл c-Si, в котором с 
помощью химического травления можно образовать огромное количество 
мелких пор. Плотность пор в некоторых образцах является настолько боль-
шой, что происходит их перекрытие, и непротравленные участки кремния 
приобретают вид кораллоподобной системы нитей переменного сечения [1-6]. 

Главным стимулом интенсивного изучения свойств пористого кремния 
является перспектива его практического использования для создания крем-
ниевых светоизлучающих приборов. Однако на пути реализации подобных 
задач возникают серьезные проблемы, связанные с нестабильностью структур-
ных, оптических, люминесцентных и других характеристик пористого крем-
ния. Возможное решение такой проблемы прогнозируется в использовании 
ионной имплантации и определенных режимов термообработки [7-10]. Однако, 
образованные в результате ионной имплантации и отжига постимплантаци-
онные дефекты не дают возможности использовать в полном объеме элек-
трические и структурные характеристики аморфизированного приповерхно-
стного слоя материала. Наличие локальных напряжений в переходной зоне 
гетерограницы Siпор/Siкр часто приводит к смещению полос поглощения [8]. 

§2. Объект исследований 

Для определения структурных изменений, возникающих при разных 
технологических обработках (111) поверхности, использован образец высо-
косовершенного кремния, выращенного методом Чохральского. 

Образец подвергался химическому травлению, полировке. Вследствие 
диффузии фосфора из POCl3 создан эмиттер. На тыльной поверхности создан 
контакт с Ag/Al, а также проведена химическая очистка поверхности. 

Согласно обозначениям рис. 6.1 на поверхности образца создано четыре 
области: первая – исходная, вторая – подвержена ионной имплантации, третья и 
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четвертая – химическому травлению на протяжении 40 секунд в растворе HF, 
HNO3. В этих областях сформирована пористая структура, кроме того, третья 
область дополнительно подвергнута еще и имплантации ионами фосфора. 
Энергия имплантированных ионов – Е=180 кэВ, доза Q=8⋅1014 ион/см2. Им-
плантация проводилась таким образом, чтобы исключить эффект каналиро-
вания. При таких дозах и энергиях имплантируемых ионов приповерхност-
ный слой разрушается с образованием многочисленных разупорядоченных 
областей, в которых концентрируются значительные плотности точечных 
дефектов, приводящих к изменению оптических свойств [8-10]. 

мкм 

мкм 

20 нм 

2 1 

3 4 

мкм 

20 нм 

мкм 

20 нм 20 нм 

Рис. 6.1. Атомно-силовая микроскопия (АСМ) областей №1-4. Область №1 –часть исход-
ного образца, №2 – имплантирована ионами фосфора, №3 – химическое травление (порис-
тая часть)+имплантация ионами фосфора, №4 – химическое травление (пористая часть) 

§3. Экспериментальная часть 

Для проведения рентгенотопографических исследований использованы 
симметричная, асимметричная и косонесимметричная схемы дифракции на 
отражение для (111), (333), (311) рефлексов CuКα-излучения. 

Измерения кривых качания проводилось на трёхосевом дифрактометре. 
На первых двух осях дифрактометра размещены два германиевых монохро-
матора, а на третьей оси – исследуемый образец кремния. При симметричном 
(333) отражении в взаимодисперсионной схеме монохроматоры практически 
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полностью погашают π-поляризацию характеристического CuKα1-излучения. 
Высоко коллимированный падающий луч после монохроматоров имеет следу-
ющие спектральные и пространственные характеристики: ∆λ/λ≈5⋅10-7 и δθ=2". 

§4. Теоретическая часть 

Для моделирования рентгеновской дифракции в кристаллах с повреж-
денными поверхностными слоями используется кинематическая и динамиче-
ская теории. Динамическая теория рассеяния, в отличие от кинематической, 
учитывает эффекты многократного перерассеяния, и поэтому лишена огра-
ничений на толщину слоев кристалла. Она эффективно используется для ана-
лиза кривых качания от кристаллов, подвергнутых различным внешним воз-
действиям [11, 14-15]. 

Отметим, что в косонесимметричном случае дифракции для определен-
ных плоскостей отражения, поворотом кристалла вокруг нормали к входной 
поверхности можно постепенно уменьшать экстинкционную длину более, чем 
на два порядка [16]. По величине она может быть меньше или соизмерима с 
эффективной толщиной поврежденного поверхностного слоя. 

Путем функционального задания профиля деформаций (ε(z)=∆d(z)/d)) и 
нарушений поверхностного слоя W(z) (W=1–e–L, где L – показатель фактора 
Дебая-Валлера) в рамках кинематической теории рассеяния рентгеновских 
лучей рассчитывались кривые качания до удовлетворительного соответствия 
с экспериментальными. Функциональные зависимости ε(z) и W(z) задавались 
в виде набора экспоненциальных и синусоидальных пиков разной высоты и 
ширины, размещенных на определенных глубинах. При этом, ордината каждой 
точки кривой качания является функцией всего профиля деформации ε(z), ко-
торый в первом приближении определяется путем решения обратной задачи 
рентгеновской дифракции по экспериментальной кривой качания [14, 17]. 

В рамках кинематической теории амплитуда отражения AN рентгенов-
ских лучей от N слоев является суммой амплитуд отражения от каждого слоя 
j с учетом разности фаз, которая обусловлена εj(z) и Wj, и представляется сле-
дующим образом [17]: 

[ ]{ }
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=  – амплитуда волны от одной кристаллографиче-

ской плоскости совершенного кристалла в случае, когда амплитуда падаю-
щей волны равна 1, V – объем элементарной ячейки, δj – фазовый сдвиг меж-
ду соседними кристаллографическими плоскостями в слое j: 

jj Bd πε+θ∆θ
λ
π

=δ 2sin4 ,                                    (6.2) 

Φj – суммарный фазовый сдвиг после прохождения j–1 слоев: 
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Показатель фактора Дебая-Валлера Lj задается соотношением: 
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= ,                                      (6.4) 

где λ – длина волны излучения, 2
jU  – среднеквадратичное смещение узлов 

решетки в слое j, обусловленное дефектами структуры. Нарушения Wj=1–e–Lj 

в слое j для совершенного кристалла равны нулю и единице в случае полно-
стью неупорядоченного состояния. 

Для удовлетворительного соответствия теоретической и эксперимен-
тальной кривых качания в случае решения прямой задачи использован метод 
минимизации неотрицательной невязки [13]: 
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где 12 ))(1(1)( 0
−θ−θ∆+−=θ∆ρ Wkkk  – весовая функция, θk – абсцисса k-ой 

точки кривой качания, θ0 – абсцисса основного максимума, который соответ-
ствует рассеянию от объема кристалла, W – величина, обратная полуширине 
кривой качания для идеального кристалла. 

На первом этапе оптимизации в каждом тонком слое, на которые раз-
бивается весь профиль деформации и нарушений, определялись значения 
(∆d/d)j и Wj. Далее полученные значения изменялись вблизи исходных величин 
до достижения максимального совпадения (<3%) экспериментальных и тео-
ретических кривых качания (рис. 6.2-6.4). При этом, обработка эксперимен-
тальных данных для выбранной модели деформации считалась удовлетвори-
тельной, если она обеспечивала величину F в интервале fn/212 ±=χ , где 
nf=n–np – число степеней свободы при подгонке, n – число экспериментальных 
точек, np – число переменных параметров [17]. 

Следует отметить, что компьютерная обработка рентгеновских кривых 
качания с процедурой подгонки и минимизации функции невязки без деталь-
ного анализа степени влияния различных параметров на форму кривых кача-
ния и точности их определения не дает гарантии однозначности полученных 
результатов. 

§5. Результаты 

5.1. Рентгенодифракционные исследования 

Количественные оценки структурных изменений в отмеченных облас-
тях определялись из анализа кривых качания для (111) и (333) отражений 
CuКα1 – излучения (рис. 6.2-6.4). 
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Рис. 6.2. Экспериментальная и рассчитанная кривые качания. Отражение (333) CuКα – из-
лучения. Справа – профиль ∆d/d(z) для области №1 
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Рис. 6.3. Экспериментальная и рассчитанная кривые качания. Отражение (333) CuКα – из-
лучения. Справа – профиль ∆d/d(z) для области №3 

-60 -40 -20 0 20 40 60

10-3

10-2

10-1

 

θ, угл.с

ln(I/I0)
 расчетная
 пористость

2000 4000 6000

-1

0  

 

∆d/d⋅10-4

z, Е

 
Рис. 6.4. Экспериментальная и рассчитанная кривые качания. Отражение (333) CuКα – из-
лучения. Справа – профиль ∆d/d(z) для области №4 
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Анализ кривых дифракционного отражения рентгеновских лучей на 
рис. 6.2-6.4 показывает, что отмеченные выше воздействия на поверхность 
образца приводят к изменению формы кривой качания– особенно ее "хвостов" 
по отношению к исходной части образца. Имеет место также незначительное 
увеличение полуширины кривой качания и максимального значения интен-
сивности. Вид кривой качания свидетельствует о наличии разных по характеру, 
протяженности и степени повреждения приповерхностных слоев в отмечен-
ных частях образца. 

Для отмеченных областей характерным является наличие протяженных 
знакопеременных деформаций ε в направлении, перпендикулярном поверх-
ности, величина которых для соответвествующих областей равна: 
№2 – протяженность деформаций L по толщине до 0,44 мкм, ∼1,5⋅10+εmax

–4 

при 0,15 мкм, максимум отрицательных деформаций ∼–0,5⋅10=+
maxz −εmax

–4 

при 0,42 мкм; =−
maxz

№3 – L∼0,6 мкм, +εmax∼1⋅10–4 при =+
maxz 0,17 мкм, −εmax∼–0,2⋅10–4 при =−

maxz  
=0,4 мкм. 
№4, L∼0,58 мкм, −εmax∼–1,2⋅10–4 при =−

maxz 0,12 мкм с последующим спадом 
по експоненциальному закону до 0,34 мкм, максимум отрицательных дефор-
маций ∼0,2⋅10−εmax

–4 при 0,43 мкм. =−
maxz

Отметим, что в реальное значение деформации могут вносить вклад 
также и иные дефекты структуры, например, тетраэдрические дефекты упа-
ковки вакансионного типа, дислокационные петли междоузельного типа [14], 
а также сжатие решетки вследствие выпадения различного рода выделений, 
например SiС. 

По данным атомно-силовой микроскопии (рис. 6.1) минимальные раз-
меры сечений кремниевых нитей и их изолированных участков (кластеров) 
после химического травления (область №4) составляют несколько наномет-
ров. Поэтому, повреждения поверхности в целом незначительны как по из-
менению межплоскостного расстояния так и по протяженности. Это в целом 
подтверждается "поведением хвостов" экспериментальных кривых качания 
(рис. 6.3 и 6.4). 

Основной вклад в прирост диффузной составляющей рассеяния на 
"хвостах" кривой качания вносит, по-видимому, изменение плотности припо-
верхностного слоя (степень пористости ∼40%) и рельеф поверхности. 

Как следовало ожидать наибольшее значение Ra=0,398 нм (средне-
арифметическое отклонение высот от средней плоскости рельефа поверхно-
сти) характерно для области №3. Для областей №2 и №4 значения Ra состав-
ляют соответственно 0,288нм, 0,303нм. Исходная область кристалла характе-
ризуется наименьшим значением Ra=0,17 нм. 
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5.2. Фотолюминесценция 

Исследование структурных особенностей областей №3 и №4 дополняет 
получение спектров фотолюминесценции (рис. 6.5) с интервалом в 24 месяца. 
Под действием возбуждающего люминесценцию света полосы люминесцен-
ции сдвигаются в красную область (рис. 6.5). При этом спектральное смеще-
ние осуществляется как перераспределение интенсивности между разными 
полосами. Согласно работе [7] наличие двух компонент в спектре отвечают 
двум группам в распределении кремниевых нитей по диаметру. Иными сло-
вами, имеется связь между энергией (длиной волны) рекомбинационного из-
лучения и структурными особенностями строения пористой части образца. 
Поскольку длинноволновая компонента спектра релаксирует медленнее, то 
ее относительная интенсивность в спектре должна возрастать, что и под-
тверждается экспериментальными данными. 

Вследствие старения пористого кремния наблюдается уширение основ-
ной полосы (~30%) при незначительном увеличении (на 2-3%) высоты мак-
симума. Для имплантированной фосфором пористой области выявлено сме-
щение интенсивности в длинноволновую область с появлением пика харак-
терного для пористого кремния. 
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Рис. 6.5. Спектры фотолюминесценции (ФЛ) от разных областей исследуемого образца: 
свежеприготовленного образца (а), через 24 месяца (б) 

На полученных спектрах (рис. 6.5,б) наблюдается также эффект ''уста-
лости'' люминесценции (произвольное уменьшение интенсивности фотолю-
минесценции при неизменных условиях возбуждения). На протяжении 60 
мин интенсивность уменьшилась больше чем в два раза, и спектральный 
сдвиг полосы люминесцентного свечения (на 25-35 мкм) при продолжитель-
ной экспозиции образца под возбуждающим люминесценцию световым пуч-
ком. Спектральное положение видимой полосы люминесценции пористого 
кремния в большинстве существующих на данное время моделей связывается 
с величиной поперечного сечения квантоворазмерных кремниевых нитей [1-7]. 
Причиной "усталости" фотолюминесценции может быть изменение с течени-
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ем времени концентрации центров безлучеиспускательной рекомбинации. 
Одна и та же концентрация безлучеиспускательных центров приводит к раз-
ной вероятности процесса рекомбинации для разных компонент полосы. При 
этом временное и спектральное положения компонент полосы, по-видимому, 
определяются структурными особенностями пористого слоя, а именно, нали-
чием адсорбированных молекул и разнообразных поверхностных дефектов, 
создающих случайный потенциал, влияние которого на дрейф носителей за-
висит от поперечных размеров квантовых нитей. 

§6. Выводы 

1. Методами рентгеновской дифрактометрии выявлена количественная 
разница в толщинных зависимостях деформации, значениях максимальной 
деформации, степени поврежденности и протяженности областей упругих 
деформаций в частях образца, подверженных имплантации ионов фосфора, а 
также химическому травлению. 

2. Для отмеченных областей характерным является наличие значительных 
знакопеременных деформаций ε в направлении, перпендикулярном поверх-
ности, величина которых для соответствующих областей равна: №2 ∼1,5⋅10–4, 
№3 ∼1,0⋅10–4, №4 ∼–1,2⋅10–4. Протяженность деформаций по толщине до 300 
нм, максимум отрицательных деформаций находится на глубине ~400 нм. 

Высота Rа характерного рельефа неровностей на поверхности в облас-
тях №1-№4 порядка: 0,17 нм, 0,288 нм, 0,398 нм, 0,303 нм соответственно. 

3. Пористый слой, полученный на модифицированной имплантацией 
ионами фосфора поверхности кремниевой пластины, характеризуется суще-
ственно другим спектром фотолюминесценции по сравнению со спектром от 
обычного пористого слоя. В условиях естественного старения на протяжении 
24 месяцев наблюдается изменение относительной интенсивности спектра, а 
также смещение части спектра в длинноволновую область. 
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ГЛАВА 7. РЕНТГЕНОСТРУКТУРНЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ 
ДЕФЕКТООБРАЗОВАНИЯ ПРИ ИМПЛАНТАЦИИ КРЕМНИЯ 

ИОНАМИ ФОСФОРА 

Для фотогальванического преобразования энергии спектра аморфный 
кремний в инфракрасной области солнечного спектра имеет намного боль-
ший коэффициент поглощения (β≥8 см–2), чем монокристаллический крем-
ний [1-6]. Однако он обладает намного худшими электрическими свойства-
ми. При совмещении аморфной и кристаллической фаз в одном оптоэлек-
тронном устройстве видно новое, перспективное решение повышения эффек-
тивности преобразования солнечной энергии [7,8]. Принципиально слабым 
местом такого совмещения является несогласование скоростей генерации и 
рекомбинации носителей при введении аморфной фазы. Возможное решение 
такой проблемы состоит в использовании свойств границ раздела, создавае-
мой имплантированными ионами и определенными режимами термообра-
ботки [8]. Однако, образованные в результате имплантации и последующего 
отжига постимплантационные дефекты пока не дают возможности использо-
вать в полном объеме электрические и структурные характеристики кремния. 
Например, наличие локальных напряжений в переходном слое гетерограни-
цы Siам/Siкр часто приводит к смещению полос поглощения [7]. 

В данном разделе представлены рентгенодифракционные исследования 
напряжений, которые возникают в переходных слоях границ раздела при фор-
мировании так называемой δ-BSF структуры (δ-тонкого подповерхностного 
слоя кремния, в который имплантированы ионы фосфора). Имплантация про-
водилась таким образом, чтобы исключить эффекты каналирования. Энергия 
имплантированных ионов E=180 кэВ, доза Q∼1015 ион/см2. При таких дозах и 
энергиях имплантированных ионов кристаллическая структура разрушается с 
образованием многих разупорядоченных областей, в которых концентриру-
ются значительные плотности точечных дефектов. Это приводит к изменению 
оптических свойств поверхностных слоев кремния [7-9]. 

§1. Интегральные параметры структурного совершенства имплан-
тированных ионами фосфора кристаллов Si 

Объектом исследований в данном параграфе являются монокристаллы 
кремния после ионной имплантации фосфором: энергия облучения – 180 КэВ, 
доза – 8⋅1014 ион/см2. Все образцы после финишной химико-механической 
обработки имели вид плоскопараллельных пластин с ориентацией рабочей 
поверхности (100) (ρ∼2–2,5 Ом/см, d=250 мкм). Угловая разориентация между 
входной и кристаллографической (100) плоскостями в направлении базового 
среза [110] не превышала 50 угл. мин. Для данных слоев характерно наличие 
сложной формы изгиба атомных плоскостей. Радиус изгиба пластин, изме-
ренный с помощью двухкристального спектрометра, на отдельных участках 
составлял от 200 до 800 м. 
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При взаимодействии ускоренных ионов с кристаллом, кроме явления 
внутренней ионизации и проникновения атома в кристалл, возникают также 
и радиационные дефекты. Ядерные столкновения сопровождаются большими 
потерями энергии иона и приводят к изменению направления его движения, 
что вызывает нарушение структуры мишени. На пути проникновения иона 
образовываются кластеры, которые представляют собой области с высокой 
концентрацией точечных дефектов. Размеры кластеров могут достигать 10 
нм и больше [4-6]. При большой плотности потока имплантированных ионов 
кластеры сливаются, создавая при этом сплошной слой. Относительно стой-
кие комплексы дефектов структуры, образованные в результате взаимодейст-
вия первичных точечных дефектов между собой и с другими примесями, а 
также дислокационные петли, возникающие в областях сильных смещений 
или в областях импульсного перегрева вблизи остановки иона, осуществляют 
достаточно сильное влияние на свойства облученного вещества [7-9]. На 
данное время удается подбирать условия ионного проникновения и отжига 
дефектов, таким образом, чтоб значительная часть имплантированных ато-
мов примесей была электрически активной [8]. 

Для практического применения ионной имплантации очень важно 
иметь достаточно точную информацию о наборе дефектов и степени аморфи-
зации в кристалле как непосредственно после ионного проникновения при 
комнатной температуре, так и после отжига. Поэтому для выявления напря-
жений, возникающих в объеме и в поверхностных слоях кремния после им-
плантации и последующего отжига, были использованы различные рентге-
новские дифракционные методы. 

Для анализа структурных изменений в поверхностных слоях кристалла 
использованы рентгеновские методы: однокристальная топография и двух-
кристальный спектрометр (n, –n) с установкой исследуемого кристалла в 
симметричной и косонесиметричной геометрии дифракции на отражение 
[31,32,40]; метод интегральных характеристик [29, 36-39]; численные методы 
решения обратных задач рентгеновской дифрактометрии [27,30,33,34]. 

Для рентгенотопографических исследований выбраны отражения: 
симметричное (400) CuKα- и "косонесимметричное" (331) CоKα-излучения. В 
последнем случае углы дифракции θ и разориентации ψ между входной (001) 
и отражающей плоскостями различаются незначительно (θ–ψ≈–1°). Измене-
нием угла азимутального сканирования ϕ можно подобрать такие случаи, ко-

гда экстинкционная длина h
h

γγ
χ
λ

=Λ 0||
 (где χh – коэффициенты Фурье-

поляризации, λ – длина волны, 00 sinφ=γ , 0φ  – угол падения рентгеновского 
луча, , hh φ=γ sin hφ  – угол выхода рентгеновского луча с кристалла) будет 
совпадать с толщиной поврежденного ионами слоя. 

На топограммах от исходного кристалла (рис. 7.1) при углах падения 
рентгеновского луча, близких к углам полного внешнего отражения (θкр), на-
блюдаются различного типа механические повреждения поверхности: мик-
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роцарапины, впадины и выступы, а также завалы краев пластины. Высоты 
отдельных бугорков – микродефектов на поверхности пластины – оценива-
ются достаточно просто из соотношения 0tg/ φ= bl , где b – длина их тени, и 
находятся в пределах 0,1-3 мкм. Механические повреждения поверхности 
при определенных условиях могут стать дополнительными источниками на-
пряжений в имплантированных слоях. 

 а  б  в 
Рис. 7.1. Рентгеновские топограммы исходной (эталонной) пластины кремния. Отраже-
ние: симметричное (004) CuKα (а); косонесимметричное (331) СоКα, Λ=0,54 мкм (б), 
Λ=0,24 мкм (в). Увеличение ×10 

На рис. 7.2 и 7.3 представлены топограммы от облученных ионами об-
разцов, наглядно демонстрирующие структурные изменения в поверхност-
ных слоях облученных кристаллов с образованием активной гетерограницы, 
которая вносит значительные напряжения в поверхностные слоя кристалла. 
На топограммах от имплантированных образцов (рис. 7.2. и 7.3), в отличие от 
эталона (рис. 7.1), наблюдается искривление и расширение рефлексов линий 
дублета (400), (311) в СuKα и (331) в СоКα-излучениях. Причиной этому, воз-
можно, является то, что в поверхностном слое возникает градиент периода 
решетки не только в направлении перпендикулярном к поверхности. При 
этом, наличие аморфного слоя приводит сначала к частичному (при ϕ=3°, 
Λ=0,7 мкм, рис. 7.3,а), а потом к полному подавлению (ϕ=2°, Λ=0,5 мкм) 
рефлексов Kα-дублета (рис. 7.3,б). При такой энергии и дозе ионов возрастает 
вероятность образования дефектов в следующей последовательности: атомы 
в междоузлиях, вакансии, пары Френкеля, комплексы и скопления вакансий 
и междоузельных атомов, дислокационные петли, разупорядоченные облас-
ти, аморфизированные слои. Когда энергия E бомбардирующего иона пре-
вышает так называемую пороговую энергию Ed, достаточную для перемеще-
ния атома из узла в междоузельные положения, то возникает дефект типа 
Френкеля. Если E>>Ed, то возникает каскад атомных смещений. При не-
больших дозах облучения это число равно QNd, где Q – доза облучения, Nd – 
среднее число атомов, которые смещаются одним имплантированным ионом. 
Для Si Ed=22 эВ, т.е. на каждый внедренный ион фосфора с энергией 180 кэВ 
вокруг его трека образуется в среднем Nd∼4200 междоузельных атомов крем-
ния и столько же вакансий [6]. По окончанию процесса смещения, который 
длится 10–13-10–14с, в решетке проходит процесс релаксации напряжений во-
круг междоузельных атомов и вакансий. Большая часть энергии при этом вы-
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зывает колебание атомов и рассеивается в виде тепла. Часть, которая оста-
лась, сохраняется в виде потенциальной энергии дефекта. 

 а  б  в  г 
Рис. 7.2. Контрольная пластина Si, облученная ионами (полностью). Входная поверхность 
(001). Отражение: симметричное (004) (а); асимметричное (311) CuKα (б); косонесиммет-
ричные (331) СоКα, Ф0=5°, Λ=0,9 мкм (в), Ф0=2,5°, Λ=0,6 мкм (г). ×10 

а б в 

1 

2 

Рис. 7.3. Пластина Si №1. 1 – необлученная, 2 – облученная ионами часть образца. Косо-
несимметричное отражение: (331) СоКα, Λ=0,74 мкм (а), Λ=0,5 мкм  (б). ×10. Элетронно-
растровая микроскопия высокой разрешающей способности. Снимок сечения пластины Si 
по толщине, имплантированного ионами фосфора до отжига из работы [8] (в) 

Отметим, что на рис. 7.2 представлены исследования контрольной пла-
стины, поверхность которой подвергалась полностью имплантации. Мини-
мально возможный угол падения рентгеновских лучей на поверхность – 
Ф0=2,5°. Это значит, что на топограмме рис. 7.2,г рефлексы Kα1 и Kα2 получе-
ны при достаточно значительной экспозиции (~36 часов) от слоев кристалла, 
которые находятся под сильно разупорядоченной поверхностной областью. 
Сказанное более наглядно продемонстрировано на рис. 7.3, где при толщине 
порядка 0,5 мкм рефлексы Kα от облученной части уже полностью поглоти-
лись. Сложная форма изгиба рефлексов (рис. 7.2) свидетельствует о распро-
странении упругих деформаций на значительные глубины кристалла, а также 
об их неоднородном планарном распределении. 

Качественные результаты топографии дополняют информацию, получен-
ную из зависимостей полуширин кривых качания от изменения экстинкционной 
длины, полученных в косонесимметричной схеме дифракции (рис. 7.4). Срав-
нение этих зависимостей от необлученной и облученной половин пластины 
дает следующую картину. Начиная с Λ=1 мкм на облученной половине по-
степенно увеличивается полуширина кривой качания (в среднем на 15-20%), 
а при Λ=0,5 мкм дифракционное отражение подавляется полностью. 
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Рис. 7.4. Образец №1. Отражение (331) СоКα. Зависимость ∆θ(Λ) для облученной (кривая 3) и 
необлученной (кривая 2) частей кристалла; кривая 1 – теоретическая зависимость (а). Рас-
пределение деформаций по толщине (б). Согласно рис.7.4,а: 1 – приращение деформаций ε в 
облученной части относительно необлученной, 2 – ε в облученной части относительно 
эталона, 3 – ε в необлученной части кристалла относительно эталона 

На "хвостах" кривых качания появляется диффузное рассеяние значи-
тельной интенсивности. В целом возрастает интегральная отражающая спо-
собность кристалла. Величина пиковой интенсивности отражения в точном 
положении дифракции уменьшается в среднем на 10-15% (рис. 7.3,а). 

В то же время, от необлученной половины кристалла наблюдается дос-
таточно четкий рефлекс Kα1 и при Λ<0,2 мкм. Такое поведение названных 
параметров структурного совершенства свидетельствует о возникновении в 
поверхностных слоях как локальных, так и протяженных полей деформаций, 
что является следствием повреждения и разупорядочения поверхностных 
слоев в процессе ионной имплантации. 

Для количественного анализа данных использован метод, который ба-
зируется на Фурье-анализе кривых дифракционного отражения (КДО) [29]. 
Это позволило определить эффективную толщину поврежденного слоя Lеф, 
среднюю величину деформации кристаллической решетки ( )dd /∆=ε  и 
среднеквадратичную величину деформации. 

По сравнению с необлученной половиной образца в облученной про-
изошли структурные изменения, что выражается в увеличении параметра Де-
бая-Валлера L (таблица 7.1) и интегральной отражающей способности R. При 
этом, наличие недифрагирующего, но поглощающего аморфного слоя приво-
дило к некоторому ослаблению пика КДО, поскольку толщина поврежденно-
го слоя достаточно значительна. Для максимально деформированного слоя 
величина деформации равна εmax~3,6⋅10–3. 

Радиационные дефекты в переходной кристаллической области, кото-
рая лежит под аморфизированным слоем, предопределяют появление в ней 
положительных деформаций решетки величиной ε∼3÷5⋅10–4. 

Толщина переходного слоя составляет ~0,3 мкм, толщина аморфизиро-
ванного слоя ~0,2 мкм. Эффективная глубина локализации значительных по-
вреждений поверхностного слоя для образца №1 находится в пределах 0,4-0,7 
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мкм (рис. 7.4,а). Это почти в два раза превышает длину свободного пробега 
ионов фосфора при данных энергиях и дозах. Кроме того, отметим присутст-
вие значительной области упругих деформаций – до 1,1-1,5 мкм. 
Таблица 7.1. Изменение фактора Дебая-Валлера имплантированной стороны кристалла 

относительно неимлантированной 

(hkl) 
400Kα 400Kβ 800Kα 800Kβ

№ кристалла с  
имплантированной 

стороны ∆L 
№2 1,67⋅10–2 1,79⋅10–2 8,50⋅10–3 2,29⋅10–2

№3 2,20⋅10–2 3,47⋅10–2 1,41⋅10–1 1,56⋅10–1

№4 4,66⋅10–2 3,81⋅10–2 5,30⋅10–2 3,81⋅10–2

Таблица 7.2 

µds, см–1Образец 
400Kα1 400Kβ 800Kα1 800Kβ

Эталон 2,9 2,4 1 0,6 
Имплантация 6,3 5,7 2,8 1,8 

Дифрактометрические исследования проводились в схеме однокристаль-
ного спектрометра. Профили распределения интенсивности дифрагированного 
пучка Іh(х) при дифракции (400) и (800) МоКα1 и МоКβ-излучений получались 
путем поворота стрелы детектора с узким входным окном (0,05 мм) на не-
большие углы ∆ϕ в области угла точного положения дифракции θB. При этом 

, где r – расстояние между входной щелью детектора и осью 
гониометра. Расхождение первичного пучка рентгеновских лучей составляло 
примерно 5 угловых минут. Использование более высоких порядков отраже-
ния удобно тем, что в этом случае незначительные изменения периода решетки 
исследуемого слоя разворачиваются в более широкую угловую область по 
сравнению с шириной максимума отражения от подложки [35-39]. 

Brx θϕ∆= sin/

Характерным для полученных профилей пространственного распреде-
ления интенсивности является изменение их формы и то, что при достаточном 
отдалении от θB (х>>2Λ) когерентное рассеяние на эталонных (необлучен-
ных) половинах практически полностью подавлено (интенсивность спадает к 
уровню фона).В то же время, для облученных половин образцов появляется 
(рис. 7.5) значительная избыточная интенсивность рассеяния, которая соот-
ветствует диффузному фону. Для нормирования этой интенсивности исполь-
зовались значения полной интегральной интенсивности отражения идеальным 
кристаллом (при полностью открытом окне детектора). 

Сравнительный анализ пространственного распределения интенсивно-
сти вдоль основы палатки Бормана с теоретически рассчитанными для иде-
ального кристалла позволяет получить значение показателя структурного 
фактора Дебая-Валлера L [35,36] – интегрального параметра изменения 
структурного совершенства облученных кристаллов, а также коэффициент 
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экстинкции за счет рассеяния на дефектах µd [37,38]. Найденные значения L и 
µd представлены в таблицах 7.1 и 7.2. 

2 3 4 5 6 7 8 9 
100 

200 

300 

400 

500 

600 
- эталон
- исходный
- имплантированный 

MoKα1, (400)

x, мм  
Рис. 7.5. Распределения IR(х) при х>Λ. Отражение (400) CuКα-излучения 

Как показывает количественный анализ изменения полуширин и фор-
мы кривых качания, а также интегральных интенсивностей, плотность дис-
локаций при такой дозе облучения (~1015 см–2) возрастает больше, чем на два 
порядка. Это объясняется, наверное, тем, что наличие высоких концентраций 
точечных дефектов и их неоднородное распределение приводят к образова-
нию дислокационных линий вдоль атомных рядов кристалла. Концы дисло-
кационных линий могут быть прочно закрепленны примесными атомами или 
кластерными образованиями. Во время релаксационных процессов возника-
ют внутренние напряжения, под влиянием которых дислокационная линия 
изгибается и при определенных условиях возникает дислокационная петля 
[6]. При продолжении такого процесса петля будет увеличиваться и будет 
работать, как источник Франка–Рида, то есть будет генерировать дислокаци-
онные петли. 

Зная величины L и µd (таблица 7.1 и 7.2), можно оценить средние раз-
меры разупорядоченных областей – кластеров, которые возникают вследст-
вие ионной имплантации [35, 12-17]: 

2/32/9 )(8 HnRL β= ,   ,                (7.1) 222 /)(cos8 Λθπ=µ LRBd

L
R

B

d

θπ

µΛ
=

22

2

cos8
.                                        (7.2) 

Полученные параметры дают возможность оценить также концентра-
цию (CL) и радиус (R) промежуточных дислокационных петель по ε⊥ и L со-
гласно [12-17]. 

 ,
3
77,1 3

cV
CRb Lπ

=ε⊥    ( ) ,
2
1 3

23

cV
CRHbL L⋅=                      (7.3) 
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где число 1,77 – фактор, который учитывает одномерный характер (вдоль по-
верхностной нормали) деформации в Si (100) [9], b – модуль вектора Бюргер-
са дислокационной петли, СL – концентрация петли, R – радиус петли, Vс – 
атомный объем, а H – модуль вектора обратной решетки. Получены такие 
значения – CL=(7±1)⋅1012 петель/см2, R=1,30±0,05 нм. Эти значения достаточно 
хорошо согласуются с данными, полученными при помощи метода просвечи-
вающей электронной микроскопии [8]. Более точный подход, учитывающий 
динамические эффекты рассеяния диффузного фона, требует проведения до-
полнительных теоретических исследований. 

Следовательно, проведенные комплексные исследования облученных 
кристаллов в косонесимметричной и традиционной схемах дифракции свиде-
тельствуют о том, что ионная имплантация ионов фосфора при энергии Е=180 
кэВ и дозе Q=8⋅1014 ион/см2 вносит значительные напряжения в поверхност-
ные слои кристалла кремния [40]. При формировании спрятанных под поверх-
ностью аморфных слоев эффективная глубина локализации значительных 
повреждений поверхностного слоя, как следует из анализа рентгеновских топо-
грамм, кривых качания и пространственных распределений интенсивности, 
находится в пределах от 0,6 до 0,7 мкм. Это почти в два раза превышает дли-
ну свободного пробега ионов фосфора при таких энергиях и дозах. Область 
упругих деформаций доходит до глубин 1,1-1,5 мкм. Максимальная величина 
деформации деформированного слоя представляет ~3,6⋅10–3. Радиационные 
дефекты в переходные кристаллической области, которая лежит под аморфи-
зированным слоем, предопределяют появление в ней положительных ~3÷5⋅10–3. 
Толщина аморфизированного слоя представляет ~0,3 мкм, а толщина пере-
ходного слоя между аморфной областью и кристаллом ~0,2–0,4 мкм. Вели-
чина показателя фактора Дебая-Валлера L для отражений (400) и (800) МоКα 
изменяется в пределах от 5,4⋅10–2 до 1,2⋅10–1, параметр экстинкции за счет 
рассеяния на дефектах µd – от 2,8 до 6,3. Это эквивалентно наличию кластер-
ных образований размерами R=10–6 см при концентрации дислокационных 
петель CL ~1012-1013 петель/см2. 

§2. Влияние отжига на процессы дефектообразования в импланти-
рованных ионами фосфора кристаллах кремния 

После ионной бомбардировки поверхностные слои кристалла находят-
ся в структурно метастабильном состоянии. Это делает нестабильными свой-
ства имплантированных слоев. Необходимость проведения примеси в более 
стойкое состояние требует проведение постимплантационного отжига. При 
отжиге может происходить сток примесей и дефектов на поверхность или, 
наоборот, их переход от поверхности в область торможения ионов. Конкрет-
ная ситуация зависит от многих факторов: режима отжига, типа ионов, нали-
чия исходных примесей и дефектов в кристалле. 

Как уже отмечалось, важным параметром процесса термообработки, 
который необходим для активации ионов при рекристаллизации, наряду с 
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температурой выступает время. Как правило, время отжига составляет от 10 
до 13 минут. В основном оно зависит от условий эксперимента и от времени 
нагревания образца. Так как электрическая активация представляет собой 
термодинамический процесс, то вместо изохронного отжига можно прово-
дить изотермический отжиг. Более длительное время отжига используют тогда, 
когда наряду с активацией ионов предусматривают проведение диффузии. 
Процесс отжига имплантированных слоев сильно зависит от дозы импланта-
ции. С ростом дозы, а, следовательно, с увеличением концентрации радиаци-
онных дефектов, часто необходимо повышать температуру отжига, чтобы 
достигнуть определенной степени электрической активности. Тем не менее, 
при очень больших дозах, когда кристалл становится аморфным, достаточно 
низкой температуры отжига, для Si – 500-650°С [2,6]. 

Отметим, что при имплантации в Si элементов V группы возможно об-
разование комплекса их с донором (Е-центр). Возможно также электрическое 
взаимодействие между отрицательно заряженными вакансиями и положи-
тельно заряженными ионами фосфора [1-9]. Названные эффекты влияют не 
только на концентрацию дефектов, кинетику отжига, а также на диффузион-
ные процессы. Вакансии и атомы в междоузельных положениях могут груп-
пироваться в плоские или линейные включения (стержни), которые пред-
ставляют собою макроскопические дефекты размером 1-2 мкм. Эти включе-
ния могут захватывать примеси, ковалентные радиусы которых сильно отли-
чаются от радиусов атомов основной решетки (например, B и Р в Si). В целом 
такой процесс термодинамически выгоден, поскольку чужеродные атомы 
оказывают содействие снижению потенциала решетки вблизи включений. 
При отжиге, как правило, плоские и стержневые включения диссоциируют и 
переходят в дислокационные петли [1-9]. Кроме того, дислокационные линии 
и петли могут образовываться или вследствие объединения простых дефек-
тов в процессе ионного торможения, или вследствие механических напряже-
ний, возникающие вблизи радиационных дефектов. 

В данном параграфе, как и в предыдущем, проведены комплексные 
рентгенодифракционные исследования влияния продолжительности темпе-
ратурного отжига на структурные изменения поверхностных слоев кремния 
имплантированных ионами фосфора (рис. 7.6 и 7.7). Из анализа полученных 
данных следует, что влияние времени отжига на границу раздела поверх-
ность–имплантированный слой–матрица – существенно. Структурная релак-
сация в спрятанном под поверхностью слое приводит к мезоскопической не-
однородности распределения напряжений, и как следствие, к локальному 
увеличению внутренних напряжений [7]. При этом наблюдается существен-
ное отличие в распределении напряжений нормально и параллельно гетеро-
границе. Незначительный изгиб рефлексов Кα на топограммах (рис. 7.6,а) и 
постоянное значение радиуса изгиба по сечению пластин, измеренное с по-
мощью двухкристального спектрометра, свидетельствуют о релаксации на-
пряжений в направлении, параллельном гетерогранице. В то же время, вслед-
ствие различных плотностей кристаллической и аморфной фаз (∼2%) в плос-
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кости слоя, при присутствии значительных искажений в переходных слоях, 
такой релаксации в субструктуре не наблюдается. Это можно объяснить тем, 
что вследствие различия концентраций точечных дефектов на верхней и 
нижней границах раздела твердофазная эпитаксия аморфных слоев происхо-
дит с различной скоростью (рис. 7.6). Так как отжиг разупорядоченных слоев 
происходит в результате параллельных процессов перестройки и аннигиля-
ции точечных дефектов, то каждая следующая степень увеличения времени 
отжига отвечает установлению определенного метастабильного набора де-
фектов, стойких в пределах данного диапазона температур. Перестройка ох-
ватывает не только скопления точечных дефектов, но и дислокационную 
структуру пластины [6, 12-22]. 

 а  б  в 

 1 

2 

Рис. 7.6. Образец №2. Входная поверхность (001). Отражение (331) СоКα. ×10. Λ=0,65 мкм (а) 
и Λ=0,44 мкм (б). Высокоразрешающая электронно-растровая микроскопия. Изображние 
границ раздела после отжига (tотж.=6 минут) поверхностного кристаллического слоя–
аморфный слой–матрица (г) 
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Рис. 7.7. Образец №3. Входная поверхность (001). Отражение (331) СоКα. ×10. 1 – необлучен-
ная, 2 –облученная ионами часть образца. Λ=1,25 мкм (а), Λ=0,94 мкм (б), Λ=0,65 мкм (в), 
Λ=0,44 мкм (г), Λ=0,25 мкм (д) 

Из данных высокоразрешающей электронной микроскопии (рис. 7.6,г) 
следует, что при кратковременном температурном отжиге (образец №2 – 
время отжига t=6 минут при Т=500°С) имеет место значительная "кластери-
зация" поверхности и неполная рекристаллизация поврежденных слоев. Сле-
дует отметить, что охлаждение данной пластины произошло на воздухе, в ре-
зультате чего поверхность пластины покрылась окислом. Это отражается со-
ответствующим образом на значениях полуширин кривых качания (рис. 7.7), 
максимальной (пиковой) интенсивности и форме пространственных распре-
делений интенсивности. Значения полуширин кривых качания в облученной 
и необлученной частях пластины №2 значительно превышают эталонные, со-
ответственно в 10 и 7 раз. Среднее значение пиковой интенсивности в необ-
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лученной области возросло на 20-25%, а в облученной немного уменьшилось 
на 10-12%, по отношению к эталону, и на столько же возросло по отношению к 
образцу №1. Значение показателя фактора Дебая-Валера составляет L∼2,29⋅10–2 
для отражения (800) МоKβ-линии (таблица 7.3). После такого отжига макси-
мальное значение деформации εmax увеличивается почти в два раза – ε ∼3,1 10–2. 
Полученные результаты можно объяснить на основе представлений о глубо-
кой миграции примесей и взаимодействии с исходными структурными нару-
шениями компонентов френкелевских пар, диффундирующих от импланти-
рованного слоя в процессе облучения и при последующем отжиге. Иная воз-
можность таких структурных преобразований – перестройка дефектов под 
воздействием упругих волн, которые возникают при торможении ионов, а 
также отжиге дефектов (например, при аннигиляции вакансий и междоузель-
ных атомов) вблизи облученной поверхности [20]. 
Таблица 7.3. Значение показактеля фактора Дебая-Валера L имплантированной стороны 

кристалла относительно неимплантированной 

400Kα 400Kβ 800Kα 800Kβ
Образец 

∆L⋅102

№2 1,67 1,79 0,850 2,29 
№3 2,20 3,47 14,1 15,6 
№4 4,66 3,81 5,30 3,81 

Роль статических упругих полей в процессе формирования остаточной 
дефектности имплантированного слоя во время облучения в наибольшей сте-
пени проявляется в местах пространственной неоднородности механических 
напряжений в кристалле. Так как пластины облучались ионами не по всей 
поверхности, то зона с максимальной амплитудой напряжений локализована 
в поверхностном слое (толщиной порядка пробега введённых атомов) вблизи 
границы раздела между облученной и необлученной областью. Как раз в этих 
областях на топограммах наблюдается максимальное искажение и размытие 
дифракционных рефлексов (рис. 7.7). 

Увеличение времени отжига до 15 минут (образец №3, отжиг проводился 
в инертной (аргонной) среде) вызывает еще более интенсивную рекристалли-
зацию аморфного слоя. Об этом качественно свидетельствуют топограммы 
на рис. 7.7. Значение полуширин кривых качания (рис. 7.7) в облученной час-
ти пластины почти в два раза превышают соответствующие значения для об-
разца №1. 

На толщинных распределениях интенсивности ІR(х) наблюдается зна-
чительный прирост диффузной составляющей рассеяния и некоторая транс-
формация формы пространственных распределений. Заметим, что уширение 
кривых качания уменьшают точность вычисления интегральных характери-
стик. При этом возрастает толщина переходной кристаллической области до 
0,1-0,15 мкм. Среднее значение деформации здесь представляет ε ∼1·10–4. 
Значительное изменение формы "хвостов" по обе стороны кривых качания 
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свидетельствует о появлении отрицательных деформаций кристаллической 
решетки. Эти деформации могут быть вызваны как замещением Si в узлах 
решетки атомами фосфора с меньшим тетраэдрическим ковалентным радиу-
сом, так и значительной дефектностью рекристаллизованного слоя. Величину 
отрицательных деформаций, вызванных примесями замещения, можно оце-
нить из соотношения [28]: 

nC
a
a

⋅β=
∆

44,1 ,                                             (7.4) 

где Cn – средняя объемная концентрация, β – коэффициент деформации, обу-
словленной несоответствием ковалентных радиусов, для Р+ , Si βт=1,13⋅10–13 см2. 
При этом средняя величина реально существующих отрицательных дефор-
маций значительно больше оценочных βт (в 4 раза). То есть, в реальное зна-
чение β вносят вклад также и иные дефекты структуры, например, тетраэд-
рические дефекты упаковки вакансионного типа, дислокационные петли 
междоузельного типа [8,17,26], а также сжатие решетки вследствие выпаде-
ния различного рода выделений, например Si. 

При более продолжительном отжиге (образец №4, t=30 минут), как и в 
предыдущих случаях, не наблюдается уменьшение напряжений в переходных 
слоях. Значение полуширины кривой качания возрастает в среднем в 3 раза, 
значительно падает пиковая интенсивность на 30% по отношению к образцу 
№1. Увеличилось также и значение показателя фактора Дебая-Валлера – почти 
в два раза (таблица 7.3). На кривой дифракционного отражения (рис. 7.8) на-
блюдается появление дополнительных максимумов вне области углов, которые 
отвечают максимуму отражения от подложки. Среднее значение деформации 
в переходном слое – ε ∼6 10–3. Выше сказанное свидетельствует о преобразо-
вании аморфной фазы в поликристаллическую и значительной трансформа-
ции границ раздела. На формирование кривых качания и пространственных 
распределений интенсивности значительно влияют также упругие деформации. 
Это можно объяснить предположением, что процесс перестройки дефектов 
не атомарный, а коллективный, то есть синхронно в акте перестройки участ-
вует достаточно большое число элементарных дефектов и атомов кристалла. 
Благодаря этому, процесс структурной перестройки распространяется на зна-
чительные расстояния от границы раздела (на 1,3-1,5 мкм). Действительно, 
если продолжительность процесса отжига кластера меньше, чем время, на 
протяжении которого успевает произойти деформационный отклик кристалла 
на перестройку каждого дефекта в середине кластера, то это может стимули-
ровать распад мелких кластеров с последующей коагуляцией точечных дефек-
тов в большие по размерам кластеры. Это свидетельствует о преобразовании 
аморфной фазы в поликристаллическую и значительной трансформации гра-
ниц раздела. Для созданной таким образом структуры характерна большая 
плотность различных по размерам микродефектов. 

Используя соотношения (7.1)-(7.3) можно оценить размеры и концен-
трацию дислокационных петель. Получены значения: для кристалла №2 
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CL=1,5⋅1011 петель/см2, R=20 нм, для кристалла №4 – СL=1,5⋅10 петель/см2, 
R=50 нм указывают на тенденцию повышения размера петель и уменьшения 
их плотности с возрастанием времени отжига. Укажем, что при R=10–4 см ве-
личина СL=103-104 петель/см2. Значение концентраций и размеров дислока-
ционных петель удовлетворительно согласуется со значениями, полученны-
ми методом просвечивающей электронной микроскопии [7,8] 

Таким образом: 
1. Имплантация ионов фосфора с энергией 180 кэВ и дозой порядка 

1015 ион/см2 и последующий за ним кратковременный низкотемпературный 
отжиг позволяют сформировать локализованные под поверхностью аморфи-
зированные слои. 

2. Для сформированных структур характерным является наличие зна-
чительных напряжений в направлении, перпендикулярном границе раздела, 
величины которых изменяются от ε ∼3,1⋅10–2 при времени отжига t=6 минут 
до ε ∼6·10–3 при t=30мин. Значение показателя фактора Дебая-Валлера L воз-
растает от 1,67⋅10–2 до 4,6⋅10–2 для отражения (400) MoKα. 

3. Статические напряжения могут существенно влиять на скорость 
процесса структурной перестройки дефектов в кремнии. Их роль в самой 
большой степени проявляется в процессе формирования остаточной дефект-
ности имплантированного слоя во время облучения в местах пространствен-
ной неоднородности механических напряжений в кристалле. Как раз в этих 
областях на топограммах наблюдается максимальное искажение и размытие 
дифракционных рефлексов, возрастание полуширин кривых качания, транс-
формация формы пространственных распределений и значительный прирост 
диффузного фона. 

4. Комплексное использование топографических и дифрактометриче-
ских методов дает возможность исследовать структурные изменения и воз-
никающие при этом распределения напряжений в поверхностных слоях мо-
нокристаллического кремния. 

§3. Моделирования распределения деформаций в поверхностных 
слоях кремния, имплантированного ионами фосфора 

В данном параграфе представлены результаты теоретического модели-
рования распределения напряжений, которые возникают в переходных слоях 
границ раздела при формировании имплантацией ионов фосфора спрятанного 
под поверхностью тонкого аморфизированного слоя [7-9]. Для этого исполь-
зованы возможности косонесимметричной схемы дифракции на отражение – 
неразрушающего, селективного послойного анализа структурных изменений 
в поверхностных слоях и на границах раздела. Такой подход позволяет из се-
рии кривых отражения от различных по толщине слоев исследовать, опреде-
лить и воссоздать распределение деформаций в тонких (~0,01 мкм и меньших) 
поверхностных слоях кристаллов [9-30]. 

Как уже отмечалось, поверхностный слой имплантированных кристал-
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лов имеет отличный от объема период решетки в направлении, перпендику-
лярном поверхности. Это проявляется на экспериментальных кривых ди-
фракционного отражения в виде дополнительных максимумов вне области 
углов, которые отвечают максимуму отражения от подложки (рис. 7.8). По-
скольку непосредственное построение профиля деформаций из эксперимен-
тальных кривых дифракции в общем случае не возможно, то рассмотрим од-
но из возможных решений так называемой обратной задачи рентгенодифрак-
ционного анализа. 
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Рис. 7.8. Кривая качания кристалла кремния, имплантированного ионами фосфора. Отра-
жение (400) CuKα-излучение. Пунктирная линия – расчетная, сплошная – эксперимен-
тальная 
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Рис. 7.9. Возможные профили распределения деформаций, которые описываются соотно-
шением (7.5). х1, …, х10 – параметры оптимизации (а). Профили деформаций – пунктирная 
линия, и нарушений – сплошная кривая (б) 

Из заданного распределения деформаций (рис. 7.9,а) рассчитывается 
кривая качания рентгеновских лучей и сравнивается с экспериментальной 
кривой качания. Путем функционального задания профиля деформаций, на-
рушений и оптимизации параметров моделирование на ЭВМ до получения 
удовлетворительного совпадения экспериментальной и теоретической кри-
вых отражения. 

Распределение с толщиной z упругих деформаций ( )dzd /)(∆  и нару-
шений W(z) задается в виде: 
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Все параметры на рис. 7.9,а, за исключением x2, x5, x7, x10, выражены 
через экстинкционную длину Λ. Отметим, что в косонесимметричном случае 
дифракции, в отличие от обычного, экстинкционная длина может постепенно 
изменяться более, чем на два порядка [40], то есть может быть соизмеримой 
и значительно превышать эффективную толщину поврежденного поверхно-
стного слоя. 

На первом этапе оптимизации в каждом тонком слое, на которые раз-
бивается весь профиль деформации (нарушений), определяются значения 

 и W( jdd /∆ ) j. Далее полученные значения изменяются вблизи исходных ве-
личин до получения наилучшего совпадения экспериментальных и теорети-
ческих кривых качания (рис. 7.9). Это приводит к уменьшению возможного 
несоответствия истинного профиля деформаций (нарушений) профиля, что 
описывается соотношением (7.5). 

В целом, воспроизведенный профиль деформаций и нарушений в Si, 
имплантированном Р+, не является симметричным. Отметим удовлетвори-
тельное совпадение теоретических и экспериментальных кривых качания. 
Максимальное расхождение составляет не больше 10%. 

Таким образом, полученные результаты свидетельствуют о том, что 
ионная имплантация фосфора вносит значительные напряжения в поверхно-
стные слои кристалла. Эффективная глубина локализации значительных по-
вреждений поверхностного слоя, как следует из построенных распределений 
деформаций, находится в пределах от 0,6 до 0,7 мкм. Толщина аморфизиро-
ваного слоя – 0,2-0,3 мкм. Значение средней и среднеквадратичной деформа-
ции находятся в пределах 6,1 10–3 и 4,3 10–3 соответственно. 

В то же время, предложенный метод моделирования позволяет из кри-
вых качания построить профили деформаций и нарушений тонких слоев кри-
сталла. Функциональное задание профилей на первом этапе значительно по-
вышает точность воспроизведения реальных профилей деформаций и откло-
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нений атомных плоскостей в приповерхностных слоях. 

204 

 159



ГЛАВА 8. ВЫСОКОРАЗРЕШАЮЩАЯ ДИФРАКТОМЕТРИЯ 
МНОГОСЛОЙНЫХ ЭПИТАКСИАЛЬНЫХ СИСТЕМ 

§1. Введение 

Многослойные эпитаксиальные композиции с пленками разного соста-
ва широко используются в современной полупроводниковой электронике. Их 
создание обусловлено, с одной стороны, принципами действия самих элек-
тронных приборов, требующими создания слоев с различным электронным 
потенциалом, а с другой стороны, требованиями технологии, в которой вы-
ращивание различных промежуточных буферных слоев позволяет скомпен-
сировать напряжения несоответствия и улучшить кристаллическое совер-
шенство гетероструктур. 

Рентгеновская дифрактометрия является универсальным инструментом 
для изучения структурных характеристик многослойных систем. Число теоре-
тических, методических и экспериментальных работ, начиная с 70-х годов, 
посвященных рентгенодифракционному исследованию эпитаксиальных систем, 
насчитывает не одну сотню (см., например, литературу в монографии [1]). 

Рентгеновская дифрактометрия используется, во-первых, для опреде-
ления структурных (геометрических) параметров многослойных систем, к ним 
относятся прежде всего состав и толщина отдельных слоев и последователь-
ность их расположения. Кроме этого, в дифракционных кривых содержится 
информация о резкости гетерограниц (наличии переходных слоев) и дефор-
мации слоев. Вторая область приложения дифрактометрии – изучение струк-
турного совершенства эпитаксиальных слоев и композиций, определение типа 
дефектов и получение их параметров. 

В настоящей главе рассмотрены некоторые аспекты рентгенодифрак-
ционного исследования эпитаксиальных структур, обобщены результаты по-
следних экспериментальных исследований ряда эпитаксиальных компози-
ций, освещены методические аспекты использования рентгеновской дифрак-
тометрии для исследований гетероструктур и определения их структурных 
параметров. 

§2. Использование двухкристальных кривых отражения 

Двухкристальная дифрактометрия является основным методом струк-
турного исследования гетероэпитаксиальных систем. Дифракционные кривые 
отражения измеряются при этом в интегральном режиме с широко открытым 
окном детектора, при котором вся дифрагированная интенсивность фиксиру-
ется детектором. В обратном пространстве область наблюдения представляет 
собой полосу, перпендикулярную волновому вектору дифрагированной вол-
ны . Использование двухкристальной дифрактометрии оправдано прежде 
всего для псевдоморфных нерелаксированных структур с когерентными ге-
терограницами. Для них интенсивность в плоскости рассеяния распределена 
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вдоль нормали к поверхности кристалла и полоса наблюдения пересекает ее 
лишь в небольшой области, обусловленной конечной шириной отражения 
монохроматора, поэтому угловое разрешение на двухкристальных кривых 
ничем не отличается от разрешения соответствующего трехкристального 
сканирования (см. далее). 

Во многих случаях параметры эпитаксиальных структур определяются 
непосредственно из двухкристальных кривых отражения, измеренных в сим-
метричной брэгговской геометрии. Если кривая отражения содержит четко 
фиксируемые дифракционные пики от отдельных слоев, то их угловое поло-
жение определяется средним межплоскостным расстоянием di. Из углового 
расстояния ∆θ между пиками слоя и подложки определяется относительная 
разница в межплоскостных расстояниях i-го слоя и подложки: 

)tg(/)/(
0

0
Bd

dddd i θθ∆−=
−

=∆ ⊥ ,                                  (8.1) 

где в данном случае di и d0 есть расстояния между кристаллографическими 
плоскостями, параллельными поверхности. Для структур кубической синго-
нии (∆d/d)⊥ связано с относительной разницей параметров решетки ∆a/a со-
отношением 

)1)(/()/( paadd +∆=∆ ⊥ ,                                       (8.2) 
где p есть деформационный множитель, выражаемый через упругие постоянные 
(для ориентации нормали к поверхности <001> p=2c12/c11). Для эпитаксиаль-
ных структур гексагональной сингонии, выращенных на поверхности (0001) 

)/(/)/( aapccdd ∆+∆=∆ ⊥ ,                                    (8.3) 
где p=2c13/c33 (c и a – параметры гексагональной элементарной ячейки). 

Поскольку материал (состав) подложки, как правило, известен точно, 
то из полученной разницы параметров решетки определяется состав слоя. 

Толщина слоев может быть определена двумя способами. Как известно, 
кривая отражения тонкого кристалла содержит, кроме, основного пика, по-
бочные максимумы (толщинные осцилляции). Если такие осцилляции около 
какого-либо пика фиксируются на экспериментальной кривой, то из периода 
осцилляций δθ по известной формуле δθ=λ/(2tcosθB) определяется толщина 
слоя. Пример такой кривой приведен на рис. 8.1 для структуры GaAs–
(001)Ge. При отсутствии осцилляций толщина слоя может быть получена из 
интегральной интенсивности соответствующего дифракционного пика, прав-
да, это может быть однозначно сделано только для слоев, толщина которых 
значительно меньше экстинкционной длины, в этом случае можно надежно 
использовать формулу кинематической теории: 
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где Fh – структурный фактор, χh – пропорциональная Fh Фурье-компонента 
поляризуемости, λ – длина волны, re=2,818⋅10–13 см – классический радиус 
электрона. Последнее равенство написано в приведенных величинах, где приве-
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денная толщина u=πt/Λe, Λe – экстинкционная длина ( hhe χγγλ=Λ /0 , γh и 
γ0 – направляющие косинусы падающей и дифрагированной волн, соответст-
венно, для симметричной брэгговской геометрии γ0=–γh=sin(θB)). 
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Рис. 8.1. Двухкристальная кривая дифракционного отражения (400) для эпитаксиальной 
системы GaAs–(001)Ge. Сплошная линия – эксперимент, пунктир – расчет с использова-
нием параметров слоя: ∆d/d=1,39⋅10–3, t=622 нм 

Выражение (8.4) может быть использовано для оценки толщины и более 
толстых релаксированных слоев, дающих уширенные дифракционные пики 
(см. ниже), но при этом возможно влияние вторичной экстинкции, которое 
недостаточно изучено. 

При исследовании многослойной системы возникает проблема идентифи-
кации отдельных пиков на дифракционной кривой и определения последова-
тельности расположения соответствующих слоев по глубине. Для достаточно 
толстых поглощающих слоев стандартным способом ее решения является 
измерение двух порядков отражения с разным углом падения и, следовательно, 
разной глубиной проникновения. По относительному изменению интенсив-
ности пиков можно судить о том, какой из слоев лежит ближе к поверхности, 
а какой глубже. 

При использовании выражений (8.2-8.4) важно быть уверенным, что 
эпитаксиальные слои имеют когерентные границы, т.е. система не релаксирова-
на. Релаксация упругих напряжений (в основном, напряжений несоответст-
вия, но иногда и термоупругих напряжений) может происходить с помощью 
разных механизмов [2], основным из которых является возникновение сетки 
дислокаций несоответствия. При этом наряду с нормальным (∆d/d)⊥ появля-
ется тангенциальное несоответствие (∆d/d)||. (Для нерелаксированных систем 
расстояние между плоскостями, перпендикулярными гетерограницам, одина-
ково для всех слоев и подложки). На кривых релаксация проявляется в угло-
вом сдвиге дифракционных пиков и их уширении по сравнению с упруго на-
пряженной системой. Однако из углового положения пиков симметричных 
брэгговских отражений нельзя сделать вывод о том, находится ли данный слой 
в упруго напряженном или релаксированном состоянии, если состав данного 
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слоя заранее не известен. Уширение пиков тоже не всегда может быть заме-
чено, особенно если собственная угловая полуширина пика, определяемая 
толщиной слоя, значительно больше дарвиновской полуширины. Таким об-
разом, симметричная брэгговская геометрия в большинстве случаев не по-
зволяет зафиксировать релаксацию упругих напряжений в эпитаксиальной 
системе и определить ее степень. 

Для определения релаксации методом двухкристальной дифрактомет-
рии используются асимметричные брэгговские рефлексы. Их применение ос-
новано на том, что дисторсия элементарной ячейки решетки эпитаксиального 
слоя в результате напряжений несоответствия (для кубической сингонии 
превращение кубической ячейки в тетрагональную, так называемая тетраго-
нальная дисторсия) приводит к развороту наклонных к поверхности кристалло-
графических плоскостей на когерентных гетерограницах. Измерение кривых 
отражения в двух геометриях – со скользящим углом падения (|γh|>γ0) и сколь-
зящим углом отражения (|γh |<γ0) позволяет определить как разницу ∆θ брэг-
говских углов, так и угол разворота δϕ соответствующих плоскостей. В первом 
случае эти величины складываются по абсолютной величине (пики отстоят 
дальше друг от друга), во втором вычитаются (пики ближе друг к другу). 
Значения ∆θ и δϕ определяются как, соответственно, полусумма и полураз-
ность угловых расстояний между пиками на этих кривых. Релаксация ведет к 
уменьшению угла разворота δϕ, при полном снятии упругих напряжений δϕ=0. 
Из величин ∆θ и δϕ определяются как нормальное (∆d/d)⊥, так и латеральное 
(∆d/d)║ несоответствие межплоскостных расстояний: 

BBB dddd θθ∆+θ∆−=θ∆ ⊥ tg]sin)/(cos)/[( 22
|| ,                (8.5) 

ϕϕ∆−∆=δϕ ⊥ cossin])/()/[( ||dddd ,                            (8.6) 

где ϕ есть угол между отражающими плоскостями и поверхностью, ϕ<0 при 
скользящем падении и ϕ>0 при скользящем отражении. 

Сверхрешетки (СР) представляют собой периодическую последователь-
ность двух чередующихся слоев разного состава. Когерентная СР из двух слоев 
с резкими гетерограницами характеризуется 4-мя параметрами – периодом Т, 
соотношением толщин двух слоев t1/t2 и составом слоев х1 и х2, который оп-
ределяет межплоскостное расстояние в слоях d1 и d2 и их структурные факторы 
F1 и F2. Если СР состоит из слоев чистых веществ (например, AlAs/GaAs, 
AlSb/GaSb и др.), то число параметров сокращается до двух, если один из слоев 
представляет собой тройной твердый раствор (например, AlxGa1–xAs/GaAs), 
тогда до трех. Типичная кривая дифракционного отражения от СР содержит 2 
системы осцилляций – периодических распределений интенсивности в зави-
симости от угла падения. Первая из них – толщинные осцилляции, характерные 
для любого отражения от тонкого слоя, вторая – периодически распределенные 
сателлиты, обусловленные периодическим распределением межплоскостного 
расстояния d(z) и рассеивающей способности F(z) по глубине кристалла. Ти-
пичная кривая отражения от сверхрешетки показана на рис. 8.2. 
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Рис. 8.2. Двухкристальная дифракционная кривая симметричного брэгговского отражения 
(111) от сверхрешетки CdF2/CaF2, выращенной на (111)Si. CuKα-излучение. Сплошная ли-
ния – эксперимент, пунктир – расчет. Параметры СР: период 181 Ǻ, t1=t2

Два параметра определяются непосредственно из кривых отражения: 
период Т из расстояния между сателлитами δθ 

δθθ
λγ

=
)2sin( B

hT                                          (8.7) 

и среднее межплоскостное расстояние <d> – из угла между пиком подложки 
и средним пиком СР (нулевым сателлитом). 
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Этих двух величин достаточно для получения параметров СР, состоящих из 
чистых веществ. В остальных случаях требуется анализ интенсивности са-
теллитов. 

§3. Моделирование кривых отражения 

В большинстве случаев, однако, дифракционные кривые не поддаются 
такому элементарному анализу. Даже для однослойной эпитаксиальной 
структуры размытие гетерограницы приводит к заметному изменению фор-
мы кривой отражения. Для слоев, близких по составу, пики отражения могут 
не разделяться. Интерференция волн, отраженных от подложки и разных 
слоев, смешение систем осцилляций, принадлежащих отражениям разных 
слоев, приводят к тому, что дифракционные кривые от многослойных струк-
тур имеют сложную форму с множеством пиков, ступенек, осцилляций. На-
дежное извлечение параметров структуры из таких кривых требует расчета 
дифракционных отражений с последующей процедурой подгонки. 

Моделирование кривых дифракционного отражения от кристаллов с 
неравномерным распределением деформации по глубине поверхностного слоя 
(гетероструктур, диффузионных, имплантированных слоев) выполняется или 
по кинематической теории [3] путем составления классической кинематиче-
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ской суммы или по динамической теории [4-8] на основе решения уравнений 
Такаги-Топэна [9]. В работах П.В.Петрашеня [10-12] было предложено полу-
кинематическое приближение, по которому отражение от подложки (матрицы) 
вычисляется на основе динамических, а от поверхностной структуры – кине-
матических формул. Такой подход является во многих случаях оптимальным, 
поскольку эпитаксиальные слои выращиваются на достаточно совершенных 
подложках, а толщина отдельных слоев, а часто и общая толщина (без под-
ложки), как правило, значительно меньше экстинкционной длины. 

Форма кривой дифракционного отражения определяется изменением 
по глубине межплоскостного расстояния d(z) и рассеивающей способности 
(структурного фактора) F(z). Когда угловая шкала дифракционных кривых 
рассматривается относительно пика подложки, то первая функция выражает-
ся через относительное изменение межплоскостного расстояния ∆d/d(z), мно-
гими авторами обозначаемая как деформация εzz (в этом случае деформация 
каждого слоя рассматривается не относительно его свободного состояния, а 
относительно параметров элементарной ячейки подложки). Для нерелаксиро-
ванных эпитаксиальных систем обе функции εzz(z) и F(z) определяются изме-
нением состава системы по глубине. При моделировании на основе динами-
ческой теории в расчеты закладывается единое значение χh и изменение 
структурного фактора входит в функцию изменения статического фактора 
Дебая-Валлера L(z), который вводится в этих расчетах. В релаксированных 
системах функция εzz(z) зависит уже не только от состава слоев, но и от сте-
пени их релаксации. 

В последнее время, в связи с расширяющимися возможностями компь-
ютерных вычислений в большинстве работ преобладает прямое моделирова-
ние дифракционных кривых и получение структурных характеристик много-
слойных систем на основе подгонки экспериментальных и расчетных кривых 
путем минимизации функции невязки. При этом сложились два подхода к 
расчету кривых, закладываемых в программы расчетов. В первом из них ди-
фракция от эпитаксиальных систем рассматривается как сумма отражений от 
отдельных слоев, амплитуды дифрагированных волн от которых складываются 
с учетом соответствующих фаз. Размытие гетерограниц при этом учитывается с 
помощью введения дополнительных слоев со средними параметрами, такой 
же путь используется для учета изменения межатомных расстояний на ин-
терфейсах, хотя введение слоев толщиной, не пропорциональной межплоско-
стным расстояниям с физической точки зрения выглядит сомнительным. Во 
втором случае суммируются амплитуды рассеяния от всех мономолекулярных 
или моноатомных плоскостей, что дает возможность адекватно описывать 
тонкую структуру интерфейсов [13,14]. 

По полукинематическому приближению [12] коэффициент отражения 
многослойной структуры 

2
0 LiAAR += ,                                                (8.9) 

где А0 есть амплитуда динамического отражения подложки: 
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,12
0 −−= yyA                                               (8.10) 

а AL – кинематическая амплитуда поверхностной структуры, вычисляемая 
как сумма амплитуд отражения отдельных слоев: 

∑
=

ϕ−
−

−
=

n

i
i

i

iii i
fy

KufyAL
1

)exp(])sin[( .                               (8.11) 

Фаза ϕi учитывает собственную фазу i-го слоя и набег фазы в нижележащих 
слоях: 

∑
−

=
−+−=ϕ

1

1

)(2)(
i

k
kkiii ufyufy .                            (8.12) 

В общем случае несимметричной дифракции для когерентных систем приве-
денная угловая переменная равна 

( )
HH

y
γ
γ

χ
θ∆Θ

= 02sin ,                                           (8.13) 

где угол ∆θ отсчитывается от пика подложки. Приведенная деформация 
( )

HH

HHj
zzjf

γ
γ

χ
γγ−γ

ε−= 00                                        (8.14) 

есть центр отражения i-го слоя в y-шкале, а толщина u слоев выражается в 
долях экстинкционной длины (см. выше). Величины ||/|| 0FFK ii =  учиты-
вают различие структурных факторов Fi слоев и F0 подложки. 

Для сверхрешеток суммирование (8.11) проводится только по двум слоям, 
составляющим период, соответствующую величину определим как структур-
ный фактор сверхрешетки FSL, полная же амплитуда рассеяния равна: 

( )
( ) ])1(exp[

sin
sin

Φ−−
Φ
Φ

= mimFA SLSL ,                               (8.15) 

где 
( ) ( ) 2211 ufyufy −+−=Φ .                                 (8.16) 

Равенство нулю знаменателя в (8.15) (Ф=nπ) определяет угловое положение 
n-го сателлита, а числителя – положение толщинных осцилляций. 

При втором способе расчета (суммировании по атомным или молеку-
лярным слоям) для симметричного брэгговского отражения в расчет прини-
малось только среднее положение каждой атомной плоскости по нормали к 
поверхности (координата z) и не учитывалась латеральная неравномерность 
высоты локальных областей. Тогда амплитуда рассеяния от СР с числом пе-
риодов m равна 

[ STmi
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STmF

mc
eA slsl π−

⋅π
π
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=θ )1(exp
)sin(
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)sin(
)( 2

2
],               (8.17) 

где Fsl есть рассеивающая способность (структурный фактор) одного периода 
СР толщиной Т, S есть дифракционный вектор (S=2sin(θB)/λ). Если СР состоит 
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из слоев двойных соединений с общим анионом или катионом или их трой-
ных твердых растворов на их основе (например, AlSb/GaSb, AlxGa1–xSb/GaSb, 
ZnSe/CdSe, AlxGa 1–xN/GaN и др.), то каждый монослой рассматривается как 
слой однородного состава (например, AlxGa1–xSb) с x, меняющимся по глубине 
периода. Вычисление FSL выполняется путем суммирования по всем моно-
слоям в периоде: 

∑
=

π−ρ=θ
n

k
kkksl iSzFF

1
)2exp()( .                             (8.18) 

При этом межплоскостное расстояние k-го монослоя: 
[ ])()1)()(()()( 02

1 xpraxaxaxd kk −−−= ,                       (8.19) 

где , a)1()( 12 xaxaxa −+≅ 0, a1 и a2 – параметры решетки подложки и двух 
чистых соединений АВ (AlN и GaN, CdSe и ZnSe), входящих в СР, соответст-
венно. Положение монослоя по глубине z: 

∑
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2/
k

j
kjk ddz ,                                        (8.20) 

его рассеивающая способность 
)exp()1()( 321 kk iSdfxfxfθF π+−+=                        (8.21) 

и слоевая плотность 
[ ]kk raxaa ))((2 00 −+=ρ                                (8.22) 

зависят от состава монослоя (т.е. от х). Возможная релаксация монослоев 
принимается в расчет с помощью коэффициентов rk (r=0 для нерелаксиро-
ванного и r=1 для полностью релаксированного слоя). 

Угловое положение сателлита n-го порядка определяется условием 
πST=nπ,                                                   (8.23) 

что аналогично соответствующему выражению для Ф из (8.16). 
Как видно из (8.17), интенсивность (высота) сателлитов определяется 

значениями Fsl в этих угловых точках. Согласно [14], интенсивность нулевого 
сателлита с угловой координатой y0 равна 
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Величину (y0–f2)u2=–(y0–f1)u1 (обозначим ее как В) можно выразить в виде: 

ϕ
+

ε∆π≡ cos
21

21
tt

ttSB .                                          (8.25) 

Здесь ∆ε есть относительная разность межплоскостных расстояний 
(нормальных к поверхности) двух слоев ∆ε=2(d2–d1)/(d2+d1). Первый множи-
тель в (8.4) показывает зависимость В от порядка отражения. Интенсивность 
остальных сателлитов также может быть выражена аналитически как функ-
ция параметров СР. Она тем больше, чем больше общая толщина СР. Однако 
если рассматривать относительную интенсивность сателлитов по отношению 
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к высоте нулевого, то она не будет зависеть от числа периодов СР и может 
быть написана в следующем виде: 
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где а=π/(1+t2/t1). Отсюда видно, что относительная интенсивность сателлитов 
является функцией только 3 неизвестных: деформационного параметра В, от-
ношения толщин двух слоев b=t2/t1 и отношения их структурных факторов 
K=F2/F1. При этом период T входит в них неявно, только через значения В. 
Использование выражений (8.25) и (8.26) позволяет заменить подгонку ин-
тенсивности всей дифракционной кривой от СР расчетом интенсивности в 
отдельных угловых точках – максимумах сателлитов. 

В большинстве случаев определяющее влияние на форму кривой диф-
ракции от СР оказывает величина В. Как видно из (8.25), ее увеличение может 
быть достигнуто как за счет увеличения рассогласования параметров решетки 
двух слоев, так и за счет роста периода СР. Поэтому вполне возможна ситуа-
ция, когда одинаковая относительная интенсивность сателлитов (форма кри-
вой) будет наблюдаться как для короткопериодной СР, но с большой разницей 
∆ε, так и для слабо рассогласованной СР с большим периодом. Конечно, при 
этом абсолютные значения интенсивности и занимаемый угловой интервал 
будут отличаться. Чем больше значение B при прочих равных условиях, тем 
больше интенсивность боковых сателлитов по отношению к среднему, при 
B>π/2 нулевой сателлит может стать слабее боковых. В этом случае возникает 
проблема его идентификации. 

В другом крайнем случае, для малых значений B, интенсивность боковых 
сателлитов быстро спадает, при B<0,1 удается зафиксировать только сател-
литы первого порядка. Уменьшение B достигается не только уменьшением 
∆ε и T, но и уменьшением толщины одного из слоев при неизменном периоде. 
Если В=0, что имеет место для согласованных по параметру СР твердых рас-
творов, или в симметричной Лауэ-геометрии (cosϕ=0) для всех когерентных 
СР, боковые сателлиты появляются за счет разницы структурных факторов, 
при этом их относительная интенсивность выражается простой формулой: 
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Из (8.27) видно, что кривая должна иметь симметричную форму, а ин-
тенсивность боковых сателлитов спадает достаточно медленно, если толщина 
одного из слоев много меньше толщины другого. 

Два параметра СР определяются непосредственно из кривых отражения: 
период Т из расстояния между сателлитами δθ и среднее межплоскостное 
расстояние <d> – из угла между пиком подложки и средним пиком СР (нуле-
вым сателлитом). 3 неизвестные (B, b и k) могут быть вычислены из относи-
тельных интенсивностей сателлитов (разумеется, если число их на измеренной 
кривой больше 3, включая нулевой). Этих пяти величин достаточно, чтобы 
 167



вычислить все 4 параметра когерентной СР. Однако это имеет место в иде-
альном случае. В действительности чувствительность интенсивности сател-
литов к величинам b и K зависит от интервалов их изменения и может быть 
достаточно слабой, что не дает возможности определить их с достаточной 
точностью. 

В случае, когда один из слоев много тоньше другого (b<<1) (что имеет 
место для многослойных квантовых ям), параметр В зависит только от про-
изведения рассогласования на толщину тонкого слоя и представляет собой 
фазовый сдвиг волн, дифрагированных толстым слоем и вызываемый нали-
чием тонкого слоя 

2tB ε∆≈ .                                                  (8.28) 
Это произведение определяет и среднее межплоскостное расстояние в СР и 
отсюда угловое положение нулевого сателлита. Следовательно, число пара-
метров, которое мы можем определить из дифракционной кривой, уменьша-
ется до трех. 

Реальные структуры могут отличаться от двухслойной системы с рез-
кими гетерограницами. На форму кривой отражения влияют возможное раз-
мытие интерфейсов, а также наличие в гетеросистеме дополнительных слоев – 
буферных и крышек. Однако во всех случаях двухслойная структура может 
рассматриваться в качестве первого приближения, приведенный выше анализ 
позволяет получить начальные параметры, которые затем могут уточняться 
путем моделирования кривых и процедуры подгонки. Такой комбинированный 
подход (аналитика плюс подгонка) находит в последнее время все большее 
признание (см., например, [15]), поскольку позволяет значительно сократить 
время расчета. 

Ниже (далее в §5 и §6) на примере двух крайних случаев структур – ко-
роткопериодных СР CdSe/BeTe с субмонослойными вставками и сильнона-
рушенных толстых релаксированных систем AlGaN/GaN рассмотрены общие 
подходы к анализу рентгенодифракционных кривых от сверхрешеток и осо-
бенности извлечения структурных параметров для каждого вида структур. 

§4. Использование трехкристальной дифрактометрии 

Трехкристальная дифференциальная дифрактометрия позволяет с по-
мощью третьего кристалла-анализатора отбирать определенные направления 
дифрагированного пучка. Фиксируемая интенсивность становится функцией 
двух угловых параметров – угла падения α и угла отражения 2θ. Это дает 
возможность получать распределение интенсивности дифракции в плоскости 
рассеяния в обратном пространстве. При этом каждая пара углов α и 2θ оп-
ределяет точку наблюдения в плоскости рассеяния (на самом деле это неко-
торая малая область, определяемая угловым разрешением монохроматора и 
анализатора). Двумерное представление распределения интенсивности в 
плоскости рассеяния для эпитаксиальных структур рассматривается обычно в 
ортогональных осях qz и qx, параллельных, соответственно, нормали к по-
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верхности гетероструктуры и параллельно ей. Началом системы координат 
выбирается обычно ближайший узел обратной решетки подложки. Использу-
ется и другая система осей (qh и q⊥), параллельно и перпендикулярно вектору 
обратной решетки соответствующего отражения. В этом случае координаты 
qh и q⊥ связаны с углами α и θ соотношениями: 

Bkqh θθ= cos2  и Bkq θθ−α=
⊥

sin)22( .                  (8.29) 
Распределение в обратном пространстве получается с помощью измере-

ния так называемых мод сканирования (трехкристальных кривых). При θ–2θ-
сканировании мы имеем сечение плоскости рассеяния (и следовательно, рас-
пределение интенсивности в направлении дифракционного вектора H

r
), при 

θ-сканировании – по нормали к H
r

, для 2θ-моды – вдоль сферы Эвальда пер-
пендикулярно волновому вектору hk

r
 отраженной волны. 

При исследовании эпитаксиальных структур трехкристальная дифрак-
тометрия используется: 1) для выделения и исследования диффузного рассея-
ния; 2) определения степени релаксации и 3) для изучения дефектной структу-
ры (в основном, дислокационной) релаксированных слоев. 

Диффузное рассеяние в гетероструктурах обусловлено, в основном, 
шероховатостью интерфейсов, его интенсивность на двухкристальных кри-
вых отражения может заметно осложнить процедуру подгонки эксперимен-
тальных и расчетных зависимостей, поэтому использование кривых θ–2θ-
моды сканирования, где вклад диффузного рассеяния минимален, позволяет 
более надежно определять параметры эпитаксиальных структур. 

Основным приложением трехкристальной геометрии является опреде-
ление релаксации эпитаксиальных структур. Оно основано на том, что интен-
сивность когерентного рассеяния от нерелаксированных полностью напря-
женных эпитаксиальных гетероструктур распределена в плоскости рассеяния 
в направлении, параллельном нормали к поверхности. В этом направлении 
расположены дополнительные узлы – центры отражения от отдельных слоев, 
толщинные осцилляции, а также сателлиты для сверхрешетки. Релаксация 
фиксируется на картах распределения интенсивности вокруг узлов обратной 
решетки, соответствующих асимметричным брэгговским отражениям, для 
которых вектор дифракции составляет угол ϕ с нормалью . Для полностью 
релаксированной структуры узлы – центры отражения отдельных слоев должны 
лежать вдоль вектора дифракции. При частичной релаксации они занимают 
некоторое промежуточное положение. Таким образом, если центры на рас-
пределении интенсивности, соответствующие двум соседним слоям или слою и 
подложке, расположены на нормали 

nr

nr , то между ними не произошло релак-
сации и гетерограница когерентна, если нет, то это указывает на релаксацию. 
Релаксация будет полной, если узлы лежат на направлении вектора обратной 
решетки H

r
. 

Пример дифракционной картины для релаксированной структуры при-
веден на рис. 8.3 [16]. На нем представлено распределение интенсивности диф-
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ракции вокруг узла обратной решетки 113 эпитаксиальной системы SixGe1–x–
Ge–(001)Si. Видно, что слой Ge полностью релаксирован относительно под-
ложки Si (центры отражения находятся на направлении вектора обратной 
решетки H

r
=<113>). Что касается верхнего слоя SiGe, то центр отражения от 

него расположен в промежуточном положении между направлением H
r

 и 
нормали =<001> относительно узла Ge, из чего следует, что он релаксиро-
ван не полностью и находится в состоянии растяжения. 
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Рис. 8.3. Распределение интенсивности вокруг узла обратной решетки (113) асимметрич-
ного брэгговского отражения для двух образцов эпитаксиальной структуры SixGe1–x–Ge–
(001)Si. CuKα-излучение 

Степень релаксации между соседними слоями определяется из разности 
координат ∆qh и ∆q⊥ их центров отражений. По (8.29) из этих величин нахо-
дятся разности соответствующих углов ∆α и ∆2θ, из которых, с использова-
нием (8.5) и (8.6) вычисляются значения нормального (∆d/d)⊥ и латерального 
(∆d/d)║ несоответствий межплоскостных расстояний двух соседних слоев. 
Равенство нулю латерального несоответствия однозначно указывает на отсутст-
вие релаксации между двумя слоями и когерентность гетерограницы между 
ними. 

Однако равенство (∆d/d)⊥ и (∆d/d)║ отнюдь не означает отсутствия на-
пряжений в двух соседних слоях, поскольку не исключает их общей релакса-
ции как целого относительно нижележащих слоев или подложки. Что касается 
100% (полной) релаксации слоя, то она должна относиться к параметрам ре-
шетки слоя в свободном состоянии и определяться относительно подложки 
(центры отражения слоя и подложки лежат на направлении H

r
, (∆d/d)⊥=(∆d/d)║, 

где ∆d отсчитывается относительно подложки). 
Отметим, что данные рассуждения относятся к структурам с кубиче-

ской сингонией с ориентацией высокой симметрии или гексагональной, для 
которой для всех слоев сохраняется соотношение плотной упаковки 
c/a=1,633. 
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§5. Определение параметров сверхрешеток CdSe/BeTe 

Образцы выращивались методом молекулярно-лучевой эпитаксии на 
подложках (001)-GaAs. Период СР составлял 50–60 Å, толщина субмонос-
лойных вставок CdSe варьировалась для разных образцов от 0,4 до 1,5 ML 
(мономолекулярных слоев), число периодов m равнялось 10 для образцов со 
вставками толщиной до 1 ML и 5 для остальных. На каждом интерфейсе до и 
после выращивания слоев CdSe наносилось очень малое (в доли монослоя) 
количество CdTe. Образцы двух серий отличались временем (и, следователь-
но, количеством) наносимых CdTe-островков. СР помещалась между нижним 
буферным слоем BeTe толщиной порядка 10 ML и верхним слоем-крышкой 
ZnSe толщиной около 50 Å. 

Структуры CdSe/BeTe не имеют общих анионов и катионов. Если слои 
BeTe оканчиваются атомами Te, а слои CdSe атомами Se, то первый интер-
фейс (между BeTe и CdSe) образован связями Cd–Te, а второй (между CdSe и 
BeTe) – связями Be–Se. Поскольку полное количество нанесенного CdSe и 
CdTe в каждом периоде не превышает двух монослоев, то в качестве первого 
приближения можно принять двухслойную структуру, в которой один слой 
есть BeTe толщиной n1 монослоев, а второй (тонкий) субслой образуют 
вставки CdSe+CdTe с прилегающими интерфейсами. Считая толщину этого 
слоя равной числу n2 монослоев, отличных по составу от BeTe, мы можем 
рассматривать его состав как смесь соединений (связей) CdSe, CdTe, BeTe, 
BeSe со средним межплоскостным расстоянием 

<d2>=dBeTe⋅(n2–x–y–z)+dCdSe⋅x+dCdTe⋅y+dBeSe⋅z.                (8.30) 
При таком описании тонкий слой характеризуется 4-мя параметрами: 

n2, x, y и z, а для всей СР требуется определить 5 величин (с добавлением n1). 
Однако в идеальном случае, когда нижняя граница CdSe-вставки обра-

зована связями Cd–Te, а верхняя – Be–Se, их наличие не сказывается на сред-
нем межплоскостном расстоянии в слое и на фазовом смещении, обуслов-
ленном этой вставкой, поскольку в силу постоянства ковалентных радиусов 
атомов в однотипных соединениях для параметров решетки имеет место 
примерное равенство: 

a(BeTe)+a(CdSe)=a(CdTe)+a(BeSe).                           (8.31) 
Если мы хотим определить тонкую структуру интерфейсов, мы должны 

рассматривать тонкие вставки как последовательность атомных слоев смешан-
ного состава: (Be, Cd) –катионных и (Te, Se) анионных. Если n2 не превышает 
3-х мономолекулярных слоев, т.е. атомы Cd могут находиться в 3-х катион-
ных слоях, а атомы Se в 3-х анионных, то вся тонкая вставка с интерфейсами 
может быть описана шестью расстояниями между атомными слоями. Они 
равны 1/4 параметра решетки четверного твердого раствора CdxBe1–x SeyTe1–y 
и зависят от состава соответствующих анионных и катионных слоев. Все эти 
величины вряд ли могут быть однозначно определены из дифракционных 
кривых. Поэтому в данной работе мы рассматривали несколько моделей рас-
пределения состава в тонких вставках, исходящих из условий роста. Средние 
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параметры СР определялись из анализа интенсивности сателлитов 002-кривых, 
а наиболее подходящая модель уточнялась с использованием анализа кривых 
рефлекса 004, более чувствительного к распределению деформации. 

На рис. 8.4 (002 отражение) и рис. 8.5 (004 отражение) представлены при-
меры дифракционных кривых для образцов, содержащих СР CdSe/BeTe двух 
типов. На них наблюдаются сателлиты (до 2-го порядка включительно) и 
толщинные осцилляции, что свидетельствует о хорошем структурном качестве 
образцов. Кривые 002 отражения содержат больше деталей по сравнению с 
004-кривыми. Имеются различия в форме кривых для структур, выращенных 
в двух разных режимах, кривые для образцов второй серии (с меньшим време-
нем нанесения CdTe) имеют более симметричный характер. 
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Рис. 8.4. Двухкристальные дифракционные кривые 002 отражения для сверхрешеток 
CdSe/BeTe, выращенных MBE-методом на (001)GaAs в двух разных режимах (а, б). Сплошная 
линия – эксперимент, пунктирная – расчет. Параметры СР, полученные в результате под-
гонки, указаны в таблице 8.1 
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Рис. 8.5. Двухкристальные дифракционные кривые 004 отражения для сверхрешеток 
CdSe/BeTe, выращенных в разных режимах. Сплошная линия – эксперимент, пунктирная – 
расчет. На вставке к рис. 8.5,б – распределение межатомного расстояния по глубине СР, 
соответствующее лучшему совпадению расчетной и экспериментальной кривых 

Непосредственно из кривых (002) были получены значения периода и 
среднего межплоскостного расстояния СР, а из относительной интенсивно-
сти сателлитов значения параметров B, K и b в приближении двухслойной 
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модели, которые приведены в таблице 8.1. В свою очередь, эти параметры 
были использованы для вычисления концентрации компонент x и z. Содер-
жание CdTe, наносимого в двух режимах роста, определялось из независимого 
эксперимента, в котором измерялись кривые отражения от СР, содержащих 
только вставки CdTe (т.е. без CdSe), полученные значения y=0,19 для первого 
режима и y=0,09 для второго. Полученные значения содержания компонент в 
периоде закладывались в качестве первоначальных данных для расчета пол-
ной кривой отражения и уточнялись с помощью процедуры подгонки. Рас-
четные кривые, дающие наилучшее сходство с экспериментальными, показаны 
пунктиром на рис. 8.4, а,б, а соответствующие параметры даны в таблице 8.1. 
Таблица 8.1. Структурные параметры сверхрешеток CdSe/BeTe, полученные из рентгено-

дифракционных кривых 002 отражения 

 Период B t2/t1 K=F2/F1
x 

(CdSe)
y 

(CdTe) 
z 

(BeSe) 
1484 46 Ǻ 0,24 0,29 0,84 0,31 0,36 0,36 
1483 56,6 Ǻ 0,12 0,25 0,49 0,93 0,36 1,14 
1502 50,8 Ǻ 0,031 0,35 0,68 0,63 0,28 1,09 
1503 54 Ǻ 0,025 0,35 0,50 1,2 0,28 1,43 

Окончательные значения x и z немного (порядка 20%) отличаются от 
первоначальных, полученных по двухслойной модели из интенсивности са-
теллитов. Факторами, определяющими это отличие, являются: а) наличие 
буферного слоя и слоя-крышки, которые влияют на высоту слабых сателли-
тов; б) изменение структурных факторов соединений в угловом интервале 
измеряемой кривой отражения (при использовании параметра K брались их 
значения только при брэгговском угле для соответствующей компоненты); в) 
наличие интерфейсов, по составу связей анион–катион отличных от среднего 
состава тонкого слоя даже в предположении полного и равномерного смеше-
ния компонент. 

Из таблицы 8.1 видно, что исследованные СР содержат большое число 
дополнительных связей Be–Se. Действительно, если первый интерфейс для 
СdSe-вставки образован связями Cd–Te, а второй – связями Be–Se, то слои 
СdSe, вставленные в матрицу BeTe, сдвинуты в направлении к поверхности 
(схематически это показано на рис. 8.6,а). Это смещение может влиять на ин-
тенсивности сателлитов и учитывалось при расчете кривых отражения. Од-
нако, как показано выше (см. (8.10)), в целом связи Cd–Te и Be–Se уравнове-
шивают друг друга и мы можем их не учитывать при рассмотрении средней 
деформации СР. Тогда количество y CdTe-компоненты равно сумме нанесен-
ного на два интерфейса CdTe, а отличие значения z (количество компоненты 
BeSe) от 0 равносильно появлению дополнительных Be–Se связей. Иными 
словами, число осажденных атомов Se превышает число атомов Cd, а содер-
жание Te в СР должно быть меньше, чем атомов Be, если мы полагаем отсут-
ствие вакансий. 
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Рис. 8.6. Схематическое расположение атомных плоскостей на интерфейсах. В системе 
CdSe/ZnSe (а), со вставкой одного молекулярного слоя CdSe (б), в структуре CdSe/BeTe 
без образования дополнительных связей Be–Se (в) и с образованием связей Be–Se на нижнем 
интерфейсе. Стрелками показано смещение атомных плоскостей относительно их средних 
положений 

Дополнительные связи Be–Se могут возникать на нижнем интерфейсе в 
результате выбивания атомами Se лежащих на поверхности атомов Te в про-
цессе нанесения CdSe-слоя. Такой процесс обусловлен двумя обстоятельст-
вами: намного большей энергией связи Be–Se по сравнению с Be–Te и значи-
тельным превышением концентрации анионов в потоке молекулярного пучка 
CdSe. Если в результате произошла полная замена атомов Te в верхнем 
атомном слое на атомы Se, то такая ситуация характеризуется значением z=1. 
Соответствующее расположение атомных плоскостей показано на рис. 8.6,б. 

Из трех соединений CdTe, CdSe и BeSe первые два имеют положительное 
рассогласование параметров решетки относительно BeTe (∆a/a равно, соот-
ветственно, 14 и 8 %), а BeSe – отрицательное (–9%). С другой стороны, для 
разностного рефлекса 002 структурные факторы всех трех компонент тонкого 
слоя меньше по абсолютной величине, чем значение F(BeTe), а F(CdSe) имеет 
даже другой знак. Поэтому одновременное увеличение или уменьшение кон-
центрации CdSe и BeSe (x и z) с сохранением средней деформации, опреде-
ляемой из углового положения среднего пика СР, заметно изменяет среднюю 
рассеивающую способность тонкого слоя. С этим обстоятельством и связана 
чувствительность интенсивности сателлитов на кривых 002 отражения к слож-
ному составу СР и возможность определения значений x и z. 

Это позволяет объяснить и особенности кривых, изображенных на 
рис. 8.4 и 8.5. Для СР, выращенных во втором режиме, образуется значительно 
больше BeSe-связей (относительно вставки CdSe+CdTe), чем для образца, вы-
ращенного в первом, связи Be–Se компенсируют по деформации вклад Cd–Te 
и Cd–Se, и среднее межплоскостное расстояние <d> тонкого слоя мало отли-
чается от d(BeTe). Деформационный вклад мал (см. таблицу 8.1) и интенсив-
ность сателлитов определяется значительной разницей структурных факторов 
BeTe и тонкого слоя, чем и обусловлена согласно (8.27) почти симметричная 
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форма кривой рис. 8.4,а с медленно спадающими сателлитами. 
Для отражения 004 параметр решетки и структурный фактор соедине-

ний изменяются в одну и ту же сторону, поэтому для сложной композиции с 
малым отличием межплоскостного расстояния тонкого и толстого субслоев 
мала и разница их рассеивающих способностей, что ведет к подавлению ин-
тенсивностей сателлитов на 004-кривых (рис. 8.5, а,б). С другой стороны, 
004-кривые более чувствительны к изменению межплоскостного расстояния 
d по глубине тонкого слоя. Расчет, сделанный для нескольких возможных 
распределений d(z), соответствующих разным моделям роста, показал, что 
наилучшее совпадение расчетных и экспериментальных кривых получается в 
предположении смешения компонент в пределах 3 ML (вставка на рис. 8.5,б), 
что указывает на шероховатость интерфейсов. 

§6. Исследование сверхрешеток AlGaN/GaN 

Описанные выше короткопериодные СР CdSe/BeTe относились к коге-
рентным структурам (из-за малой общей толщины СР и толщины тонкой 
вставки) и при их изучении мы столкнулись с проблемой определения слож-
ного состава тонкого слоя и интерфейсов. Исследованные нами сверхрешетки 
AlxGa1–xN/GaN характеризовались как достаточно большим несоответствием 
параметров решетки двух слоев (до 1% и больше), так и большой толщиной 
самих слоев и общей толщиной СР. Поэтому при их исследовании возникает 
проблема другого рода – определения релаксации и деформационного со-
стояния как СР в целом, так и отдельных слоев. 

Структуры AlGaN/GaN с примерно равной толщиной двух чередующихся 
слоев и периодом от 50 до 1000 Ǻ и общей толщиной около 3 мкм были выра-
щены методом MOCVD на сапфире с предварительным нанесением буферного 
слоя GaN или AlGaN толщиной 0,6 мкм. Рентгенодифракционные измерения 
проводились с использованием нескольких геометрий дифракции: симмет-
ричной брэгговской (0002-рефлекс), асимметричной брэгговской (отражение 
11 2 4) и симметричной Лауэ (рефлекс 11 2 0). 

Поскольку пленки A3-нитридов, выращенные на сапфире, практически 
полностью релаксируют при температуре роста и напряжения в них, наблюдае-
мые при комнатной температуре, носят, в основном, термоупругий характер, 
то мы можем отнести это и к буферному слою и характеризовать СР двумя 
параметрами релаксации – релаксацией СР в целом относительно буферного 
слоя и релаксацией между отдельными слоями СР. 

Для вюрцитных структур (к которым относятся слои AlGaN и GaN), 
растущих вдоль гексагональной оси <0001>, параметр решетки а определяет 
межплоскостные расстояния в плоскости интерфейса, параметр с – перпен-
дикулярно ему. Обозначим через ai и ci реальные (измеряемые) параметры 
решетки i-го слоя в системе, а через и cb

ia ib – соответствующие значения для 
слоя данного состава в свободном (ненапряженном состоянии), где индекс 
i=0 соответствует буферному слою, а i=1,2 – первому и второму субслоям СР. 
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Упругая деформация слоев СР будет равна 
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=ε ,                                               (8.32) 

а реальный параметр ci=cib⋅(1–pεii), где p=2c13/c33 есть отношение Пуассона. 
Тогда релаксацию упругих напряжений в СР можно характеризовать скачком 
∆ai=ai– ai-1 параметра решетки а на гетерогранице или относительным уров-
нем релаксации 
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Величины ∆a1 и r1 соответствуют релаксации на нижней гетерогранице 
(между буферным слоем и первым слоем СР), а ∆a2 и r2 – релаксации на гра-
ницах между отдельными слоями (рис. 8.7). Для нерелаксированной когерент-
ной структуры ∆a1=∆a2=0. При сохранении когерентности отдельных слоев 
СР и ее релаксации как целого относительно буфера ∆a2=0, ∆a1 может быть как 
меньше, так и больше 0 в зависимости от состава буферного слоя. В общем 
случае релаксированной некогерентной СР оба скачка параметра будут отлич-
ны от 0, при этом для сохранения периодичности структуры ∆a2 должно быть 
одинаковым по абсолютной величине на всех границах между слоями СР. 

 
compressive

tensile 

GaN 

∆a2
AlGaN 

∆a1 буфер 

 
Рис. 8.7. Схематическое распределение параметра решетки a по глубине релаксированной 
сверхрешетки AlGaN/GaN на буферном слое GaN. Пунктирные линии соответствуют па-
раметру а для ненапряженных слоев и среднему значению по периоду сверхрешетки 

Релаксация СР в целом приводит к изменению средних параметров ре-
шетки СР и, следовательно, к смещению дифракционной картины (кривой) 
от СР по шкале углов, не изменяя отношения интенсивностей отдельных са-
теллитов. 

Что касается релаксации между слоями, то она вызывает изменение 
разности деформаций ∆ε, которая может быть выражена виде: 

GaN

2

GaN

GaNAlN

GaN

GaNAlN
a

apx
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aapx
c

cc ∆
−

−
+

−
=ε∆ ⊥ ,                (8.34) 

где cGaN, aGaN и сAlN, aAlN – табличные параметры решетки соединений GaN и 
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AlN, соответственно, а отношение Пуассона p=2c13/c33 взято одинаковым для 
слоев GaN и AlGaN. Отсюда следует изменение параметра B и относительной 
интенсивности сателлитов. 

Таким образом, СР AlxGa1–xN/GaN могут быть охарактеризованы пятью 
структурными параметрами: двумя релаксационными, содержанием х Al в слое 
твердого раствора, и толщиной слоев t1 и t2. Вообще говоря, их значения могут 
быть получены из дифракционной кривой одного брэгговского симметричного 
отражения (0002 в нашем случае), анализ которой (см. выше) дает 5 независи-
мых величин: <с>, T, B, b и К. Однако такой путь для системы AlxGa1–xN/GaN 
(при небольших концентрациях х<0,3) не дает надежных результатов, поскольку 
отношение структурных факторов 0002-рефлекса слоев GaN и AlxGa1–xN близко 
к 1 и интенсивности сателлитов мало чувствительны к его изменению. Поэтому 
для получения необходимого набора структурных характеристик требуется 
привлечение дополнительных дифракционных измерений. Как и для большин-
ства гетероструктур, для определения степени релаксации СР A3-нитридов 
обычно используется асимметричная брэгговская дифракция [17-19]. В нашем 
исследовании мы использовали для этой цели симметричную Лауэ- геомет-
рию, что позволяет непосредственно определить средний параметр <a> СР. 

Конкретно процедура получения структурных параметров выглядела 
следующим образом. Из дифракционных кривых брэгговского отражения 
определялись: период Т и средний параметр <c> (непосредственно из кри-
вых) и соотношение толщин b и деформационный фактор B (из отношений 
интенсивностей сателлитов). Из измерений симметричного Лауэ-отражения 
получалось значение среднего параметра a сверхрешетки: 

<a>=(a1t1+a2t2)/T. 
Далее из величин B, <c> и <a> определялись реальные параметры сi и ai. для 
обоих слоев СР, а отсюда содержание Al в слое AlGaN и релаксационные па-
раметры ∆a1 и ∆a2, а также деформации отдельных слоев СР по (8.32). 

Эпитаксиальные слои нитридов, выращенные на сапфире, характери-
зуются большой плотностью прорастающих дислокаций (до 1010 см–2), что 
вызывает сильное уширение дифракционных отражений. Поэтому классиче-
ская дифракционная картина с сателлитами не фиксируется на двухкристаль-
ных кривых симметричных брэгговских отражений, измеренных с широко 
открытым детектором. Однако прямое измерение распределения интенсив-
ности вокруг узлов обратной решетки, выполненное методом трехкристаль-
ной дифрактометрии, показывает его периодический характер в направлении, 
нормальном к поверхности, хорошо разрешаемый для образцов с периодом 
СР вплоть до 1000 Ǻ. (рис. 8.8). Это обусловлено особенностью дефектной 
структуры нитридных пленок, характеризующейся превалирующей плотно-
стью семейств прямолинейных дислокаций, прорастающих перпендикулярно 
поверхности. Последнее приводит к тому, что дифракционная картина в ос-
новном уширена в направлении, параллельном поверхности, а уширение в 
нормальном направлении значительно меньше [20-22]. 
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Рис. 8.8. Распределение интенсивности вокруг узлов обратной решетки для одного из об-
разцов СР AlGaN/GaN, экспериментально измеренное на трехкристальном дифрактометре 
с образцом в симметричной брэгговской геометрии (узел 0002), асимметричной брэггов-
ской (узел 11 2 4) и симметричной Лауэ-дифракции (узел 11 2 0) 

Рис. 8.8 показывает такой же характер уширения для распределения 
интенсивности вокруг трех узлов обратной решетки, соответствующих 0002 
симметричному брэгговскому отражению, 11 2 0 Лауэ-рефлексу и асиммет-
ричной брэгговской дифракции (11 2 4). Это указывает на то, что дислокаци-
онная структура сверхрешеток, составленных из нитридных слоев, во многом 
идентична той, что имеет место для однослойных нитридных пленок. По-
скольку дополнительные центры отражения (сателлиты) распределены вдоль 
нормали (в направлении периодического изменения состава кристаллического 
слоя), то они могут быть зафиксированы на кривых, представляющих сечение 
узлов обратной решетки в этом направлении, что и имеет место для θ–2θ- ска-
нирования в симметричной брэгговской геометрии и для θ-кривых в симмет-
ричном случае Лауэ. Сателлиты видны также на интегральных двухкристаль-
ных кривых в асимметричной геометрии скользящего падения за счет того, 
что дифрагированная интенсивность интегрируется в направлении наибольшего 
уширения (касательная к сфере Эвальда почти параллельна поверхности). 

Дифракционные кривые θ–2θ-сканирования 0002 отражения для не-
скольких структур с примерно равным содержанием Al, но разным периодом 
СР приведены на рис. 8.9, a-в. В зависимости от параметров СР на них на-
блюдаются сателлиты вплоть до пятого порядка, что является свидетельством 
хорошей периодичности выращенных структур. Видно, что с увеличением 
периода СР при сохранении х кривые 0002 отражения заметно меняют свою 
форму. Интенсивность среднего пика падает, а боковых сателлитов возрастает. 
При больших Т>1600 Å кривая распадается на две системы осцилляций, ло-
кализованных около центров отражения (брэгговского угла) двух слоев GaN и 
AlGaN. Такая трансформация связана с увеличением деформационного пара-
метра В с увеличением периода СР. Что касается углового положения сред-
него пика, то оно практически одинаково для СР с периодом 50÷400 Ǻ. 

 178



 

16,8 17,0 17,2 17,4 17,6 17,8 18,0 18,2 
10–5

10–4

10–3

10–2

10–1

1

T=281 Е

R
ef

le
ct

iv
ity

 

θ, град 

GaN 

+S3

–S2 
–S1

+S2

+S1

S0

а 

 

16,8 17,0 17,2 17,4 17,6 17,8 10-5

10-4

10-3

10-2

10-1

1

T=470 Е 

R
ef

le
ct

iv
ity

 

θ, град 

GaN

+S4 
+S3

+S2

+S1
S0

–S1
–S2

–S3

–S4
–S5 

б 

  

17,1 17,2 17,3 17,4 17,5 17,6 
1

10

102 
103 
104 

T=950 Е  
+S3

+S2

+S1
+S4

–S3
–S2

–S1

S0

AlGaN
буфер

In
te

ns
it y

, c
ps

 

θ, град

в 

 
Рис. 8.9. Трехкристальные кривые θ–2θ-сканирования симметричного брэгговского реф-
лекса 0002 для образцов системы AlGaN/GaN с разным периодом СР. Сплошная линия – 
эксперимент, пунктирная – расчет. Параметры СР приведены в таблице 8.2 
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Таблица 8.2. Параметры сверхрешеток AlxGa1–xN/GaN и деформация слоев, определенные 
из рентгенодифракционных данных 

 Буфер GaN Буфер AlGaN 

№ образца 1055 1054 1051 1044 1059 927 870 
T, Ǻ 53,5 129 281 470 238 570 950 
B 0,212 0,622 1,21 2,29 1,09 2,21 3,67 
K 0,86 0,79 0,85 0,84 0,79 – 0,86 
<c>, Ǻ 5,154 5,152 5,153 5,155 5,155 5,162 5,160 
<a>, Ǻ 3,176 3,1761 3,177 3,176 3,175 3,176 3,175 

AlGa

AlGaN

t
t  1,2 1,05 1,15 1,05 1 1,3 1,1 

x (Al) 0,286 0,314 0,3 0,29 0,31 0,26 0,265 
a1, Ǻ -0,018 -0,012 -0,016 -0,010 0,007 0,001 -0,003 
a2, Ǻ 0,010 0 0,008 0 -0,007 -0,003 -0,006 
εGaN⋅10-3 -2,4 -4,0 -2,6 -3,1 -3,75 -3,6 -3,3 
εAlGaN⋅10-3 1,3 3,6 2,2 2,3 2,7 1,41 1,1 

Отметим, что на дифракционных кривых от нитридных пленок, выра-
щенных на сапфире, нет пика подложки (ближайший рефлекс сапфира отсто-
ит на несколько градусов от измеряемого интервала углов), который служит 
обычно реперной точкой для определения деформаций эпитаксиальных слоев. 
Поэтому для определения параметров a и c необходима привязка к абсолют-
ной шкале углов отражения. Это осуществлялось путем измерения угла рас-
сеяния 2θ для среднего пика СР или одного из наиболее сильных сателлитов 
с помощью анализатора. 

Параметры СР, полученные описанным выше способом и уточненные с 
помощью процедуры подгонки экспериментальных и расчетных кривых, приве-
дены в таблице 8.2. Расчетные кривые, показывающие наилучшее соответст-
вие с экспериментом, изображены пунктиром на рис. 8.9. Расчет, выполнен-
ный с использованием выражений (8.1) и (8.8), дает дифракционную картину 
для идеальной сверхрешетки без структурных дефектов. Для дефектных струк-
тур, к которым относится изучаемая нами система, пики-сателлиты уширены 
за счет влияния дефектов. Однако практика показала, что все сателлиты сверх-
решетки искажаются одинаковым образом (если учитывать только влияние де-
фектов, а не ошибок в периодичности СР), что позволяет проводить сравнение 
расчетных (для идеальной СР) и экспериментальных (искаженных) кривых 
отражения по относительной высоте сателлитов, или по их интегральной ин-
тенсивности. 

Из таблицы 8.2 видно, что слои GaN в СР находятся в состоянии сжа-
тия (εGaN<0), а слои твердого раствора – в состоянии растяжения (εAlGaN>0), 
причем это имеет место для всех исследованных структур независимо от со-
става буферного слоя, при этом значения деформаций меняются от образца к 
образцу, но какой-либо зависимости от периода СР не выявляется. В абсо-
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лютном выражении деформации сжатия слоев GaN больше, чем деформация 
растяжения слоев AlGaN. Это отличие вызвано, в основном, термоупругим 
напряжением. Его можно оценить эмпирически, исходя из углового положе-
ния пика отражения буферного слоя GaN в симметричной лауэвской геомет-
рии (полученное значение δεT=–1,2⋅10–3). Если вычесть термоупругий вклад, 
то значения εGaN и εAlGaN становятся близкими по абсолютной величине. Это 
показывает, что для всех исследованных СР имеет место релаксация на ниж-
ней гетерогранице, т.е. снятие напряжений, возникающих между СР в целом 
и буферным слоем. Это не удивительно, учитывая общую толщину СР (около 
3 мкм) и относительное несоответствие между СР в целом и буферным слоем 
GaN порядка –0,32% и выше (исходя из среднего состава СР<x>=0,15) так 
что возникающие напряжения заведомо больше критических. Последнее от-
носится и к росту на буферном слое твердого раствора, если концентрация Al 
в буферном слое заметно отличается от средней по СР. Если из данных таб-
лицы 8.2 вычислить средние по периоду деформации СР при температуре ре-
лаксации, то их значения показывают наличие остаточных деформаций рас-
тяжения <ε>≈(0,6-1,2)⋅10–3 для образцов, выращенных на GaN-буфере. 

Из полученных данных видно, что снятие напряжений происходит не 
только на нижней гетерогранице СР-буфер, но и между отдельными слоями 
СР. На это указывают отличные от 0 значения скачка параметра ∆a2. Значения 
этой величины меняются от образца к образцу, не обнаруживая какой-либо 
закономерной зависимости от периода или содержания Al. Такой разброс 
можно объяснить тем, что релаксация между слоями зависит от дефектной 
структуры буферных слоев и пленок, а последняя не в последнюю очередь 
определяется конкретными условиями роста того или иного образца. 

Выше мы определяли параметры СР из сравнения экспериментальных 
кривых отражения с расчетными по относительным интенсивностям сателли-
тов. Возникает вопрос, насколько правомерно использовать кинематические 
формулы, годные для идеальных сверхрешеток с общей толщиной меньше 
экстинкционной длины, для расчета кривых отражения от толстых и сильно 
нарушенных структур. В подтверждение такой возможности можно выска-
зать несколько соображений. Во-первых, само наличие сателлитов на экспе-
риментальных кривых (даже в случае распада общей кривой на две системы 
пиков) указывает на когерентность волн, дифрагированных на разной глубине, 
и необходимость сложения амплитуд, а не интенсивностей от разных слоев. 
(Когерентность в данном случае задается самим упорядоченным расположе-
нием кристаллических областей с определенным параметром решетки и рассе-
ивающей способностью по глубине). Во-вторых, при измерении кривых θ–2θ-
моды сканирования вклад в дифракцию дает только малая доля кристалличе-
ских областей каждого слоя (для которых кристаллографические плоскости 
0002 параллельны поверхности в пределах ширины интерференционной об-
ласти данного отражения), так что эффективная рассеивающая способность 
каждого слоя сильно падает. Это исключает влияние динамических эффектов 
первичной экстинкции и делает структуру с общей толщиной порядка 4-5 мм 
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много меньшей эффективной экстинкционной длины. Из рис. 8.9 видно, что 
дифракционные кривые, рассчитанные по кинематической теории с использо-
ванием параметров, приведенных в таблице 8.2, показывают хорошее согласие с 
экспериментальными кривыми по относительной интенсивности сателлитов. 

§7. Определение параметров дислокационной структуры эпитакси-
альных слоев 

Эпитаксиальные слои отличаются по своей дефектной структуре от рос-
товых монокристаллов. Это вызвано тем, что основным источником генера-
ции дефектов в слоях является релаксация упругих напряжений несоответст-
вия, возникающих из-за неравенства параметров решетки пленки и подложки 
или отдельных слоев между собой. Поэтому дефектная структура характери-
зуется более упорядоченным распределением дефектов, большой анизотропией 
полей смещений и появлением явно выраженных направлений – вдоль по-
верхности кристаллической пластины (и гетерограниц) и по нормали к ней. 
Основным типом дефектов являются дислокации, которые обычно разделяют 
на дислокации несоответствия, локализованные в виде упорядоченных сеток 
на гетерограницах и прорастающие дислокации. Последние образуются, глав-
ным образом, при островковом 3D-росте эпитаксиальных слоев с большим 
несоответствием параметров решетки относительно подложки (∆a/a>0,01). 

Основным эффектом, производимым дислокациями, является ушире-
ние дифракционных пиков. Еще в 70-е годы полуширина максимума на 
двухкристальной кривой отражения являлась главным критерием структур-
ного совершенства выращенной эпитаксиальной пленки. Затем, в связи с раз-
витием трехкристальной дифференциальной дифрактометрии стали измерять 
угловую ширину дифракционных отражений от слоев в двух направлениях: 
вдоль дифракционного вектора и перпендикулярно ему. Анализ уширений 
проводится в большинстве работ на основе блочной модели кристалла, раз-
витой еще в работах [23,24]. В настоящее время при изучении дислокаций 
используются 4 параметра. Уширение перпендикулярно дифракционному 
вектору связывается со средним разворотом блоков <ω> и их эффективным 
латеральным размером <τx>, а вдоль вектора H

r
 – c деформацией внутри бло-

ков <ε> и их размерами <τz> в направлении нормали nr . Разделение деформа-
ционных и размерных вкладов осуществляется с помощью графиков Вильям-
сона-Холла [25] на основе измерения нескольких порядков отражения. При-
менение блочной модели к анализу хаотически распределенных дислокаций 
представляется сомнительным, но оно широко распространено за неимением 
более строгих подходов. При этом плотности дислокаций вычисляются на 
основе классических формул Гая-Хирша-Келли, рассмотревших уширение 
<ω> рефлексов, вызванное средними разориентациями локальных областей 
кристалла вокруг дислокаций [23], и Гордона-Авербаха [24], рассчитавших 
дилатационное уширение <ε> от дислокаций. Применительно к полупровод-
никовым системам на основе соединений со структурой сфалерита эти форму-
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лы преобразованы в работе [26]. В последние годы появились работы, в ко-
торых проводится более строгое теоретическое рассмотрение влияния раз-
личных семейств дислокаций в гетероструктурах на дифракционную картину 
[27,28]. 

Многочисленные экспериментальные работы показали, что дислокаци-
онные сетки, локализованные на гетерогранице, вызывают растяжение диф-
ракционной картины в направлении, перпендикулярном вектору обратной 
решетки, независимо от направления последнего [29,30]. Пики θ- сканирования 
от слоев уширены и имеют форму, близкую к гауссовской, а распределение 
интенсивности вокруг узлов – форму эллипсов, вытянутых перпендикулярно 
H
r

. При этом уширение дифракционных линий вдоль H
r

 много меньше, что 
объясняется как общим свойством дислокационных ансамблей (дислокации 
приводят, в основном, к разворотам кристаллических плоскостей), так и тен-
денцией к образованию сгустков одноименных дислокаций в упорядоченной 
сетке. 

Если влияние дислокационных сеток еще укладывается в рамки выше-
описанной блочной модели, то для структур с прорастающими дислокациями 
первые же работы с использованием комбинации нескольких геометрий диф-
ракции (симметричной и асимметричной по Брэггу, брэгговской и лауэвской 
дифракции) показали, что разориентационное и деформационное уширение 
могут быть не одинаковы для разных геометрий отражения [31-33]. Пример 
такого анизотропного уширения показан на рис. 8.10, где приведены кривые 
радиального (θ–2θ) и поперечного (θ) сечений узлов обратной решетки 0002 
(симметричная брэгговская геометрия) и (10 1 0) (симметричная Лауэ- диф-
ракция) для системы сверхрешетка AlGaN/GaN–буфер GaN–(111)Si. Наблю-
дается характерное для слоев A3-нитридов преимущественное уширение θ- 

моды в брэгговской и θ–2θ-кривой в Лауэ-геометрии. 
Поэтому в [34,35] был предложен более общий подход к анализу уши-

рений и дислокационной структуры эпитаксиальных слоев. Эпитаксиальные 
слои характеризуются компонентами тензора средней дисторсии <eij> и их 
среднеквадратичными отклонениями δeij (компонентами микродисторсии). 

Значения <eij> описывают изменение параметров средней элементар-
ной ячейки относительно монокристалла той же ориентации. В обратном 
пространстве они определяют положение узла обратной решетки. Компонен-
ты микродисторсии δeij вызваны локальными полями смещений вокруг 
структурных дефектов. Диагональные компоненты означают локальные из-
менения δc/c и δa/a межплоскостных расстояний, недиагональные – разворо-
ты локальных областей и деформацию сдвига. Микродисторсия вызывает 
уширение распределения интенсивности вокруг узлов обратной решетки: 

∑ δ=δ jjii HH .                                           (8.35) 
Связь между δH и угловой шириной трехкристальных кривых зависит от моды 
сканирования: w=δH/H для θ- и w=δH/(kcosθB) для θ–2θ-кривых. Для симмет-
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ричных рефлексов, где || H
r

=Hz, Hx или Hy (направление z параллельно нор-
мали , оси x и y лежат в плоскости поверхности), полуширина каждого ска-
нирования (w

nr

θ и wθ–2θ) связана только с одной компонентой δeij. 
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Рис. 8.10. Анизотропное уширение дифракционных пиков для нитридных слоев. Кривые 
θ–2θ- и θ-сканирования: симметричного брэгговского отражения (0002) (а, б) и симметрично-
го Лауэ-рефлекса (10 1 0) (в, г). Структура СР AlGaN/GaN–буферный слой GaN, выращенная 
MBE-методом на (111)-Si. Пунктиром на рис. 8.10,в показано распределение интенсивности 
в падающем пучке 

При анализе учитывается дополнительное уширение рефлексов из-за 
ограниченных размеров областей когерентного рассеяния согласно δHi=1/<τi>. 
Для разделения вкладов микродисторсии и размерного эффекта измеряются 
два порядка отражения в каждой геометрии и используется разная зависимость 
их от брэгговского угла. Для высокосимметричных ориентаций кристалла 
плоскости, параллельные поверхности, изотропны, направления x и y равно-
значны, и число независимых компонент δeij уменьшается до 5. Из измерений 
в трех симметричных геометриях (Брэгг-, Лауэ- и скользящей) получаются все 5 
компонент δeij и размеры когерентных областей в направлении нормальном к 
интерфейсу (τz) и параллельном (τx). В симметричной брэгговской геометрии 
( zH rr

|| ) определяются δezz и δezx, в симметричной Лауэ-дифракции ( xH rr
|| , nr  

лежит в плоскости дифракции) – δexx и δexz, в скользящей геометрии ( yH rr
|| , nr  

перпендикулярно плоскости дифракции) – δexx и δexy. 
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Компоненты тензора микродисторсии могут быть увязаны с определен-
ными системами дислокаций в эпитаксиальном слое. Согласно М.А. Криво-
глазу [36], для ансамблей прямолинейных дислокаций распределение интен-
сивности дифракции вокруг узлов обратной решетки имеет форму дисков, 
перпендикулярных линии дислокации, а ширина гауссовского распределения 
в них определяется произведением ( bH

rr
), где b

r
 – вектор Бюргерса дислокаций. 

Схема связи между различными прямолинейными семействами дислокаций, 
компонентами микродисторсии и формой уширения узлов обратной решетки 
представлена на рис. 8.11. 
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u zРис. 8.11. Связь между распределением интенсивности вокруг узлов обратной решетки 
(правый столбец), компонентами тензора микродисторсии δeij и типом прямолинейных 
дислокаций (левый столбец): vs – вертикальные винтовые, hs – горизонтальные винтовые, 
ve – вертикальные краевые, he – горизонтальные краевые дислокации. b

r
 – вектор Бюргер-

са,  – направления поля смещения вокруг дислокаций, Hur z, Hx и Hy – дифракционные век-
торы в симметричной брэгговской, симметричной Лауэ- и скользящей геометрии дифрак-
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Из него видно, что параллельные интерфейсу краевые дислокации дают 
вклад в δexx, δezz, δexz, δezx, а параллельные интерфейсу винтовые дислокации 
в δexy и δexz. Краевые дислокации, перпендикулярные интерфейсу, приводят 
к уширениям в симметричной Лауэ- и скользящей геометрии (компоненты 
δexx и δexy) и никак не сказываются на симметричных брэгговских отражени-
ях. С другой стороны, вертикальные винтовые дислокации вызывают только 
уширение θ-моды в симметричной брэгговской геометрии и не фиксируются 
в других симметричных отражениях. Поскольку скользящая геометрия диф-
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ракции обладает малой глубиной проникновения излучения, то она может 
быть заменена измерением ряда некомпланарных рефлексов (например, типа 
(00 1 l) для гексагональных структур) от дифрагирующих плоскостей, состав-
ляющих большие углы с поверхностью (нормаль nr  не лежит в плоскости рас-
сеяния) [37]. Правда, при этом в большинстве работ предельные значения 
полуширины двухкристальных пиков таких отражений связываются только с 
так называемым кручением (twist), т.е. компонентой δexy. 

Для вычисления плотности дислокаций из уширений трехкристальных 
кривых, можно использовать уже упомянутые классические выражения [23,24]. 
Тогда для недиагональных компонент δeij (уширение из-за разориентаций) 

ρ≅δ 22
8,0 beij .                                          (8.36) 

Здесь b – проекция вектора Бюргерса на вектор обратной решетки H
r

. (Отме-
тим, что δeij в нашем случае определяется как дисперсия гауссовской кривой 
θ-моды сканирования). Из диагональных компонент δeii (деформационное 
уширение) плотность дислокаций определяется по уравнению [25]: 

)102ln(
16
5 7

2

22 ρ⋅
π

ρ
≅δ −bKe avii ,                             (8.37) 

где Kav есть фактор, зависящий от взаимной ориентации b
r

, H
r

 и нормали к 
плоскости скольжения дислокаций [26]. 

Если одноименные дислокации образуют малоугловые границы, то из 
соответствующей недиагональной компоненты их плотность равна 

i

ij
b b

e
τ

δ
≅ρ .                                                  (8.38) 

Анализ компонент микродисторсии был использован при изучении 
дислокационной структуры эпитаксиальных слоев GaN и твердых растворов 
AlGaN [38, 39]. Для большинства образцов этих структур наблюдается сильная 
анизотропия в уширении рентгеновских рефлексов. Как правило, wθ(Брэгг)>> 
>>wθ(Лауэ), а wθ–2θ(Брэгг)<<wθ–2θ(Лауэ), т.е. полуширина θ-пиков заметно 
больше в брэгговской геометрии, а θ–2θ-пиков – для симметричных Лауэ- 
отражений. Для компонент микродисторсии обычно получаются соотношения: 
δezx>δexz, δexx>δezz, δexy>δezx. 

В качестве примера в таблице 8.3 приведены данные для компонент 
микродисторсии, полученные для двух образцов толстых (порядка 25 мкм) 
пленок GaN, выращенных методом газофазной эпитаксии на подложке (0001) 
сапфира без буферного слоя (А1) и с предварительным нанесением MOCVD-
GaN-буфера (А2). Приведены также данные, полученные для самого буферного 
слоя (В2). Неравенство <δezx> > <δexz> показывает, разориентации плоскостей, 
параллельных поверхности, выше чем для перпендикулярных плоскостей. 
Соотношение <δexx> > <δezz> соответствует более сильным локальным вариа-
циям расстояний между плоскостями, нормальными к поверхности, чем между 
параллельными ей плоскостями. 
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Таблица. 8.3. Компоненты тензора микродисторсии для слоев GaN,  
выращенных на с-сапфире 

Слой <δezz>, 10–4 <δezx>, 10–4 <δexx>, 10–4 <δexz>, 10–4 <δexy>, 10–4

A1 2,3 12,5 7,6 12,2 67,0 
B2 2,4 9,2 6,7 4,3 41,0 
A2 2,6 4,7 3,7 1,9 32,5 

Эти свойства ведут к уширению узлов обратной решетки GaN-слоев в 
направлении, параллельном поверхности, причем это имеет место для реф-
лексов разных геометрий. Отсюда следует вывод о существовании в слоях 
A3-нитридов преимущественной плотности прорастающих перпендикулярно 
гетерогранице дислокаций винтового (из первого неравенства) и краевого (из 
второго неравенства) типов (см. рис. 8.3). Тогда плотность первых из них оп-
ределяется из разницы квадратов двух недиагональных компонент δezx и δexz 
с использованием (8.36), а плотность вторых – из разности диагональных 
компонент δexx и δezz по формуле (8.37). С использованием пары компонент 
δexx и δexy (первая из них определяется из измерений в Лауэ-геометрии, вто-
рая – из скользящей дифракции) удается разделить вклады от краевых дисло-
каций, хаотически распределенных в слое и образующих малоугловые гра-
ницы, и определить плотности тех и других. 

Для образцов, описанных выше, параметры дефектной структуры (плот-
ности дислокаций и размеры областей когерентного рассеяния) приведены в 
таблице 8.4. Из нее видно, что плотности всех семейств дислокаций для пленки, 
выращенной на буфере, уменьшаются по сравнению с самим буферным слоем. 
В то же время структурное совершенство пленки, выращенной без буфера (А1) 
заметно хуже, чем для остальных слоев. Для этого же образца компоненты 
δezx и δexz практически равны друг другу, что указывает на более хаотическое 
распределение дислокаций в образце. 
Таблица. 8.4. Размеры областей когерентного рассеяния параллельно поверхности (τx)  
и в направлении нормали к ней (τz) и плотности дслокаций вертикальных винтовых (ρvs), 

вертикальных краевых (ρve) и краевых в вертикальных малоугловых границах (ρb) 

Слой τx, мкм τz, мкм ρvs,108 см-2 ρve,109 см-2 ρb,109 см-2

A1  0,7 0,40 – 2,3 2,9 
B2  1,00 1,3 2,9 1,8 1,2 
A2 1,6 > 1 0,9 0,8 0,6 

Аналогичная дислокационная структура наблюдается и для сверхреше-
ток на основе нитридов Ga и Al. Об этом говорит, прежде всего, форма рас-
пределения интенсивности в обратном пространстве (контуры равной интен-
сивности вытянуты в направлении, параллельном поверхности) (см. рис. 8.10). 
Для структур, описанных в §6, из экспериментальных кривых разных мод 
сканирования следует, что для значений w имеют место те же соотношения, 
которые характерны и для одиночных слоев А3-нитридов, а именно,  

 187



wθ–2θ(Брэгг)< <wθ–2θ(Лауэ), wθ(Брэгг)>>wθ(Лауэ). 
Зависимость полуширины пиков θ–2θ- и θ-мод сканирования от состава слоя 
твердого раствора для образцов с одинаковым периодом приведена на 
рис. 8.12. 
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Рис. 8.12. Зависимость полуширины дифракционных пиков θ–2θ- и θ-сканирования сим-
метричных брэгговского и лауэвского рефлексов для СР AlGaN/GaN от содержания Al в 
слоях твердого раствора 

Полный набор данных (5 компонент тензора микродисторсии и размеры 
областей когерентного рассеяния) некоторых образцов с разным периодом и 
содержанием Al приведен в таблице 8.5. Для образцов с содержанием х=0,3 
имеют место характерные для большинства нитридных слоев соотношения 
между компонентами микродисторсии (δεxx>δεzz и δεzx>δεxz), что является 
свидетельством превалирующей плотности прорастающих винтовых и крае-
вых дислокаций (или смешанных). Из таблицы 8.5 следует, что изменения 
полуширины мод сканирования на рис. 8.12 от периода и концентрации Al 
связаны, в основном, с увеличением плотности дислокаций. 
Таблица 8.5. Компоненты тензора микродисторсии и размеры областей когерентного  

рассеяния для сверхрешеток AlGaN/GaN на сапфире 

Период, Ǻx(Al)δεzz, 10–4δεzx, 10–4δεxx, 10–4 δε , 10xz
–4 δε , 10xy

–4 τz, мкм τx, мкм
53 0,29 3,8 10,3 6,1 4,1 19 0,46 0,22 
280 0,30 2,2 12    0,22 >1 
470 0,31 2,9 11,3 5,4 3,4 29 0,93 0,67 
142 0,54 9,5 20,1 9,8 10,5 22 0,28 1,4 

Из таблицы 8.5 видно, что для образцов с разным периодом заметно 
меняются компоненты δεzz и δεxz, связанные с горизонтальными дислокация-
ми. Появление в сверхрешетках горизонтальных дислокаций или дислокаций 
с большой горизонтальной проекцией (по сравнению с одиночными слоями 
GaN) обусловлено релаксацией сверхрешетки как целого относительно бу-
ферного слоя и частичным снятием напряжений между отдельными слоями 
СР (см. выше). Из таблицы 8.5 следует, что плотность горизонтальных дис-
локаций больше для образца с наименьшим периодом СР, что может быть 
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объяснено тем, что данные дислокации – это дислокации (сетки) на гетеро-
границах между субслоями СР, а количество таких границ, разумеется, тем 
больше, чем меньше период СР при одинаковой общей толщине СР. 

Несколько иная тенденция имеет место при увеличении содержания Al 
в СР (образцы 1044 и 1075). Здесь имеет место увеличение всех компонент, 
кроме δεxy, т.е. увеличение плотности всех дислокаций. Примерное равенство 
компонент δεxx и δεzz для образца с наибольшей концентрацией Al позволяет 
предположить, что для данного образца имеет место не типичная структура с 
прямолинейными дислокационными ансамблями, перпендикулярными гетеро-
границе, но более хаотическое распределение дислокаций по толщине. Правда, 
большое значение δεzx говорит о том, что система прямолинейных винтовых 
дислокаций сохраняется и в этом образце. В компоненту εxy основной вклад 
вносят вертикальные краевые дислокации, объединяющиеся в стенки и обес-
печивающие разворот отдельных областей (столбцов) вокруг нормали к по-
верхности. Уменьшение δεxy с ростом х, вероятно, связано с уменьшением 
вероятности образования таких стенок при более хаотическом распределении 
дислокаций. На это же указывает заметно большее значение эффективного 
латерального размера когерентных областей для этой сверхрешетки. 

Выше мы анализировали полуширины дифракционных максимумов. Не 
менее важной проблемой для понимания рассеяния в дислокационных крис-
таллах и строения дислокационных ансамблей является форма пиков. Этот 
вопрос в последние годы стал предметом дискуссии [28, 40, 41]. Для хаоти-
ческих дислокаций как приближенная блочная модель [23-25], так и строгая 
кинематическая теория с рассмотрением полей деформаций вокруг дислока-
ций [36, 42], оперируют, за некоторыми исключениями, гауссовской формой 
уширенных дифракционных пиков. Только на дальних крыльях распределе-
ния вдоль дифракционного вектора интенсивность меняется как 1/q3. Гаус-
совская форма кривых получается и из теоретического анализа влияния дисло-
кационных сеток в рассогласованных эпитаксиальных системах в случае ρd>1, 
где ρ – линейная плотность дислокаций в сетке, а d – толщина пленки [27]. 
Экспериментальные измерения для систем с сетками дислокаций на гетеро-
границе пленка–подложка также показали гауссовское уширение перпенди-
кулярного дифракционному вектору (θ-мода сканирования) распределения 
интенсивности. Но для сильно рассогласованных систем, где велик вклад 
прорастающих дислокаций, образующихся в процессе 3D-роста пленок, рас-
пределение вдоль дифракционного вектора (θ–2θ-мода) имеет лоренцовскую 
форму [31]. 

Измеренные в наших работах уширенные пики (сателлиты) рефлексов 
от СР не имели чисто гауссовской формы, а хорошо аппроксимировались пи-
ковой функцией Войта с большой долей лоренцовской составляющей как для 
θ-, так и для θ–2θ-мод сканирования. На рис. 8.13 представлен характерный 
пример такой аппроксимации для θ-кривых 0002 брэгговского и 11 2 0 лауэв-
ского рефлексов одного из образцов. Видно, что для брэгговских пиков прева-
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лирует гауссовская составляющая, а для Лауэ-геометрии вклады гауссовского 
и лоренцовского уширений примерно равны. Можно предположить, что упо-
рядоченные семейства одноименных дислокаций приводят к гауссовской 
форме уширенных дифракционных пиков, в то же время хаотическое распре-
деление дислокаций дает распределение интенсивности ближе к функции 
Лоренца. Учитывая, что в кривые θ-моды брэгговской дифракции основной 
вклад вносят прорастающие прямолинейные винтовые дислокации, а ушире-
ние θ-кривых симметричных Лауэ-отражений может быть вызвано только 
горизонтальными дислокациями, можно говорить о более хаотическом рас-
пределении горизонтальных дислокаций или их фрагментов по сравнению с 
вертикальными дислокациями. Для образца с наибольшим содержанием Al в  
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Рис. 8.13. Дифракционные пики θ-сканирования симметричных брэгговского (0002) (а) и 
лауэвского (11 2 0) рефлексов (б) (сплошная линия с точками) и их аппроксимация пико-
вой функцией Войта (пунктир). Образец – СР AlGaN/GaN–буфер GaN–с-сапфир. Полуши-
рины соответствующих гауссовского и лоренцовского уширений приведены на рисунке 
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слоях СР форма уширенных дифракционных пиков становится близкой к ло-
ренцовской функции, что указывает на сильно неупорядоченное распределе-
ние дислокаций в этом образце. 

Таким образом, использование дифференциальной дифрактометрии и 
комбинации нескольких геометрий дифракции с последующим анализом как 
полуширин, так и формы дифракционных пиков позволяет определять типы 
дислокационных ансамблей, оценивать плотности дислокаций и судить о ре-
гулярности их распределения в эпитаксиальных слоях. 
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ГЛАВА 9. ДИАГНОСТИКА МНОГОСЛОЙНЫХ  
НАНОРАЗМЕРНЫХ СИСТЕМ 

В настоящем разделе показано, что двухкристальная рентгеновская диф-
рактометрия является эффективным неразрушающим инструментом исследо-
вания ультратонких гетерофазных многослойных систем. Исследованы много-
слойные полупроводниковые структуры, содержащие квантовые ямы. Путем 
моделирования полученных кривых дифракционного отражения и сравнения 
с экспериментальными определены характер взаимодиффузии In и Ga на гра-
ницах раздела КЯ до и после отжига, степень релаксации напряжений. Опре-
делено содержание азота в квантовой яме и изменение его концентрации в 
зависимости от условий выращивания. 

§1. Введение 

Многослойные гетероструктуры [1,2] с пространственным ограничени-
ем носителей заряда по одному или трем измерениям (квантовые ямы и кван-
товые точки) реализуют предельный случай размерного квантования в полу-
проводниках, когда модификация электронных свойств материала наиболее 
выражена. Для идеальной квантовой точки (КТ) электронный спектр пред-
ставляет собой набор дискретных уровней, разделенных областями запре-
щенных состояний, и соответствует электронному спектру одиночного ато-
ма, хотя реальная КТ при этом может состоять из сотен тысяч атомов [2]. Та-
ким образом, появляется уникальная возможность разрешить основную про-
блему современной микро- и оптоэлектроники – "размывание" носителей за-
ряда в энергетическом окне порядка kT. Такие важнейшие характеристики 
материалов, как: время излучательной рекомбинации, время энергетической 
релаксации между электронными подуровнями, коэффициенты Оже-
рекомбинации и т.д., кардинально зависят от геометрических размеров и 
формы квантовых ям и квантовых точек. Это позволяет использовать одну и 
ту же полупроводниковую систему для реализации приборов с существенно 
различающимися требованиями к активной среде [3-5]. 

На данное время полупроводниковые структуры для оптоэлектронных 
приборов в спектральном диапазоне 1,3-1,55 мкм синтезируются на основе 
материалов InGaAsP/InP [1-3]. Недостатком лазеров на основе подобных 
структур является низкая температурная стабильность характеристик вблизи 
комнатной температуры. К тому же, качество подложек InP существенно ни-
же, а стоимость гораздо выше, чем подложек GaAs. Использование четырех-
компонентного соединения InGaAsN и гетероструктур InGaAsN/GaAs может 
быть весьма перспективным для улучшения характеристик лазеров для воло-
конно-оптических линий связи, поскольку позволяет существенно увеличить 
длину волны излучения гетероструктур на основе GaAs и улучшить темпера-
турную стабильность лазеров, излучающих вблизи 1,3 мкм [3-34]. 

На основе гетероструктур с квантовыми ямами (КЯ) InGaAsN/GaAs и 
квантовыми точками (КТ) InAs/InGaAs, создаваемых на подложках GaAs, ус-
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пешно реализованы инжекционные лазеры, излучающие с торца [3,9], и вер-
тикально излучающие лазеры [3,9,30] на длине волны 1,3 мкм. Однако, про-
движение в сторону больших длин волн излучения, вплоть до 1,55 мкм, для 
обоих типов гетероструктур затруднено вследствие принципиальных ограни-
чений на состав и толщину КЯ, налагаемых пределом псевдоморфного роста. 

Сильное сужение ширины запрещенной зоны в четверном соединении 
InxGa1-xAs1–yNу обусловлено взаимодействием между состояниями зоны про-
водимости InGaAs – матрицы и состояниями азота, локализованными в узкой 
резонансной зоне [3,9,13,18]. Параметрами, которые управляют длиной вол-
ны излучения, является содержание индия х и азота у в четверном соедине-
нии (рис. 9.1), а также ширина квантовой ямы. Увеличение каждого из этих 
параметров должно приводить к длинноволновому сдвигу максимума излу-
чения. Однако, увеличение содержания азота ухудшает качество кристалла и 
дает меньшую интенсивность люминесценции. Природа ФЛ спектров, осо-
бенно ФЛ спектра для только что выращенных InGaAsN пленок, еще не име-
ет достаточно четкого объяснения. В связи с этим, исследование зависимости 
структурного совершенства квантовых ям InGaAsN от химического состава 
четверного соединения не потеряло актуальности. 
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Рис. 9.1. Диаграммы Вегарда для тройных GaAs1–yNу (а), Ga1-xInxAs (б) и четверного со-
единений Ga1-xInxAs1–y-xNу (в) 
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Особенный интерес представляют исследования структур, которые со-
держат квантовые точки и квантовые ямы, высокоразрешающими методами 
рентгеновской и синхротронной дифрактометрии и просвечивающей элек-
тронной микроскопии (ПЭМ) [35-63]. Возможности этих дифракционных ме-
тодов взаимно дополняют друг друга при изучении упорядоченных нанораз-
мерных объектов, в частности при исследовании их пространственного упо-
рядочения: возможности ПЭМ ограничены величиной исследуемого объема 
[57], тогда как пространственной разрешающей способности рентгеновских 
топографических методов недостаточно для детальных исследований объек-
тов такого размера. 

Потому изучение механизма релаксации упругих напряжений и про-
странственного упорядочения рассеивающих объектов типа КЯ, исследова-
ние особенностей их рентгеновского дифракционного отображения состав-
ляют значительный интерес и помогают установить взаимосвязь между 
структурой рассеивающих объектов и их отображением. 

В работах [34-64] продемонстрированы большие возможности стан-
дартного метода двухкристальной рентгеновской дифрактометрии для анали-
за многослойных систем со слоями нанометровой толщины. Наличие тонких 
слоев с резко выраженными границами определяет появление большого чис-
ла осцилляций на кривой дифракционного отражения (КДО) в широком уг-
ловом диапазоне порядка десятка тысяч угловых секунд. 

В этом случае КДО содержит большой объем информации о парамет-
рах структуры, и использование адекватных теоретических моделей и мате-
матического аппарата позволяет определить не только структурные парамет-
ры, которые задаются технологией создания слоев, но и характеристики гра-
ниц раздела между ними. В итоге появляется уникальная возможность кон-
тролировать размеры структуры с точностью до нанометров на больших глу-
бинах от поверхности кристалла. Благодаря этому давно известный метод 
двухкристальной рентгеновской дифрактометрии становится одним из наи-
более интересных и важных для анализа многослойных структур с наномет-
ровыми толщинами слоев [34-64]. 

Целью данного раздела является демонстрация возможностей высоко-
разрешающей двухкристальной дифрактометрии в исследовании процессов 
взаимодиффузии атомов In и Ga в многослойных наноразмерных системах на 
основе GaAs, содержащих квантовые ямы (КЯ) типа InxGa1-xAs1–yNу/GaAs. 

§2. Теоретическая часть 

С момента появления первых искусственно выращенных эпитаксиальных 
наноразмерных сверхрешеток (СР) рентгеновская дифрактометрия является 
основным методом определения их структурных параметров [35-41]. Уже в 
первых работах как экспериментально, так и теоретически были рассмотрены 
особенности дифракции от СР, предложены методики анализа дифракцион-
ных кривых [36-40,44,45,48] и определения параметров СР. В частности, в [36] 
предложен способ нахождения среднего пика СР (нулевого сателлита), про-
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анализированы зависимости интенсивности отдельных сателлитов от соот-
ношения толщин слоев СР. В работе [37] предложены простые соотношения 
для анализа интенсивности сателлитов от идеальной двухслойной СР как для 
симметричной, так и для асимметричной геометрии дифракции, показана 
возможность получения параметров СР без расчета кривых отражения. 

В работах [29,38] теоретически и экспериментально исследованы влия-
ние размывания границ между слоями многослойных систем (МС) на диф-
ракционную картину. Впоследствии, в связи с развитием компьютерного мо-
делирования, в исследованиях МС стали преобладать моделирование диф-
ракционных кривых и получение структурных характеристик на основе со-
поставления экспериментальных и расчетных кривых. При этом расчет кри-
вых отражения МС основан на теоретических разработках, выполненных в 
рамках как кинематической [37,55], так и динамической теорий [38,39,43,44, 
48,50,55,59]. Разработаны стандартные программы анализа дифракционных 
кривых, а число экспериментальных работ, которые используют рентгенов-
скую дифракцию для изучения многослойных гетеросистем, насчитывает не 
одну сотню [35,40-43,53,59,63]. 

В кинематической теории при расчете кривых качания по Брэггу от 
слоев, толщина которых значительно меньше экстинкционной толщины, пре-
небрегается многократным рассеянием. Динамическая теория рассеяния эти 
эффекты учитывает, и поэтому лишена ограничений на толщину слоев кри-
сталла. Она эффективно используется для анализа кривых качания (КК) от 
гетероструктур, имеющих согласованные или почти согласованные решетки 
[34-64]. 

В соответствии с теорией Такаги-Топена дифференциальное уравнение 
для амплитудного отношения D0,h/Da рассеянных D0,h и падающей Da волн 
представляется в виде [35-38, 65]: 

)1()(2)1( 2 ikXigyXik
dA
dXi +++−+= ,                       (9.1) 

где ) , D/( 0
2/1 DDX h β= 0, Dh – амплитуды рассеяния проходящей и дифраги-

рованной волн соответственно, β=|γ0/γh|, , λ – дли-
на волны, z – толщина слоя, P – коэффициент поляризации, 
g=(1+β)χ"

2/1
0 ||/)||( hh zPA γγλχ′π=

0/(2P|χ'h|β1/2, hhk χ′χ ′′= / , γ0, γh – косинусы углов падения и отраже-
ния соответственно, , )||2/(])1[( 2/1

0 βχ′βα−χ′β+= hh Py

ε2sin2 α−θθ∆−=α Bh , )(ε zCε=α , ∆θ – угловое отклонение падающего луча 
от угла Брэгга θВ, ε(z) – одномерная деформация, , 
где верхний знак соответствует скользящим углам падения (θ

ϕϕ±θϕ= cossincos2
BtgC

B–ϕ) относи-
тельно поверхности образца, нижний – при углах (θB–ϕ); ϕ – угол между от-
ражающей плоскостью и поверхностью образца, χ0, χh – Фурье-
коэффициенты поляризуемости кристалла. 

Кривая качания представляет собой зависимость коэффициента отра-
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жения рентгеновских лучей R от ∆θ 
)()( * θ∆θ∆= XXR , 

где знак "*" – комплексно сопряженное. 
Как правило, численное интегрирование уравнения (9.1) проводится 

методом Ругге-Кутта четвертого и пятого порядков. Известны также менее 
строгие подходы, которые, как правило, используются для почти кинемати-
ческих приближений [35,37,59, 63]. 

Аналитическое решение уравнения (9.1) для слоя j+1 с постоянным 
значением деформации ε(zj)=const записывается следующим образом 

)](tg[)(
)](tg[)(

)(
1

1
11

jjj

jjjj
jj AASBXFiS

AASFXBiSX
AX

−+−

−++
=

+

+
++ ,                (9.2) 

где Xj=X(Aj) амплитуда рассеяния нижнего слоя j, B=–(1+ik); F=у+ig; S=(F2– 
–B2)1/2. 

Выражение (9.2) является рекуррентной формулой для расчета ампли-
туды рассеяния Xj+1 на выходе из каждого j+1 слоя по известному значению 
Xj на границе слоя j. Учитывая, что на границе между последним слоем и 
подложкой амплитуда рассеяния соответствует решению для идеального кри-
сталла, то есть 

B
BFFX j

2/122

0
)( −±−

== ,                                  (9.3) 

то используя процедуру (9.2) для произвольного количества гетерослоев, 
можно определить величину X(∆θ) на поверхности многослойной системы, 
состоящей из произвольного числа слоев 

Основная сложность численного решения (9.1) – неоднозначность оп-
ределения параметра S для разных значений ∆θ и ε. Амплитуда рассеяния 
должна стремиться к нулю при ∆θ→∞, а зависимость X(∆θ) – быть непре-
рывной. При этом, ордината каждой точки КК является функцией всего про-
филя деформации ε(z), который определяется путем решения обратной зада-
чи рентгеновской дифракции по известной кривой качания [40,41,47]. В этом 
методе используется минимизация неотрицательной невязки между экспери-
ментальной и теоретической КК [47]. Для увеличения вклада боковых участ-
ков и сателлитных максимумов кривой качания в функционал неотрицатель-
ной невязки, целесообразно использовать функционал вида 

∑ −θ=Φ
n

nnn RRg 2))(( экспертеор ,                          (9.4) 

где 12 ))(1(1)( 0
−θ−θ+−=θ Wg nn  – весовая функция, θn – абсцисса n-й точки 

кривой качания, θ0 – абсцисса основного максимума, который соответствует 
рассеянию от объема кристалла, W – величина, обратная полуширине кривой 
качания для идеального кристалла. 

В современной теории обработки экспериментальных данных избран-
ная модель может считаться удовлетворительной, если она обеспечивает ве-
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личину χ2 в интервале fn/212 ±=χ  где nf=n–np – число степеней свободы 
при подгонке, n – число экспериментальных точек, np – число переменных 
параметров [44]. 

Отметим, что процедура определения профилей распределения пара-
метров не является однозначной, поскольку в ходе эксперимента изменяется 
только интенсивность отраженной волны и нет возможности в рамках этого 
метода получить достоверную информацию о фазе волны [43]. 

В работе [43] предложен метод, с помощью которого можно найти все 
эквивалентные решения. Число возможных эквивалентных решений растет с 
увеличением числа слоев N по статистическому закону пропорционально 2N. 
Кроме того, возможны и случайные решения с близкими значениями χ2. Для 
того чтобы убедиться, что полученные решения однозначны, необходимы 
дополнительные исследования. 

Как уже отмечалось, рентгеновская дифрактометрия в последнее время 
широко используется для выявления структурных дефектов в различных ге-
тероэпитаксиальных наноразмерных композициях. При этом, здесь также 
возможна диагностика и таких характерных нарушений, как сетки дислока-
ций несоответствия и других дислокационных ансамблей. Что касается трех-
мерных дефектов, которые имеют деформационное поле смещения кулонов-
ского типа, то и здесь уже достигнуты определенные успехи [55,63]. При 
этом основная информация о структуре дефектов, их типе, размере, концен-
трации, получается из анализа диффузного рассеяния (ДР) [54,60]. 

Экспериментально ДР наблюдается и от дефектов, локализованных в 
тонких поверхностных слоях, в частности, для ионно-легированных кристаллов 
после температурного отжига [43,47], а также для очень тонких эпитаксиаль-
ных пленок в начальной стадии образования дислокационных сеток [20,54]. 

Таким образом, характер диффузного рассеяния от тонких слоев дол-
жен иметь особенности, которые не имеют места для объемных монокрис-
таллов. Во-первых, для не релаксированных структур должна наблюдаться 
анизотропия локальных полей деформации, обусловленная тангенциальными 
напряжениями в слое. Во-вторых, возможная релаксация напряжений на по-
верхности слоя также может привести к перераспределению диффузной со-
ставляющей интенсивности [54]. В-третьих, при переходе от трехмерного 
кристалла к двумерному (при уменьшении толщины слоя) изменяется харак-
тер суммирования по ансамблю дефектов, что должно привести к изменению 
влияния полей смещений дефектов на интенсивность ДР. Поэтому экспери-
ментальные исследования наличия дефектов кулоновского типа на границах 
раздела в многослойных системах должны представлять интерес с целью 
дальнейшего развития теории динамического рассеяния рентгеновского из-
лучения от тонких слоев. 

Отметим результаты, полученные в работе [63], когда для анализа па-
раметров и степени кристаллического совершенства многослойных систем 
используются так называемые "квазизапрещенные структурой отражения". 
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Следует, однако заметить, что компьютерная обработка рентгеновских 
кривых качания с процедурой подгонки и минимизации функции невязки без 
детального анализа степени влияния различных параметров на форму кривых 
и точности их определения не дает гарантии однозначности полученных ре-
зультатов. В частности, трудности исследования СР, в которых один из слоев 
намного меньше другого (многослойные квантовые ямы), связаны с тем, что 
сами квантовые ямы не вносят вклада в интенсивность дифракции и с помо-
щью кривых качания определяется только фазовый сдвиг от тонких слоев, 
обусловленный произведением деформации на толщину тонкого слоя. 

§3. Объект исследований 

Исследованные образцы получены на подложках GaAs (001) с помо-
щью технологии молекулярно-лучевой эпитаксии (МЛЭ) в оптоэлектронном 
исследовательском центре технологического университета г. Тампере (Фин-
ляндия). Толщина слоев многослойной структуры определялась по осцилля-
циям отражательной способности дифракции высокоэнергетических элек-
тронов на отражение. 

Сначала количество азота в слое находили по угловой разориентации 
между максимумами отражений от подложки и соответствующих слоев, а затем 
уточняли при последующей подгонке расчетных к экспериментальным КК. 

Измерения КК проводились на двухкристальном рентгеновском диф-
рактометре фирмы "Bede" с медной трубкой (λ=0,15405 нм). Коллимирован-
ный монохроматический рентгеновский пучок формировался с помощью 
симметричного монохроматора GaAs (001) для отражения (004). Отраженный 
пучок детектировался сцинтилляционным счетчиком с узкой щелью в про-
цессе сканирования θ–2θ в области симметричного отражения (004) на про-
тяжении почти 16 часов. 

Во многих исследованиях показано [3,25], что большинство атомов N 
занимают преимущественно подрешетку As. При этом отмечается, что обра-
зование изолированного междоузельного N в GaNAs энергетически невыгод-
но и вместо образования комплексов As–N или N–N, расположенных в меж-
доузельных положениях решетки, энергетически выгоднее первое [27]. Обра-
зование N–As комплексов вносит напряжения сжатия в эпислой, тогда как N–
N комплексы растягивают его по сравнению с атомом замещения NAs. Связы-
вание этих незамещащих атомов N может приводить к отклонению от закона 
Вегарда [26] и вносить дополнительные угловые отклонения на КК. 

Для того, чтобы рассчитать рентгеновские КК с помощью формализма 
Такаги-Топена, нужно учесть напряжения, обусловленные несоответствием 
решеток между тонкой КЯ и толстым барьерным материалом. В нашем случае 
КЯ – псевдоморфная и период решетки однородный для всей структуры [60]. 

При эпитаксии слоев InGaAs на GaAs (001) возникают напряжения 
сжатия. С увеличением In такого рода напряжения резко уменьшают крити-
ческую толщину слоя, выше которой начинается релаксация напряжений, то 
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есть образование дислокаций несоответствия. В то же время, введение азота 
в слой InGaAs уменьшает не только напряжения, но и ширину запрещенной 
зоны. Оценки количества азота, необходимого чтобы компенсировать напря-
жения в слоях InGaAs, выращенных псевдоморфно на подложках GaAs, 
можно получить с двойной диаграммы Вегарда (рис. 9.1). 

Отметим, что параметром, ограничивающим суммарную толщину много-
слойной структуры, содержащей КЯ, является критическая толщина слоя, 
при превышении которой начинается процесс пластической релаксации уп-
ругих напряжений с образованием протяженных структурных дефектов. При 
этом существенное влияние на процессы релаксации оказывают как размеры 
самих слоев КЯ, так и толщины промежуточных слоев GaAs между ними 
[2,4,44,46,58]. Процесс релаксации упругих напряжений в совершенной мно-
гослойной структуре с КЯ может происходить в несколько последовательных 
стадий. Пространственное упорядочение основных компонент в КЯ стоит 
рассматривать как начальную адаптационную стадию релаксации упругих 
напряжений [2,4,51]. Следующая стадия процесса – изгиб кристаллографиче-
ских плоскостей, и только после этого начинается генерация структурных 
дефектов. Очевидно, что уже на стадии изгиба кристаллографических плос-
костей и пространственного искажения ростовой поверхности возникают ус-
ловия для генерации точечных дефектов [52,56,58], которые аккумулируются 
на границах слоев в кластеры, а затем трансформируются в протяженные де-
фекты дислокационного типа. 

Несоответствие периодов решеток обуславливает тетрагональную де-
формацию решетки и проявляется в направлении, перпендикулярном границе 
гетероперехода. Если рост Оz происходит вдоль <001>, то на слой GaInNAs с 
КЯ влияют биаксиальные деформации сжатия параллельно оси Ох вдоль на-
правления <100> и направления Оy вдоль <010>. Плоскостные деформации 
вдоль оси Оz изменяются при изменении состава после взаимодиффузии. Би-
аксиальные плоскостные деформации и одноосные деформации сдвига после 
взаимодиффузии задаются выражением [56], 

)(нес xyyxx ε=ε=ε ,                                          (9.5) 
)()](/)([2 нес1112 xxcxczz ε−=ε ,                                 (9.6) 

где  – фактор несоответствия между ямой и барьером, для напряжений 
сжатия он отрицательный,  и  – константы жесткости. Обобщен-
ный параметр a для четырехкомпонентных соединений  опре-
деляется из параметров четырех бинарных соединений AB, AD, BC, CD [19]: 

)(нес xε
)(12 xc )(11 xc

yyxx DCBA −− 11

BDADACBC ayxayxxyayaxyxa )1)(1()1()1(),( −−+−++−= .    (9.7) 
В случае x,y<<1, из формулы (9.7) следует, что параметр а почти ли-

нейно зависит от значений y и x. Очевидно, что такая же зависимость должна 
наблюдаться и для параметров несоответствия решеток слоя и подложки. 

В целом, характер изменения поля напряжений вокруг квантовых точек 
[3-14] и на границах раздела слоев слишком сложен для описания в рамках 
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простых аналитических выражений (9.5) и (9.6). Оценить среднее значение 
деформации можно с помощью соотношения: 

S

SL
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a

aa

0

0−
=ε ||

|| , S

SL
L

a
aa

0

0−
=ε ⊥

⊥ ,                                (9.8) 

где индекс L относится к гетероэпитаксиальному слою, S – к подложке, ⊥ – к 
направлению роста и 0 – к случаю отсутствия напряжений. Для тонкой коге-
рентно выращенной пленки на толстой подложке  и тогда, ,  
вычисляется так: 
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По данным рентгеновской топографии, дислокации несоответствия в 
исследуемых образцах наблюдались редко. Значение критической величины 
деформации зарождения дислокаций несоответствия  можно получить из 
соотношения [2,46]: 
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Для толщины слоя h=6,8 нм при векторе Бюргерса b=0,4 нм (b=a/2<110>) и 
коэффициенте Пуассона ν=0,352 – =6,17⋅10–3. Очевидно, для большин-

ства исследуемых образцов . 
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§4. Результаты исследований 

Взаимодиффузия – это термический процесс, который способствует 
движению атомов около границы раздела гетероструктуры. Такое движение 
может изменить и зонную структуру и свойства КЯ [3, 26-29]. Во многих ра-
ботах показано, что кратковременный отжиг соединения GaInNAs, как пра-
вило, улучшает фотолюминесцентные и прочие фотоэлектрические свойства, 
но полного объяснения этого факта пока что нет [3,6,12,17,28,52,56,60]. Во 
время отжига могут происходить следующие структурные изменения. Азот, 
связанный с атомом индия, релаксирует в направлении атомов Ga, уменьшая 
деформацию и увеличивая частоту Ga–N связи в NGa3In кластере относи-
тельно кластера Ga4N. Это объясняет сдвиг фотолюминесцентного максиму-
ма в "голубую" область спектра [27]. Во время роста атомы азота размещены 
в узлах решетки и окружены четырьмя атомами галлия. При отжиге локаль-
ная деформация ослабляется образованием In–N связей. Это, вероятно, ре-
зультат перемещения азота, но не исключена возможность и движения индия. 
Кроме формирования пар In–N, также имеет место второе структурное изме-
нение – образование новых связей Ga–N. После отжига большее количество 
атомов азота расположено в NGa3In кластерах. Формирование этого кластера, 
который содержит связь In–N, уменьшает напряжение в системе [28]. 
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4.1. Многослойная структура с КЯ типа InxGa1–xAs 

Схема многослойной структуры с такой КЯ представлена на вставке к 
рис. 9.2. Толщина КЯ – 6,8 нм (12 атомных слоев), х=0,37. Толщина слоя зна-
чительно меньше критической толщины образования дислокаций несоответ-
ствия. Экспериментальные и расчетные кривые качания (КК) от многослой-
ной системы представлены на рис. 9.2. 
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Рис. 9.2. Экспериментальная (a) и расчетная (б) КК от многослойной системы с КЯ – 
In0,37Ga0,63As 

Максимум интенсивности отражения от КЯ на экспериментальных КК 
(рис. 9.2,а) смещен относительно главного максимума (от подложки GaAs) на 
∆θКЯ=5920±10 угл.с. Для отожженной структуры, в сравнении с не отожжен-
ной, наблюдается некоторое увеличение ∆θКЯ, (∼50 угл.с). Причиной этого 
может быть: межслоевая взаимодиффузия In↔Ga; релаксация упругих на-
пряжений между слоями; появление квантовых точек и дислокаций, тогда 
граница раздела становится более шероховатой [56]. 

Качественный анализ формы и параметров КК, показал (рис. 9.2), что 
данные МС являются достаточно совершенными. Эпитаксиальные слои: пла-
нарные, интерфейсы – достаточно резкие, плотность и размер структурных 
дефектов (в основном точечного типа или их кластеров) не настолько значи-
тельны, что бы обуславливать непланарность слоев, объемные напряжения. 
Для упрощения последующего численного моделирования, происходило со-
поставление и уточнение для каждой выращенной структуры полученных из 
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КК параметров (толщины слоев и процентного состава) с технологическими 
параметрами. 

При анализе КК необходимо учитывать, то что многослойные гетеро-
структуры, как правило, являются системами "интерференционного типа". В 
кристаллически совершенных структурах этого типа каждый из слоев, а также 
совокупность некоторых из них определенным образом независимо влияют 
на форму и параметры результирующей дифракционной кривой отражения. 
Например, параметры квантовой ямы (толщина и состав) в первую очередь 
влияют на форму огибающей кривой в области пиков, что отвечают волно-
водным слоям. Толщина и состав слоя КЯ и волноводных слоев определяют 
форму эмиттерных пиков, положение и форма которых при хорошем соот-
ветствии состава в нижнем и верхнем эмиттерных слоях (в границах 2-4% по 
количеству Al) однозначно определяются интерференцией дифрагирующего 
ими излучения. Результирующая картина вблизи максимума отражения от 
подложки является суперпозицией толщинных осцилляций от всех слоев в 
целом (кроме буферного) и от верхнего контактного слоя. Наличие и четкость 
именно этих осцилляций вместе с другими отмеченными признаками являет-
ся свидетельством высокого кристаллического совершенства исследованных 
структур. Существенные изменения параметров и формы КК, обусловленные 
значительными нарушениями кристаллического совершенства гетерострук-
тур, как правило, удается легко интерпретировать. Отсутствие той или дру-
гой группы толщинных осцилляций на КК, изменение их формы, например, 
вблизи эмиттерных пиков или подложки, указывает на нарушение ростового 
процесса на определенной его стадии. 

Для уточнения профиля распределения деформации и состава, а также 
оценки плотности структурных дефектов нами применялись методы числен-
ного решения уравнения (9.1) [65]. Учитывая, что рассеяние рентгеновского 
излучения на структурных дефектах приводит к уменьшению интенсивности 
основных пиков на КК, которое может быть учтено эффективным статиче-
ским фактором Дебая-Валлера, можно осуществить количественные оценки 
структурного совершенства эпитаксиальных слоев. Как стартовое приближе-
ние для расчета профиля деформации использованы технологические профи-
ли распределения состава, уточненные при сравнивании теоретических и 
экспериментальных кривых отражения. Как правило, это позволяет сокра-
тить число подгоночных параметров, обеспечить более высокую достовер-
ность расчетных данных. При подгонке расчетной КК варьированием пара-
метров многослойной системы (состав и толщина слоев) можно добиться 
совпадения положения и формы основных максимумов и толщинных осцил-
ляций, учитывая интерференционную природу формирования дифракцион-
ных кривых. После сопоставления форм расчетной и экспериментальной КК 
отличие их параметров указывает, в основном, на существование в исследуе-
мой структуре мелких кристаллических дефектов кластерного типа [17] и, 
соответственно, на необходимость учета диффузного рассеяния. 

Локальные разупорядочения в промежутках между соседними гетерос-
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лоями, могут обуславливать различные микроструктурные нарушения в сло-
ях InxGa1–xAs1–yNy. Из-за этого тонкие слои InxGa1–xAs1–yNy могут иметь раз-
мытую форму границ раздела с GaAs, средняя межфазная шероховатость ко-
торой находится в пределах 5-20 Å [10,23,55]. 

Во многих работах допускается [3,27,58,59], что наномасштабные флук-
туации содержания In, обусловленные объединениями In в фазовые сепара-
ции, действуют как квантовые точки (КТ) [3]. В КТ носители "глубоко" лока-
лизованы и это мешает их миграции в направлении стоков (дислокаций). По-
этому ожидается высокая эффективность фотолюминесценции, если плотность 
КТ намного больше плотности дислокаций. Флуктуации содержания In или 
образование КТ могут происходить по нескольким механизмам [3,6,12,9,23], 
включая образование зародышей кристаллизации, введенных деформациями, 
спинодальные распады, эффект вытягивания состава. Однако, не известно, 
какой механизм образования флуктуаций состава доминирует. 

Рассчитанная КК с учетом процесса межслоевой взаимодиффузии на 
границах КЯ представлена на рис. 9.1,б. Увеличение х на 0,01 приводит к 
увеличению угловой разориентации между максимумами от КЯ и подложки 
в среднем на 180 угл.с. При этом наилучшее совпадение расчетной и экспе-
риментальной КК наблюдается при втором варианте размытия границ КЯ 
(рис. 9.3). 
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Рис. 9.3. Диаграмма распределения напряжений несоответствия вследствие перераспределе-
ния In в КЯ и вне её в случае размытия. Толщина КЯ – 6,8 нм (12 монослоев In0,37Ga0,63As), 
dw=0 нм – КЯ не размыта, dw=0,5 нм – 1-й вариант размытия, dw=1,2 нм – 2-й вариант 

В нашем случае каждый из слоев характеризовался толщиной lj, перио-
дом решетки аj и статическим фактором Дебая-Валлера fj=ехр(–wj), задаю-
щим степень аморфизации слоя. В качестве начального приближения исполь-
зованы параметры структуры, заложенные в технологии ее выращивания. 
Так, на рис. 9.2 при расчете КК слой представлен в виде семи подслоев, для 
каждого из них подбирались параметры lj, aj, fj [60]. Параметры решетки для 
последних атомных слоев считались равными соответствующему параметру 
подложки. Варьирование этих параметров не приводит к сколь ни-будь зна-
чительному улучшению качества подбора, а отклонение этих параметров от 
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ростовых лишь незначительно превышает их среднеквадричную погреш-
ность. Кроме того, изменялся и фактор Дебая-Валлера в буферном слое. Ре-
зультаты такого подбора представлены на рис. 9.2-9.7. 

При переходе к модели размытия границ слоя КЯ дополнительные под-
слои в не размытую систему (рис. 9.3) вводились по одному в разной после-
довательности или группами в разных комбинациях и последовательностях. 
Все параметры менялись произвольно, но в пределах 10-15% от их среднего 
значения. 

Поскольку местоположения максимумов отражения от КЯ до и после 
отжига изменилось незначительно, будем считать, что основной процесс 
размытия КЯ происходит еще во время ее выращивания. Отметим, что значи-
тельное перемешивание In↔Ga на границе раздела происходит даже в только 
что выращенных КЯ типа InxGa1–xAs/GaAs [23]. Путем взаимодиффузии эле-
ментов ІІІ группы в процессе выращивания КЯ атомы In диффундируют в 
барьерный GaAs слой, а атомы Ga – в КЯ [29]. Получается тонкая и градуи-
рованная граница раздела, толщиной 2dw (рис. 9.3). Наилучшее соответствие 
между экспериментальными и рассчитанными КК для не отожженного об-
разца InxGa1–xAs/GaAs достигается при размытии границ слоя КЯ на глубину 
1,2 нм (на два атомных слоя слева и справа от границ слоя КЯ) при общем 
уменьшении In на 19%. Непродолжительный термический отжиг, как прави-
ло, приводит к упорядочению распределения атомов In↔Ga в образованной 
таким образом межслоевой прослойке, а также уменьшает напряжения несо-
ответствия на границах раздела. 

Эффективная толщина dw размытия слоев (сравнимая с длиной взаимо-
диффузии In↔Ga) может также возрастать с увеличением температуры под-
ложки. Соответственно, толщина d слоев InxGa1–xAs уменьшается. Однако, 
dw+d не изменяется во время процесса наращивания следующих слоев [29] 

При расчете КК для данной многослойной структуры учтены варианты 
возможного размытия слоя КЯ (рис.9.2). При этом рассмотрены различные 
концентрации азота в КЯ и буферных слоях, а также их влияние на формиро-
вание структуры КК. На рис. 9.3 распределение атомов In и Ga в слое КЯ, как 
и в работе [29], описывается функцией распределения 
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где Lz – толщина КЯ, х0 – концентрация In в КЯ, z – координата, КЯ центри-
рована при z=0, при этом концентрационный профиль As и N не изменяется. 
Концентрация Ga в центральной области КЯ не изменяется, а длина диффу-
зии возрастает от 0 до 1,1 нм (рис. 9.3). 

Из анализа экспериментальных КК следует, что диффузия атомов In в 
барьерный слой уменьшает несоответствие решеток в гетеропереходе, то есть 
является причиной релаксации деформации в слоях, соседних с КЯ. Для 
только что выращенного слоя с КЯ деформация несоответствия составляет 
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2,65% для не размытой квантовой ямы (рис. 9.3). Взаимодиффузия уменьша-
ет деформацию сжатия до 2% в слоях на границе раздела с КЯ в первом вари-
анте и до 0,92% во-втором. В барьерной области напряжения сжатия возрас-
тают, поскольку концентрация атомов In увеличивается возле поверхности. 
Напряжения сжатия достигают 0,15% в первом и 0,3% во втором варианте 
размытия при длине диффузии Ld=0,565 нм. 

4.2. Многослойная структура с КЯ типа InxGa1–xAs1–yNy

В данном пункте представлены результаты исследований серии образ-
цов различной толщины слоев КЯ и процентного содержания азота у. Со-
гласно технологическим условиям – х=0,37. Характерные экспериментальные 
КК для одного из образцов представлены на рис. 9.4. 
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Рис. 9.4. КК от многослойной системы с КЯ – In0,37Ga0,63As1–yNy, y≅3,1%: эксперименталь-
ная (a); расчетная с учетом размытия (2-й вариант) (б); ФЛ-спектр излучения (в) 

Наличие азота в слое КЯ уменьшает угловую разориентацию ∆θКЯ и 
соответственно параметры несогласования решеток [23]. При увеличении 
концентрации N на 1% ∆θКЯ уменьшается на 500 угл.с. Анализ расчетных КК 
без учета и с учетом вариантов размытия границ слоя КЯ (рис. 9.3) дает воз-
можность оценить содержание азота в КЯ с точностью ~0,05%. 
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Максимально полное совпадение экспериментальных и расчетных КК 
достигается лишь с учетом инструментальных факторов, а также с учетом 
параметров атомной шероховатости межслойных границ раздела. 

В сравнении с КЯ InGaAs (рис. 9.2) значительно уменьшается угловое 
растояние между максимумами от слоя КЯ InGaAsN и подложки – на 1070 
угл.с (рис. 9.4). 

Как и в предыдущем случае, допускаем, что распределение атомов In и 
Ga в КЯ описывается функцией распределения искажений (9.11), поскольку 
концентрационный профиль As и N не изменяется. Атомы Ga возле поверх-
ности раздела диффундируют в слой КЯ, а атомы In – в барьерный. Концен-
трация Ga в центральной области слоя КЯ не изменяется, а длина диффузии 
возрастает от 0 до 1,1 нм. Для только что выращенного слоя с КЯ деформа-
ция несоответствия при N=1% составляет ∼2,4 % для не размытой ямы. Для 
первого варианта размытия взаимодиффузия уменьшает деформацию сжатия 
до 2,15%, для второго – до 0,7%. Напряжения сжатия в барьерном слое дос-
тигают ∼0,14% для первого варианта размытия и 0,28% – для второго при 
длине диффузии Ld=0,565 нм. 

Для отожженных образцов наблюдается некоторое уменьшение угло-
вой разориентации слоя КЯ с подложкой (на 10-15 угл.с.) в сравнении с не 
отожженными образцами. Причиной этого может быть уменьшение напря-
жений на границах раздела между слоями вследствие связывания атомов In 
атомами N. 

Численное моделирование КК для различных концентраций N в слое 
КЯ показало, что увеличение y на 1% уменьшает угловую разориентацию 
между слоем КЯ и подложкой GaAs в среднем на 505 угл.с независимо от 
степени размытия границ КЯ. При увеличении концентрации азота исчезают 
первые осцилляции интенсивности по обе стороны от основного максимума, 
а отражения от КЯ приобретают более выраженную асимметричную форму. 

Отметим, что после кратковременного отжига (∼10с) данной системы 
местоположение максимума отражения от подложки почти не изменилось. 
Для отожженных образцов наблюдается незначительное уменьшение угловой 
разориентации (на 30-40 угл.с) слоя по отношению к подложке по сравнению 
с не отожженными образцами. 

4.3. Многослойная структура с буферными слоями GaAs1–yNy и сло-
ем КЯ типа InxGa1–xAs1–yNy

Отличие данной структуры от предыдущей состоит в количестве вспо-
могательных слоев, т.е. наличии буферных слоев GaAs1–yNy по обе стороны 
от слоя КЯ (см. вставку рис. 9.5). 

Для улучшения качества GaInNAs/GaAs содержание N в слое КЯ 
уменьшают, хотя это приводит к увеличению деформации в квантовых ямах. 
Вводя компенсационный барьер к этой системе, можно вырастить слои КЯ 
GaInNAs с высокой степенью структурного совершенства, без деформаций 
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несоответствия (рис. 9.1) и увеличить число слоев КЯ в лазерной структуре 
(рис. 9.6). 
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Рис. 9.5. КК от системы з КЯ In0,37Ga0,63As1–yNy. х=0,37 (In), δ=6,8 нм (12 монослоев) и бу-
ферными слоями GaAs1–yNy, шаг сканирования θ–2θ –5 угл.с.: экспериментальная (а); рас-
четная (б); ФЛ-спектр до и после отжига (в). Содержание азота в КЯ и буферных слоях 
2,1% и 1%, соответственно 

Рассмотрим новую многослойную систему с КЯ GaInNAs, которая со-
держит деформационно-компенсационные барьерные слои GaAs, выращен-
ные МПЕ из газового источника. Исследована серия образцов с разными 
температурными условиями образования слоя КЯ. Толщина слоя КЯ в боль-
шинстве образцов составляет 6,8 нм (12 атомных слоев). 

Характерные экспериментальные КК до и после отжига одной из мно-
гослойных систем представлены на рис. 9.6. КК для других образцов очень 
близкие по форме и отличаются только местоположением максимумов ин-
тенсивности от КЯ и буферных слоев. 

В отличие от предыдущих случаев многослойных структур на данных 
экспериментальных КК наблюдается система максимумов интенсивности, 
вызванная отражением как от подложки GaAs, так и от буферных слоев 
GaAs1–yNy – в правой части КК от основного пика, а также от КЯ – в левой 
части КК. Кроме того на распределениях интенсивности от буферных слоев 
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наблюдается тонкая осцилляционная структура, свидетельствующая о высо-
кой степени когерентности слоев. При анализе экспериментальных КК для 
данной структуры использованы вышеприведенные варианты возможного 
размытия границ слоя КЯ (рис. 9.3). При этом рассмотрены разные количест-
венные варианты наличия азота в слое КЯ и буферных слоях, а также их 
влияние на формирование структуры КК [60,61]. 

Как показано на рис. 9.5,в интенсивность люминесценции для структу-
ры с компенсированной деформацией выше, чем для структуры с барьером 
GaAs, что свидетельствует о лучшем качестве материала (рис. 9.5). ФЛ мак-
симумы от только что выращенной квантовой ямы GaInNAs/GaAs не значи-
тельны из-за дефектов, связанных с N и повреждениями, которые вносятся 
ионами N в GaInNAs слой [27]. При меньших температурах много точечных 
дефектов внедряются в GaInNAs, это связано с уменьшением миграции ка-
тионов. Чтобы улучшить качество материала проводился отжиг образцов при 
разных температурных и временных интервалах. Для структур GaInNAs/GaAs 
интенсивность люминесценции значительно увеличивалась. На рис. 9.5в интен-
сивность ФЛ возрастает с ростом температуры отжига до 650°С на протяже-
нии 10с и потом падает. При увеличении скорости температурного отжига 
ФЛ-пики смещались в "голубую" область для всех КЯ, возможно, это предо-
пределяется диффузией In, Ga, N. 

Анализ расчетных КК без учета и с учетом размытия границ слоя КЯ, 
дает возможность оценить концентрацию азота в буферных слоях и в КЯ. В 
целом наблюдается значительное уменьшение ∆θКЯ в отличии от случая, ко-
гда система не содержит азота [60,61]. 

4.4. Многослойная система с двумя квантовыми ямами – 
In0,37Ga0,63As1–xNx

Рассмотрим новую многослойную систему с двумя КЯ GaInNAs, кото-
рая содержит деформационно-компенсационные барьерные слои GaAsN, вы-
ращенные МЛЭ из газового источника (см. вставку на рис. 9.6). 

Заметим, что морфология гетерограницы играет активную роль в фор-
мировании физических свойств такой многослойной структуры. При этом, не-
смотря на то, что добавление N в InGaAs уменьшает несоответствие решеток 
между InGaAs и GaAs, возможен, так называемый, 3D-рост (островковый) 
слоя InGaAsN [59]. 

Для данной многослойной структуры на экспериментальных КК наблю-
дается целая система максимумов интенсивности, вызванная последователь-
ным отражением рентгеновских лучей от слоя КЯ (система осцилляций ин-
тенсивности – интерференционное взаимодействие отраженных волн от двух 
слоев КЯ), от подложки GaAs – в центре, и от буферных слоев GaAs1-yNy – в 
правой части КК. Четко выраженная осцилляционная структура интенсивно-
сти на экспериментальных КК (рис. 9.6) слева от слоев КЯ свидетельствует о 
высокой степени когерентности и совершенства данной многослойной системы. 
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Рис. 9.6. Многослойная система, содержащая две квантовые ямы – In0,37Ga0,63As1–yNy, 
δ=6,8 нм: экспериментальная (а); расчетная (б). y=2,4% в КЯ и 1% в буферных слоях 

Как и в предыдущих случаях, можно допустить, что в результате взаи-
модиффузии атомов граница раздела между слоями может размываться 
(рис. 9.3). Поэтому, для удовлетворительного совпадения рассчитанных и 
экспериментальных КК учтены все возможные варианты размытия границ 
слоев КЯ. Наилучшее количественное и качественное соответствие расчет-
ных и экспериментальных КК имеет место если: y=2,4% (N) в обеих КЯ и 
у=1% в буферных слоях. В то же время, для полного совпадения расчетных и 
экспериментальных КК необходимо учесть: нелинейность релаксации упру-
гих напряжений между слоями; появление квантовых точек и дислокаций, а 
также атомную шероховатость границы раздела [23]. 

4.5. Система In0,37Ga0,63As1–yNy/GaAs 

В данном пункте приведены исследования для двухслойной эпитакси-
альной системы In0,37Ga0,63As1–yNy/GaAs (см. вставку на рис. 9.7). Толщина 
слоя InxGa1–xAs1–yNy – 4,8 нм (9 монослоев). Экспериментальная и расчетные 
кривые качания для данной системы приведены на рис. 9.7. 

Из анализа расчетных КК для системы In0,37Ga0,63As1–yNy/GaAs на (рис. 
9.7,в-г) следует, что увеличение толщины слоя на 1-2 нм значительно моди-
фицирует КК – более четко проявляется тонкая структура максимумов и ми-
нимумов от слоя, появляются новые интерференционные осцилляции интен-
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сивности. В то же время, расположение максимума не изменяется, а минимум 
двигается к максимуму от подложки (при ∆δ=1 нм на 700-800 угл.с). 
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Рис. 9.7. Эпитаксиальный слой In0,37Ga0,63As1–yNy/GaAs: экспериментальная КК, толщина 
эпитаксиального слоя –4,8 нм (9 монослоев) (а); рассчитанная, у=3,1% (а) 

Наличие азота в слое In0,37Ga0,63As1–yNy уменьшает угловую разориента-
цию ∆θКЯ и соответственно параметры рассогласования решеток [23]. При 
увеличении концентрации N на 1% угловая разориентация слой–подложка 
уменьшается на 500 угл.с. Релаксация напряжений на 1% на гетерогранице 
изменяет местоположение максимума отражения от слоя в среднем на 28-30 
угл.с, то есть напряжение несоответствия уменьшается на 4,5⋅10–4. Учет воз-
можного размытия межслоевой границы также дает заметный вклад в ∆θ. 

Анализ расчетных КК без учета и с учетом размытия КЯ (рис. 9.3) дает 
возможность оценить содержание азота в эпитаксиальном слое In0,37Ga0,63As1–yNy

§5. Выводы 

1. Четырехкомпонентные соединения InxGa1–xAs1–yNy и гетероструктуры 
на их основе – InxGa1–xAs1–yNy/GaAs являются весьма перспективными для 
улучшения характеристик лазеров для волоконно-оптических линий связи, 
поскольку позволяют существенно увеличить длину волны излучения гете-
роструктур на основе GaAs и улучшить температурную стабильность лазе-
ров, излучающих вблизи 1,3-1,5 мкм. 

2. Параметрами, которые управляют длиной волны излучения в четвер-
ном соединении, является содержание индия х и азота у, а также ширина 
квантовой ямы. Увеличение каждого из этих параметров должно приводить к 
длинноволновому сдвигу максимума излучения. Однако, увеличение содер-
жания азота ухудшает качество кристалла и дает меньшую интенсивность 
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люминесценции. В связи с этим, исследование зависимости структурного со-
вершенства квантовых ям InGaAsN от химического состава четверного со-
единения не потеряло актуальности. 

3. Двухкристальная рентгеновская дифрактометрия является эффективным 
неразрушающим методом диагностики ультратонких гетерофазных много-
слойных систем. 

4. В связи с мощным развитием методов компьютерного моделирова-
ния в исследованиях многослойных систем с наноразмерными слоями, на 
данное время, преобладают численные моделирования дифракционных кри-
вых отражения и получение структурных характеристик на основе сопостав-
ления экспериментальных и расчетных кривых. Расчет кривых отражения 
основан на теоретических разработках, выполненных на основе как кинема-
тической, так и динамической теорий рассеяния рентгеновских лучей много-
слойными системами. 

5. Методами высокоразрешающей рентгеновской дифрактометрии ис-
следованы многослойные полупроводниковые системы, содержащие слои 
квантовых ям. Показано, что в свежевыращенных многослойных структурах 
со слоями КЯ происходят процессы взаимодиффузии, которые проявляются в 
размытии границ слоя КЯ вследствие диффузии In в буферные или защитные 
слои, а Ga в слой КЯ. Кратковременный температурный отжиг незначительно 
уменьшает угловую разориентацию между КЯ и подложкой. 

6. Экспериментально полученные и теоретически рассчитанные КК 
свидетельствуют о том, что многослойная структура, созданная на подложке 
GaAs, имеет совершенную кристаллическую структуру, а границы раздела 
между защитными, буферными слоями, и слоем КЯ в системе типа 
GaAs/GaNxAs1-x/InxGa1–xAs1–yNy/GaNxAs1-x/GaAs – когерентные. 

7. Количество азота в слое КЯ и буферных слоях зависит от многих 
технологических факторов, например, температуры подложки. При этом, 
произвольное распределение примесей In и N в системах такого рода может 
приводить к увеличению или уменьшению степени локального разупорядо-
чения и деформации. 
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ГЛАВА 10. ЭФФЕКТЫ ДИФФУЗНОГО РАССЕЯНИЯ ОТ ДЕФЕКТОВ 
В МНОГОСЛОЙНЫХ СТРУКТУРАХ С КВАНТОВОЙ ЯМОЙ 

В данном разделе изложены результаты работы [70], в которой создана 
теоретическая модель для описания когерентной и диффузной компонент 
кривой дифракционного отражения (КДО) многослойных кристаллических 
структур со случайно распределенными дефектами во всех слоях. Модель 
описывает как интенсивность диффузного рассеяния (ДР), так и его влияние 
на ослабление и угловое перераспределение интенсивности когерентного 
рассеяния. Учтено также влияние дефектов на средние деформации в слоях. 
По измеренной КДО многослойной структуры с квантовой ямой установлены 
химический состав, деформации и характеристики дефектов в слоях. Показа-
но влияние эффектов ДР на точность определения химического состава и де-
формаций в слоях. 

§1. Введение 

Современные технологии создания многослойных наноструктур осно-
вываются головным образом на процессе молекулярно-лучевой эпитаксии, 
который дает возможность получать пленочные структуры с наперед задан-
ными физическими свойствами (см., например, [1-4]). Одной из основных 
проблем в управлении этими свойствами является однозначное определение 
химического состава слоев, деформаций в них, а также количественных ха-
рактеристик структурных дефектов. Среди разных физических методов на-
блюдения и измерения параметров структуры та структурных несовершенств 
кристаллов и кристаллических пленок, таких как фотолюминесценция, ре-
зерфордовское обратное рассеяние, электронная микроскопия, рентгеновские 
топография и дифрактометрия и т.д., наиболее чувствительными и информа-
тивными остаются рентгеновские дифракционные методы, которые к тому 
же являются неразрушающими (см., например, [5-8]). Однако однозначная 
интерпретация рентгеновских дифракционных профилей многослойных нано-
структур имеет существенные ограничения вследствие использования в диф-
ракционных моделях кинематической или динамической теорий дифракции в 
совершенных кристаллах без учета эффектов диффузного рассеяния (ДР) на 
дефектах в этих структурах и подложках, на которых они выращены. Эти уп-
рощенные модели не позволяют надежно определять структурные параметры 
слоев в многослойных системах и характеристики их структурных несовер-
шенств. 

Кинематическая модель дифракции рентгеновских лучей в неоднород-
ных кристаллических пленках [9] и в многослойных кристаллических систе-
мах [10] пренебрегает как многократным перерассеянием когерентных волн, 
так и ДР от структурных дефектов. Полукинематическое приближение дина-
мической теории [11-13] учитывает многократное рассеяние когерентных 
волн в совершенной подложке, но ограничено тонкими нарушенными слоями 
и пренебрегает эффектами ДР. 
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Более корректное описание многократного рассеяния когерентных волн в 
толстых нарушенных слоях и многослойных структурах проводится путем 
числового решения уравнений Такаги [14-16] или сшивания их аналитических 
решений для системы совершенных тонких подслоев с постоянной деформа-
цией в каждом [17-19]. В аналогичном подходе используются рекуррентные 
соотношения между аналитическими решениями Эвальда-Бете-Лауэ для вол-
нового уравнения в тонких совершенных подслоях [20-24]. 

Все перечисленные выше теоретические модели в границах их спра-
ведливости дают прекрасные результаты, позволяя по измеренным кривым 
дифракционного отражения (КДО) определять толщины слоев, их химиче-
ский состав, деформации в них и параметры разупорядочения на границах 
между слоями в многослойных кристаллических структурах. Однако, все эти 
модели имеют тот общий недостаток, что в них не учитываются эффекты ДР 
от структурных дефектов в несовершенных слоях. 

В то же время для реальных монокристаллов и многослойных кристал-
лических структур неотделимым атрибутом является присутствие в них то-
чечных дефектов и разного рода микродефектов. На практике существуют 
два подхода к преодолению проблемы эффектов ДР от дефектов в много-
слойных кристаллических структурах при измерении и обработке их КДО. 

В первом (экспериментальном) подходе компонента интенсивности ДР 
в дифракционных профилях от таких структур исключается путем размеще-
ния узкой щели перед окном детектора двухкристального дифрактометра 
(ДКД) (см., например, [25]) или путем использования третьего кристалла-
анализатора [26-31]. Недостаток этого подхода состоит в неполном угнете-
нии диффузной компоненты вследствие вертикальной расходимости диф-
фузно рассеянных лучей, которые проходят через щель или отражаются от 
третьего кристалла. Другим, еще более существенным недостатком является 
пренебрежение влиянием эффектов ДР на ослабление и угловое перераспре-
деление интенсивности когерентного рассеяния. 

В другом (теоретическом) подходе при обработке измеренных КДО их 
диффузные компоненты аппроксимируют произвольными функциями [32-35]. 
Недостаток этого подхода состоит в отсутствии прямой связи этих функций с 
характеристиками дефектов. Так же, как и в предыдущем подходе, еще одним 
недостатком является игнорирование влияния ДР на интенсивность когерентно-
го рассеяния. 

Общим недостатком обоих этих подходов является потеря информации 
о характеристиках дефектов, основными носителями которой являются именно 
угловые распределения интенсивности ДР [36]. Кроме того, игнорирование 
эффектов ДР на дифракционных профилях приводит к систематическим по-
грешностям в подгоночных оценках основных структурных параметров много-
слойных структур (см., например, [37]). 

Целью данной работы является разработка более реалистической тео-
ретической модели дифракции рентгеновских лучей в многослойных крис-
таллических структурах. Эта модель основывается на обобщенной динамиче-
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ской теории рассеяния в несовершенных монокристаллах с случайно распре-
деленными дефектами [38,39] и будет учитывать как влияние процессов мно-
гократного ДР на ослабление когерентного рассеяния, так и их непосредст-
венный вклад в дифрагированную интенсивность. Разработанная модель будет 
применена для определения по измеренным КДО многослойной структуры с 
квантовой ямой InGaAs/GaAs не только деформаций и химического состава 
слоев, а также характеристик (концентраций и размеров) дефектов в слоях. 

§2. Дифракционная модель 

Реальные монокристаллические и многослойные материалы, в том числе 
те, что используются в полупроводниковой микроэлектронике, как правило, 
содержат в себе не только точечные дефекты, а и разные микродефекты (кла-
стеры, дислокационные петли), которые появляются после выращивания 
кристаллических структур и/или в результате разных технологических обра-
боток. Кроме этого, многослойные кристаллические структуры всегда имеют 
в большей или меньшей степени искаженные границы между слоями. Необ-
ходимо также учесть существование переходных подслоев с переменной де-
формацией как в каждом из слоев, так и в подкладке. Последовательное и са-
мосогласованное описание картин рентгеновской дифракции от таких кри-
сталлических структур, особенно при использовании высокочувствительного 
метода ДКД, должно учитывать влияние на измеряемую отражательную спо-
собность многослойной кристаллической структуры всех перечисленных 
выше факторов. 

Интенсивность рассеяния рентгеновских лучей в монокристалле с хао-
тично распределенными ограниченными дефектами состоит из когерентной и 
диффузной компонент [40]. В случае дифракции по Бреггу наиболее общие вы-
ражения для этих компонент, которые позволяют рассматривать случаи рас-
сеяния на микродефектах как малых, так и больших размеров, а также учи-
тывать эффекты многократности ДР в обоих компонентах, были получены в 
работах [38,39] (см. также [41-45]). В соответствии с результатами этих работ 
дифференциальное распределение отражательной способности несовершен-
ных монокристаллов с однородно распределенными микродефектами можно 
представить как сумму брэгговской (когерентной) и диффузной компонент: 

R( k
r

)=RB( k
r

)+RD( k
r

),                                       (10.1) 
где вектор k

r
= HKK

rrr
−−′  описывает отклонение волнового вектора K

r
′  рас-

сеянной плоской волны от узла обратной решетки Н, который соответствует 
вектору обратной решетки H

r
, а K

r
 является волновым вектором плоской 

волны, которая падает на кристалл. Эти ж результаты можно применять при 
рассмотрении дифракции в многослойных кристаллических структурах, если 
считать, что в каждом слое дефекты распределены однородно и средняя де-
формация постоянна. При этом для описания КДО, измеренных на ДКД с 
широко открытым окном детектора, выражение (10.1) необходимо проинтег-
рировать по телесному углу выхода. 
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2.1. Когерентное рассеяние 

Когерентная компонента дифференциальной отражательной способно-
сти кристалла в выражении (10.1) имеет вид: 

( ) ( ) ( ) ( )ϕ−ϕ′δθ∆−θ′∆δθ∆= bRkR coh
r

B ,                      (10.2) 

( )
2

0
1 / EEbR Hcoh
−=θ∆ ,                                 (10.3) 

где δ(х) – δ-функция Дирака, ∆θ и ∆θ′ – угловые отклонения волновых векто-
ров падающей и рассеянной плоских волн в горизонтальной плоскости от со-
ответствующих точных брэгговских направлений, ϕ  и ϕ ′ – угловые откло-
нения тех же векторов в вертикальной плоскости, Hb γγ= /0  – параметр 
асимметрии кристалла, γ0 и γН – направляющие косинусы векторов K

r
 и K

r
′ , 

Е0 и ЕН – амплитуды падающей и когерентно рассеянной плоских волн в ва-
кууме. Для описания КДО выражение (10.1) необходимо проинтегрировать 
по телесному углу выхода, вследствие чего исчезнут δ-функции и когерент-
ная компонента КДО будет описываться виражением (10.3). 

При описании распространения когерентных волн в монокристалле с 
однородно распределенными микродефектами можно использовать, как и в 
случае совершенных кристаллов, нормированную амплитуду когерентного 
рассеяния, которая определяется выражением ( ) ( ) 0

2/1 / DDbzX H
−ζ= , где D0 

и DH – амплитуды проходящей и дифрагированной когерентных волн в кри-
сталле, z – координата вдоль внутренней нормали nr  до входной поверхности 
кристалла. В приближении полубесконечного кристалла, то есть, при µ0t>>1, 
де µ0 – линейный коэффициент фотоэлектрического поглощения, t – толщина 
кристалла, когерентную компоненту амплитуды отражения и отражающую 
способность кристалла в случае дифракции по Брэггу соответственно можно 
описать выражениями [38]: 

( ) ( ) ⎟
⎠
⎞⎜

⎝
⎛ −−ζ== − 1 0 22/1

0 ysybΧΧ ,                       (10.4) 

2
0 ΧRcoh ζ= ,                                       (10.5) 

где ( )( 1
00  )−δδ χ∆+χχ∆+χ=ζ HHHH CECE , s=sgn(уr) yr=Re y. Нормированное 

угловое отклонение волнового вектора падающей плоской волны от точного 
брэгговского направления  в подложке описывается выражением: BK

r

( ) σα−α= /0 by , ( ) BKHHK θθ∆−≈+=α 2sin /2/ 2rrr
,          (10.6) 

KKK /B
rr

−=θ∆ , ( ) bδ
HH /2 00000

δχ∆+χ+χ∆+χ=α , 

( )( )δδ χ∆+χχ∆+χ=σ HHHH CECE 00
2 , 

где χ0 и χ±Н – Фурье-компоненты поляризованности кристалла, ∆χ00, ∆χ0Н и 
∆χН0 – дисперсионные поправки, обусловленные ДР от дефектов, C – поляри-
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зационный множитель, Е – статический фактор Дебая-Валлера, θB – угол 
Брэгга, K=2π/λ, λ – длина волны рентгеновского излучения,  – волновой 
вектор падающей плоской волны, который удовлетворяет условию Брэгга 
(или уравнению Лауэ 

BK
r

0)2/( =⋅+ HHKB
rrr

. 
Присутствие на монокристаллической подкладке эпитаксиальных сло-

ев с разными кристаллическими структурами, которые имеют суммарную 
толщину d, приводит к модификации амплитуды рассеяния (10.4). Амплиту-
ду рассеяния Х можно найти из уравнения Такаги-Топэна, которое в случае 
дифракции в кристалле с произвольным (но не флуктуационным) одномер-
ным полем деформации имеет вид [17-19]: 

12
d
d 2 +η−=− XX

Z
Xi                                      (10.7) 

с граничным условием 
0)( XdX = ,                                            (10.8) 

где z=d соответствует поверхности подкладки, а z=0 – поверхности кристал-
ла. В уравнении (10.7) использованы обозначения: 

Z=π (z – d)/Λ, η=y+yS, σbλΛ H /γ= ,                     (10.9) 

σby SS / α= ,     ( ) BS KHHK θω∆−=∆+=α 2sin / 2rrr
.      (10.10) 

где вектор HHH
rrr

−′=∆  описывает отклонения локального вектора обратной 
решетки в слое H

r
′ , который зависит от координаты z, от постоянного векто-

ра обратной решетки H
r

 в подложке. Соответствующее угловое отклонение 
∆ω в (10.10) углового вектора K

r
 от точного брэгговского условия вследствие 

деформации определяется выражением [10]: 
( ) ( ) ( bB −ψψε−ε+θψε+ψε=ω ⊥⊥ 1signcossintgsincos∆ ||||

22 ) ,  (10.11) 
в котором  и  обозначают деформацию соответственно в направлениях 
взаимно перпендикулярных осей z и x, а ψ – угол между поверхностью крис-
талла и отражающими плоскостями. при наличии флуктуационной компо-
ненты поля деформации, которая создается в кристалле хаотично распреде-
ленными точечными дефектами и микродефектами, в общем случае необхо-
димо было бы заменить системой связанных дифференциальных уравнений 
для амплитуд когерентных и диффузно рассеянных волн, которая учитывает 
взаимодействие этих волн [46,47]. Но решение этой системы требует значи-
тельных расчетных затрат. В данном рассмотрении такое взаимодействие будет 
учитываться благодаря введению, кроме коэффициентов фотоэлектрического 
поглощения, также коэффициентов поглощения вследствие ДР, которые опи-
сывают ослабление как когерентных, так и диффузно рассеянных волн. 

⊥ε ||ε

Решение уравнения (10.7) для амплитуд рассеяния когерентных волн в 
многослойной структуре с дефектами при постоянной средней деформации в 
каждом слое можно найти с помощью рекуррентного соотношения, анало-
гичного полученному в работе [19]: 
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21

212 1
SS
SSX jjj −

+
−η+η= ,                                   (10.12) 

( ) ( ) ⎥⎦
⎤

⎢⎣
⎡ −η−⎥⎦

⎤
⎢⎣
⎡ −η−−η−= δδ

−δ 11exp11 22
1 jjjj iTXS , 

где 
Ti=π dj/Λ, , j

j Syy +=η σα= /by jj
SS , ,      (10.13) Bj

j
S θω∆−=α 2sin

( ) ( ) ( bjjjj
j B −ψψε−ε+θψε+ψε=ω∆ ⊥⊥ 1signcossintgsincos ||||

2 ),   (10.14) 

где δ=1,2; Mj ,1= , M – количество слоев, dj – толщина j-го слоя,  и  – 
деформации в j-м слое,  описывается выражением (10.4). Тогда когерент-
ная компонента отражающей способности многослойной структуры будет 
иметь вид: 

j
⊥ε

j
||ε

0X

( ) 220 MXXRcoh ζ=ζ= .                             (10.15) 
Если суммарная толщина слоев d мала по сравнению с длиной экстинкции Λ, 
то есть d<<Λr=ReΛ, то динамическими эффектами когерентного рассеяния в 
них можно пренебречь, что соответствует отбрасыванию квадратичного сла-
гаемого в уравнении (10.7): 

12
d
d

−η= X
Z
Xi .                                      (10.16) 

Решение уравнения (10.16) для слоя толщиной d с постоянной дефор-
мацией имеет вид: 

( )
η

−
+=

η−
η−

2
1 2

2
0

Zi
Zi eeXzX ,                          (10.17) 

причем Х удовлетворяет граничному условию Х(d)=X0. 
В этом кинематическом приближении когерентную компоненту отра-

жающей способности монокристалла, который содержит однородно распре-
деленные дефекты и имеет тонкий поверхностный слой толщиною d с отли-
чительной деформацией, можно представить в виде: 

kin
coh

int
cohcohcoh RRRR ++= 0 ,                          (10.18) 

где коэффициенты отражения подложки, слоя та интерференционная состав-
ляющая описываются выражениями: 

( )[ ]TXRcoh η−ζ= Im4exp2
0

0 ,   ΛdT /π= ,                 (10.19) 

2 kin
kin
coh ΧR ζ= , )exp(sin

2
)2exp(1 TiTiTiΧkin η

η
η

−=
η

η−
= ,   (10.20) 

( )( )TiΧΧR kin
int
coh ηζ= 2expRe2 0

* .                    (10.21) 
Решение уравнения (10.16) для многослойной структуры с постоянной 

средней деформацией в каждом слое легко находится путем итерационной 
процедуры, которая состоит в использовании решения (10.17) для первого 

 217



слоя (толщиной d1), который прилегает к подложке, в качестве граничного 
условия при решении уравнения (10.16) для другого слоя (толщиной d2) и так 
далее для каждого следующего слоя. В результате такой процедуры получим: 

( 0
2

0
0 Im2exp ϕ−ζ= ΧRcoh ),                            (10.22) 

( )( )00
* expRe2 ϕζ= iΧΧR kin

int
coh ,                          (10.23) 

( )
∑
=

ϕ

η

η−
=

M

j j

jji
kin

Ti
Χ j

1 2

2exp1
e ,                         (10.24) 

где использованы обозначения:  ∑
+=
η=ϕ

M
iij

ji
T

1
2 , 1,0 −= Mj ; ϕM=0. 

Необходимо подчеркнуть, что формулы кинематического приближения 
(10.22)–(10.24) в отличие от известных выражений, приведенных, например, 
в [9,10], содержат в своих параметрах поправки, обусловленные ДР от дефектов. 

2.2. Диффузное рассеяние 

Диффузная компонента рассеянной интенсивности определяется как 
отношение усредненного по хаотичному распределению дефектов квадрата 
модуля амплитуды ДР на бесконечности до интенсивности падающего на 
кристалл излучения: 

( )
( )

2

2

00

,

ES

KKf
kR

H

D
γ

′
=

rr
r

,                                 (10.25) 

где амплитуда ДР: 
( ) ( ) ( )∑∑

δ

δδ ′=′
G

HGGH KKFKDKKf
r

rrrrr
,, ,                      (10.26) 

угловые скобки обозначают усреднение по однородному распределению де-
фектов, fH( KK

rr
,′ ) – амплитуда ДР в телесный угол Kd r

′Ω  в направлении K
r
′ , S – 

освещенная площадь входной поверхности кристалла, δ
HGF ( KK

rr
,′ ) – парциаль-

ные амплитуды ДР когерентной волны с амплитудой δ
GD  в направлении K

r
′ , 

индексы суммирования в формуле (10.26) пробегают значения δ=1,2 и HG
rr

,0= . 
Для подложки можно считать справедливым приближение полубеско-

нечного кристалла, при котором в динамичных волновых полях, которые 
создаются как когерентными, так и диффузно рассеянными волнами, сохра-
няется только по одной квазиблоховской волне. В таком случае выражение 
(10.25) можно привести к приближенному виду [39]: 

( ) )(
4

1
22

0
qSFCVK

S
kR dynD ⎟

⎟
⎠

⎞
⎜
⎜
⎝

⎛

πγ
≈

r
, 

2
)( qHqS +δχ= ,       (10.27) 
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где nikq i
rrr

µ+= , µi – интерференционный коэффициент поглощения, V – объем 
кристалла, Fdyn – интерференционный множитель порядка единицы,  – 
компонента Фурье флуктуационной части поляризованности кристалла. Так 
как в случае точечных дефектов и мелких кластеров существенную роль в 
интенсивности ДР играет антисимметричная компонента [48-50,36], то в 
дальнейшем рассмотрении будем пользоваться приближенным выражением, 
которое учитывает одновременное присутствие в кристалле нескольких ти-
пов дефектов [40]: 

qH +δχ

∑=
α

α )()( qSqS , ( )as
α

s
α

2
ααα )()( FqFEc

V
VqS H

c +χ= ,          (10.28) 

2
α

s
α )( qUHqF r

rr
= , α

1
α

α
α 4)( q
as UHcLqF H

r
rr−= ,               (10.29) 

где  и )  отвечают за симметричную та антисимметричную ком-
поненты интенсивности ДР, – концентрация дефектов типа α, – Фурье-

компонента поля смещений дефекта типа α, – показатель статического 
фактора Дебая-Валлера для дефектов типа α. Выражения (10.28) и (10.29) 
справедливы в области рассеяния Хуаня, то есть при 

)(qF s
α (α qF as

αc αqU r
r

α
HL

αmkk << ,  – 
радиус границы в пространстве обратной решетки между областями рассея-
ния Хуаня и Стокса-Вильсона для каждого типа дефектов. Эффективный ра-
диус дислокационных петель 

eff
m Rk αα /2π=

EbHRR LL
eff r

= , де RL – радиус петель, b
r

 – 

вектор Бюргерса петли. Эффективный радиус кластеров EAHR CC
eff = , де 

 – мощность кластера, 3
CC RA εΓ= ( )( ) 3/11 1−ν−ν+=Γ , ε – деформация на 

границе кластера, RC – радиус сферического кластера. В области рассеяния 
Стокса-Вильсона, то есть при , функции  и )  необходимо 

умножить на 
αmkk >> )(qF s

α (α qF as

22
α qkm

r . 
Для расчета диффузной компоненты КДО, которая измеряется с помо-

щью ДКД с широко открытым окном детектора, необходимо проинтегриро-
вать выражение (10.27) по телесному углу выхода: 

( ) ( )∫ ′Ω=θ∆ kRdR DKdiff
r

r .                                 (10.30) 
В случае присутствия в кристалле нескольких типов однородно распределен-
ных дефектов и при отсутствии корреляции между ними диффузная компо-
нента коэффициента отражения имеет вид [43]: 

( ) 0000 /)()( γµθ∆=θ∆ tkFR dyndiff , ) ()()( 000 tpkds µµ=θ∆µ ,    (10.31) 

∑µ=µ
α

0
α

0 )()( kk dsds , ( )( ) 12 2 1)( −µ− µ−=µ tetp t ,             (10.32) 

где µ – интерференционный коэффициент поглощения. Для дефектов типа α 
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коэффициент поглощения вследствие ДР описывается выражением: 

)()( 0
α

0
22

α0
α kJmECckds =µ , ( 2

0 /
4

λχ )π
= Hr

c H
V

m ,           (10.33) 

где ,  – объем элементарной ячейки кристалла. Одно-
мерное распределение интенсивности ДР от дефектов типа α при учете анти-
симметричной компоненты можно описать функциями: 
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Распределение интенсивности ДР в области рассеяния Хуаня ( α0 mkk ≤ ) и 
Стокса-Вильсона ( α0 mkk ≥ ) дается соответственно функциями: 
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α24 coscos BBb , 

где ψ – угол отклонения дифракционной плоскости от поверхности кристал-
ла. В случае круговых дислокационных петель (α=1): 

( )22
15
4

11 / cVRbB L
r

π= , В21=βВ11, ( ) ( )22
4
1 1163 ν−−ν+ν=β .     (10.41) 

Для сферических кластеров (α=2): 
В12=0,   ( )222 /4 cVAB Cπ= .                            (10.42) 

В целом отражательную способность системы, которая состоит из толстой 
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подложки и эпитаксиальных слоев с суммарной толщиной rd Λ< , можно 
представить как сумму диффузных компонент коэффициентов отражения 
подложки ( ) ) и каждого из слоев ( ) ) с учетом поглощения 

(фотоэлектрического и вследствие ДР) падающих и рассеянных лучей на пути к 
соответствующему слою: 

( θ∆S
diffR ( θ∆j
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diffdiffdiff RRR ,                          (10.43) 
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При записи формул (10.44) и (10.45) было учтено, что функция )( tp µ  в выра-

жении (10.32) для подложки (µt>>1) принимает значения 1
0

1 )/2()2( −− γµ≅µ≅ ttp , 

а для тонких слоев ( ) – 10 <<µ j
jd 1≅p . 

§3. Структурные и дифракционные параметры КЯ и буферных 
слоев 

Для расчета постоянной решетки, структурных факторов (и соответст-
вующих Фурье-компонент поляризованности) и силовых констант трехком-
понентных твердых растворов InxGa1–xAs будем использовать известные со-
отношения (см., например, [37]): 

a(InxGa1–xAs)=x a(InAs)+(1–x) a(GaAs), 
ν(InxGa1–xAs)=x ν(InAs)+(1–x) ν(GaAs)                       (10.46) 

и аналогично для силовых констант С11 и С12. Действительную и мнимую 
части структурных факторов и, соответственно, Фурье-компонент поляризо-
ванности вследствие их зависимости от химического состава многокомпо-
нентных твердых растворов тоже можно рассчитывать с помощью аналогич-
ных соотношений: 

χHr(InxGa1–xAs)=x χHr(InAs)+(1–x) χHr(GaAs), 
χHi(InxGa1–xAs)=x χHi(InAs)+(1–x) χHi(GaAs).                  (10.47) 

Расчет нормальной (⊥) и тангенциальной (||) компонент деформации 
несоответствия в слое і проводится в соответствии с выражениями: 

0

0
a

aai
i −
=ε ⊥

⊥ ,     
0

0||
|| a

aai
i −
=ε ,                           (10.48) 

где а0 и аi – параметры решетки в подложке и і-м слое. Для тонкой когерент-
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но выращенной пленки на толстой подложке  и соответственно . 
Аналогичные соотношения считаются справедливыми для всех следующих 
слоев. Нормальная компонента постоянной решетки і-го слоя  рассчиты-
вается следующим образом: 

0
1
|| aa = 01

|| =ε

ia⊥

( ) 000
11

1211 2 aaa
C

CCa ii +−
+

=⊥ ,                          (10.49) 

где С11 и С12 – коэффициенты жесткости і-го слоя. 
Кроме деформации несоответствия, каждый слой имеет дополнитель-

ную деформацию, вызванную присутствующими в нем микродефектами 
(кластерами и дислокационными петлями), а также точечными дефектами 
(междоузельными атомами и вакансиями). Для дислокационных петель эта 
деформация рассчитывается в соответствии с выражением [36]: 

LLL nRb 2
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rπ
=ε ,                                          (10.50) 

а для кластеров и точечных дефектов как 

CCC nR3εΓ=ε .                                          (10.51) 
При обработке измеренных КДО возникла также необходимость учи-

тывать плавное изменение деформаций с обеих сторон от границы между 
слоями. Эта деформация описывалась выражением: 
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где ,  и ,  – соответственно толщины переходных слоев и де-
формаций в соседних j и (j+1) слоях, z

j
trd 1+j

trd j
⊥ε

1+
⊥ε
j

j – координата границы между этими 
слоями,  – параметр смещения, характеризирующий асимметрию профиля 
деформации на границе между слоями. 

0
jz

§4. Эксперимент 

Исследуемый образец многослойной структуры с КЯ InxGa1–xAs/GaAs 
(рис. 10.1) с номинальным значением x≈0,37 был выращен методом молеку-
лярно-лучевой эпитаксии (МЛЭ) на подложке GaAs (001). Толщина слоев 
многослойной структуры определялась с помощью метода дифракции высо-
ко энергетических электронов на отражение по осцилляциям интенсивности. 

Измерения КДО образца были проведены с использованием ДКД фирмы 
Bede с рентгеновской трубкой с медным анодом. Хорошо коллимированный 
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монохроматический рентгеновский пучок (с длиной волны λ=0,154056 нм) 
получался с помощью асимметричного рефлекса (004) монохроматора GaAs. 
Отраженный пучок регистрировался с помощью сцинтилляционного счетчи-
ка с узой щелью путем синхронного θ–2θ сканирования исследуемого образ-
ца и счетчика относительно центра области симметричного отражения (004) 
подложки. Регистрация КДО проводилась в автоматичном пошаговом режи-
ме, обеспечивающем точность регистрации в каждой точке измеряемого уг-
лового интервала на уровне не хуже 3%. 

GaAs 10 нм 
Al0,3Ga0,7As 100 нм 

GaAs 150 нм 
КЯ InxGa1–xAs 6,8 нм 

GaAs 150 нм 
Al0,3Ga0,7As 100 нм 
Подложка GaAs 

Рис. 10.1. Схема многослойной структуры с КЯ InxGa1–xAs 

§5. Обработка измеренной КДО и анализ результатов 

Стандартная обработка измеренных рентгеновских КДО от многослой-
ных структур с целью определения толщин слоев, их химического состава и 
деформаций в них проводится с помощью кинематических [10], или полуки-
нематических [13] выражений для интенсивности дифракции. Более широко 
при обработке таких КДО используются рекуррентные соотношения между 
аналитическими решениями динамической теории для системы слоев с по-
стоянной деформацией [17,19,22-24,33-35,51-55]. В обоих подходах дефект-
ность многослойных структур описывается только фактором аморфизации 
границ между слоями. Учет наличия микродефектов в слоях многослойных 
структур до сегодняшнего времени проводилось только на основе полуфено-
менологичных моделей [56, 57]. 

Тут необходимо подчеркнуть, что современные методы выращивания 
подложек GaAs и эпитаксиальных слоев на них не обеспечивают получения 
полностью совершенных кристаллических структур. Как в подложках, так и 
в эпитаксиальных слоях неизменно присутствуют разного рода точечные де-
фекты и микродефекты (преципитаты и дислокационные петли). Это под-
тверждается разными экспериментальными наблюдениями. В том числе, ме-
тодом просвечивающей электронной микроскопии (ПЭМ) в кристаллах GaAs 
наблюдались дислокационные петли с радиусами около 50 и 10 нм [58, 59], а 
также мелкие преципитаты с радиусом около 3 нм [58]. Детальные исследо-
вания распределений интенсивности ДР в GaAs рентгеновскими методами 
ДКД и трехкристальной дифрактометрии (ТКД) установили присутствие 
дислокационных петель с радиусами между 1 и 0,3 мкм с концентрациями от 
109 до 1014 см–3, а также мелких и крупных преципитатов с радиусами около 
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0,01 и 0,1 мкм [60]. В аналогичных исследованиях эпитаксиальных слоев 
GaAs методом ТКД были выявлены кластеры с радиусами от 3 до 5 нм и 
концентрацией около 5⋅1015 см–3 [61]. Рентгенодифрактометрические иссле-
дования образцов GaAs, которые выращивались с разными отклонениями от 
стехиометрии и проходили разные термообработки, также установили при-
сутствие в них микродефектов с эффективными радиусами от 0,05 до 0,4 мкм 
[62-64]. Разными физическими методами было установлено также присутст-
вие разных дефектов в эпитаксиальных слоях в InGaAs и AlGaAs [37, 65-67]. 
С другой стороны необходимо отметить, что даже при идеальных технологи-
ческих условиях сам характер химических связей в указанных выше бинар-
ных и тройных соединениях обуславливает появление структурных дефек-
тов, что подтверждается результатами прямых расчетов из первопринципов 
(см., например, [68, 69]). 
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R

 
Рис.10.2. Экспериментальная КДО (точки) от многослойной системы с одиночной КЯ 
InxGa1–xAs/GaAs и соответтвенные теоретические кривые без учета (а) и с учетом (б) ДР от 
дефектов в подложке и слоях 

В данной работе стандартный подход к обработке КДО использовался 
только как первый шаг для получения стартовых значений химического со-
става КЯ и буферных слоев, их толщин и деформаций в них. Поскольку рас-
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хождения между экспериментальной и стартовой теоретической КДО, учи-
тывающей только когерентное рассеяние, существенное (рис. 10.2,а), то на-
чальные значения параметров КЯ были найдены с существенной погрешно-
стью. По этой же причине уточнить значения номинальных параметров дру-
гих слоев было практически невозможно. 

Следующим шагом были дополнительно заданы начальные значения 
радиусов и концентраций микродефектов (дислокационных петель и класте-
ров) и точечных дефектов в подложке и во всех слоях многослойной струк-
туры. Выбор этих начальных значений осуществлялся в соответствии с дан-
ными из цитированных выше литературных источников. Вариация парамет-
ров дефектов в разных слоях позволяла приближать расчетную КДО к экспе-
риментальной на разных участках угловой зависимости как по оси ординат 
(интенсивность), так и по оси абсцисс (изменение углового положения за 
счет дополнительной деформации от дефектов). Этот этап подгонки позво-
лил значительно лучше согласовать расчетную и экспериментальную КДО. 

На конечном этапе обработки КДО по обе стороны от границ между 
слоями были заданы переходные слои, профиль деформации в которых опи-
сывался выражениями (10.52). В этих же переходных слоях задавался допол-
нительный параметр аморфизации Ea. Варьирование параметров Ea и dtr по-
зволило окончательно согласовать расчетную и экспериментальную КДО 
(рис. 10.2,б). Результаты обработки КДО приведены в таблицах 10.1-10.6. 

В первую очередь необходимо отметить отличие найденных парамет-
ров КЯ (x≈0,35, ε⊥≈4,9%) от их значений, найденных стандартным способом 
(x≈0,34, ε⊥≈4,8%). Найденные толщины других слоев тоже отличаются от их 
номинальных значений (ср. рис. 10.1). Однако, наиболее важным результатом 
данной работы является получение детальной количественной информации о 
характеристиках дефектов в исследованной многослойной структуре. Полу-
чение такого рода данных позволяет существенно углубить изучение количе-
ственных характеристик структурных искажений в многослойных кристалли- 
Таблица 10.1. Химические составы и деформации в слоях многослойной структуры с КЯ 

InxGa1–xAs/GaAs 

Характеристики слоев ПодложкаGaAs 
Слои 

AlxGa1–xAs
Слои 
GaAs 

КЯ 
InxGa1–xAs 

Верхний 
слой GaAs

Толщина слоя t, нм – 95 
105 

155 6,8 10 

Химический состав, x – 0,3 – 0,35 – 
Полная деформация, 
ε⊥+εL+εC

3,93⋅10–6 7,82⋅10–4 7,73⋅10–6 4,93⋅10–2 0 

Толщина переходного 
слоя dtr, нм 20  6   

Факторы аморфиза-
ции, Ea

 0,8 
0,9 
1,0 
0,9 

0,8 
0,9 
1,0 
0,9 

0,7 
0,9 
1,0 
0,9 

0,8 
0,9 
1,0 
0,9 
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0,8 0,4 0,7 0,8 
Таблица 10.2. Характеристики дефектов в подложке GaAs многослойной структуры с КЯ 

InxGa1–xAs/GaAs 

Типы дефектов Характеристики 
 дефектов 

 

  M 3,36⋅10–5Точечные дефекты и  
тепловое ДР   LH 1,67⋅10–3

 Концентрация nL, см–3 8⋅1012

 Радис RL, нм 30 
 Эффективный радиус 

, нм eff
LR

125,4 

  M 2,07⋅10–2

  LH 8,08⋅10–3

Дислокационные петли 

 Средняя деформация, εL 3,01⋅10–6

 Концентрация nC, см–3 5⋅1012

 Радиус RC, нм 13 
 Эффективный радиус 

, нм eff
CR

35,2 

 M 1,66⋅10–3

 LH 3,23⋅10–4

Сферические кластеры 

 Средняя деформация, εC 9,20⋅10–7

Таблица 10.3. Характеристики дефектов в слоях AlxGa1–xAs, x=0,3 многослойной структу-
ры с КЯ InxGa1–xAs/GaAs 

Типы дефектов Характеристики 
 дефектов 

 

  M 3,14⋅10–5Точечные дефекты и  
тепловое ДР   LH 1,7⋅10–5

 Концентрация nL, см–3 7⋅1015

 Радис RL, нм 6 
 Эффективный радиус 

, нм eff
LR

23,9 

  M 3,06⋅10–2

  LH 5,66⋅10–2

Дислокационные петли 

 Средняя деформация, εL 1,05⋅10–4

 Концентрация nC, см–3 2,28⋅1014

 Радиус RC, нм 8 
 Эффективный радиус 

, нм eff
CR

17,0 

 M 4,15⋅10–3

 LH 1,26⋅10–4

Сферические кластеры 

 Средняя деформация, εC 9,77⋅10–6
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Таблица 10.4. Характеристики дефектов в слоях GaAs многослойной структуры с КЯ 
InxGa1–xAs/GaAs 

Типы дефектов Характеристики 
 дефектов 

 

  M 3,63⋅10–5Точечные дефекты и  
тепловое ДР   LH 1,67⋅10–3

 Концентрация nL, см–3 1,56⋅1014

 Радис RL, нм 9,5 
 Эффективный радиус 

, нм eff
LR

39,9 

  M 5,11⋅10–3

  LH 5,03⋅10–3

Дислокационные петли 

 Средняя деформация, εL 5,90⋅10–6

 Концентрация nC, см–3 0,1⋅1014

 Радиус RC, нм 13 
 Эффективный радиус 

, нм eff
CR

35,2 

 M 3,45⋅10–3

 LH 6,47⋅10–4

Сферические кластеры 

 Средняя деформация, εC 1,83⋅10–6

Таблица 10.5. Характеристики дефектов в КЯ InxGa1–xAs, x=0,35 многослойной структуры 
с КЯ InxGa1–xAs/GaAs 

Типы дефектов Характеристики 
 дефектов 

 

  M 6,7⋅10–5Точечные дефекты и  
тепловое ДР   LH 1,69⋅10–3

 Концентрация nL, см–3 – 
 Радис RL, нм – 
 Эффективный радиус 

, нм eff
LR

– 

  M – 
  LH – 

Дислокационные петли 

 Средняя деформация, εL – 
 Концентрация nC, см–3 – 
 Радиус RC, нм – 
 Эффективный радиус 

, нм eff
CR

– 

 M – 

 LH – 

Сферические кластеры 

 Средняя деформация, εC – 
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Таблица 10.6. Характеристики дефектов в верхнем слое GaAs многослойной структуры с 

КЯ InxGa1–xAs/GaAs 

Типы дефектов 
Характеристики 

 дефектов 
 

  M 3,57⋅10–5Точечные дефекты и  
тепловое ДР   LH 1,67⋅10–3

 Концентрация nL, см–3 – 
 Радис RL, нм – 
 Эффективный радиус 

, нм eff
LR

– 

  M – 

  LH – 

Дислокационные петли 

 Средняя деформация, εL – 
 Концентрация nC, см–3 – 
 Радиус RC, нм – 
 Эффективный радиус 

, нм eff
CR

– 

 M – 

 LH – 

Сферические кластеры 

 Средняя деформация, εC – 

лических структурах. При этом важно отметить, что хотя существенное уве-
личение количества подгоночных параметров (характеристик дефектов) 
формально дает возможность произвольного манипулирования ними и могло 
бы обеспечить существенное упрощение в проведении подгонки теоретиче-
ской КДО к экспериментальной, в действительности, вследствие тесной 
взаимосвязи характеристик дефектов в параметрах когерентного и диффуз-
ного рассеяния, допустимые значения этих характеристик достаточно прочно 
ограничены и могут быть установлены со сравнительно высокой точностью. 

§6. Резюме и выводы 

Развита обобщенная динамическая теория и создана модель, дающая 
самосогласованное описание процессов многократного когерентного и диф-
фузного рассеяния рентгеновских лучей в структурно несовершенных моно-
кристаллических слоях и многослойных структурах, содержащих хаотично 
распределенные микродефекты и точечные дефекты. Тем самым создана тео-
ретико-аналитическая база метода диагностики характеристик структурных 
дефектов и деформаций в реальных монокристаллических слоях и много-
слойных структурах по дифракционным профилям, измеряемым рентгенов-
ским ДКД. С помощью полученных теоретических результатов проведено 
исследование многослойной структуры с одиночной КЯ InxGa1–xAs/GaAs. 
Химический состав и деформации в КЯ и буферных слоях определены с уче-
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том эффектов ДР от дефектов в слоях и подложке. Установлены также харак-
теристики микродефектов (радиусы и концентрации) и точечных дефектов в 
слоях и подложке. 

Разработанный рентгенодифракционный метод диагностики многослой-
ных структур позволяет убрать систематические погрешности при определе-
нии химического состава слоев и деформаций в них, возникающих при при-
менении стандартных методов обработки КДО, основанных на теориях ис-
ключительно когерентного рассеяния рентгеновских лучей. Наиболее суще-
ственной отличительной характеристикой нового метода является возмож-
ность установления количественных характеристик структурных дефектов в 
многослойных кристаллических структурах. 
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ГЛАВА 11 ВЫСОКОРАЗРЕШАЮЩАЯ РЕНТГЕНОВСКАЯ 
ДИФРАКТОМЕТРИЯ МНОГОСЛОЙНЫХ ПЕРИОДИЧЕСКИХ 

СТРУКТУР С КВАНТОВЫМИ ТОЧКАМИ И ЯМАМИ (СТЕНКАМИ) 

Эта глава посвящена освещению некоторых вопросов, связанных с иссле-
дованиями методами высокоразрешающей рентгеновской дифрактометрии 
сверхрешеточных структур с квантовыми стенками и квантовыми точками, 
полученных молекулярно-лучевой эпитаксией. В нескольких параграфах об-
суждаются особенности формирования спектров кривых дифракционного 
отражения в короткопериодных сверхрешетках (Ga,Al)As/GaAs для квазиза-
прещенных отражений. Установлено слабое влияние на интенсивности спек-
тров слоев GaAs, за счет малости его атомного формфактора, а также причины 
возникновения периодичности сателлитов. Обсуждаются причины возникно-
вения и погасания сателлитной картины спектров в зависимости от различ-
ных причин: структурное совершенство слоев, напряжения на границах раз-
дела, неровности границ и толщины слоев. Показана высокая чувствитель-
ность интенсивности сателлитов СР к дефектам структуры в субслоях, а также 
показаны некоторые особенности применения квазизапрещенных рефлексов 
в этих структурах. 

Проанализирована возможность контроля вариаций состава твердого 
раствора в слоях. Показана возможность контроля перехода к образованию 
квантовых точек в этих структурах. При исследовании с использованием 
двухмерных карт рассеяния в обратном пространстве многослойных структур с 
квантовыми точками InxGa1–xAs/GaAs, установлена периодичность квантовых 
точек в этих структурах, как в направлении роста (нормальная), так и в плос-
кости интерфейса (латеральная). Показана возможность исследования пара-
метров квантовых точек из анализа спектров кривых дифракционного отра-
жения для симметричных отражений. Проанализировано влияние вариаций 
периода многослойной квантовой системы на характер распределения интен-
сивностей на кривых качания, а также на двухмерных картах распределения 
интенсивности вокруг узлов обратного пространства. Дано объяснение рас-
щеплению сателлитных пиков сверхрешеток, заключающееся либо в удвоении 
периода сверхрешеточной структуры при формировании решетки квантовых 
точек и в появлении соответствующих сверхструктурных сателлитов в одних 
случаях (рис. 11.33,б), либо в появлении в слоях двух областей с различными 
периодами в других (рис. 11.33,а). 

§1. Исследование короткопериодных сверхрешеток GaAs/AlAs с 
помощью высокоразрешающей рентгеновской дифрактометрии 

В последние годы значительное внимание уделяется изучению свойств 
квантово-размерных сверхрешеток (СР) GaAs/AlAs, что связано с перспективой 
их практического использования, в частности, в приборах оптоэлектроники. 
В этом плане чрезвычайно важной является информация о структуре этих 
объектов, относительно планарности границ между слоями, однородности 
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толщин слоев, диффузионных процессов на границах, о примесях и микро-
дефектах в периодических структурах. Все эти несовершенства строения в 
значительной степени влияют на электрофизические и оптические характе-
ристики СР. 

Наиболее чувствительными и информативными методами неразру-
шающего контроля реальной структуры СР является высокоразрешающая 
рентгеновская дифрактометрия (ВРРД) [1-3]. В таком подходе дифракция 
рентгеновских лучей на структурах, в которых постоянная решетки, или ин-
тенсивность рассеяния модулированы вдоль одной из координат, характери-
зуются наличием сателлитов около брэгговского пика усредненной решетки 
[4,5]. Интенсивность рассеяния рентгеновских лучей сателлитными пиками 
пропорциональна Фурье-компонентам координатной зависимости модуляции 
состава системы [4]. Поэтому, например, взаимодиффузию в СР GaAs и AlAs 
можно изучать, измеряя интенсивность сателлитов в зависимости от времени 
отжига при постоянной температуре [5]. Кроме этого, изменение ширины са-
теллитных пиков в обратном пространстве несет информацию о совершенстве 
пленок и в частности, о когерентности слоев СР. 

Целью данного параграфа было исследование геометрических парамет-
ров и упругого состояния слоев короткопериодных СР GaAs/AlAs методами 
ВРРД. При этом было использовано сравнение экспериментально получен-
ных кривых дифракционного отражения (КДО) с теоретически рассчитанны-
ми (используя так называемое полукинематическое приближение теории рас-
сеяния рентгеновских лучей [3], когда толщины отдельных слоев СР являются 
малыми по отношению к экстинкционной длине). 

При расчетах картины дифракции рентгеновских лучей с помощью 
первой итерации уравнения Топэна, предложенной в [4], однородный эпитак-
сиальный слой описывается такими параметрами: толщина t, коэффициента-
ми Фурье поляризуемости кристалла χ, напряжениями ε и коэффициентом 
поглощения µ. Характеристиками дифракции и эпитаксиального слоя толщи-
ной t будут величины A, которая обратно пропорциональна экстинкционной 
длине, и Y, которые определяются такими формулами [3]: 

h

htA
γγλ

πχ
=

0
,                                                (11.1) 

ω∆⋅
χ
θ

⋅
γ
γ

−=
hh

BY )2sin(0 .                                   (11.2) 

В этих формулах λ – длина волны рентгеновского излучения, θB – брэггов-
ский угол для подложки, γ0, γh – направляющие косинусы первичного и диф-
рагированного лучей относительно внутренней нормали к поверхности, ∆ω – 
величина отклонения кристалла от брэгговского положения. 

При рассмотрении отражающей способности реальной СР для заданного 
рентгеновского излучения необходимо принимать во внимание механические 
напряжения (деформации) в эпитаксиальной пленке, поскольку они могут 
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быть непосредственно определены из анализа формы КДО. Обозначим ха-
рактеристики пленки и подложки индексами f и s соответственно. Разность 
межплоскостных расстояний зависит от конкретной деформации и ориента-
ции атомных плоскостей ∆d=df – ds. Указанные напряжения (деформации), 
(как перпендикулярные ε⊥, так и параллельные ε|| поверхности кристалла), 
определяются в теории упругости относительным изменением межплоскост-
ных расстояний в подложке и пленке: 

=∆ sdd / ε⊥cos2Ψ+ε||sin2Ψ,                                    (11.3) 
где Ψ – угол между плоскостями и поверхностью кристалла. Дифференци-
альный угол ∆ω равен: 

∆ω=θ–θB+(ε⊥cos2Ψ+ε||sin2Ψ)tgθB ±(ε⊥+ε||)sinΨcosΨ,                (11.4) 
где θ – угол скользящего падения рентгеновских лучей. 

Произвольное распределение напряжений ε и структурного фактора F 
эпитаксиальной пленки по глубине можно представить дискретной структу-
рой, которая состоит из N субслоев. Нормализованная амплитуда дифракции 
этой структуры может быть записана при помощи следующей формулы: 
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Здесь СР представляет собой случай произвольной слоистой эпитакси-
альной структуры. В простейшем случае ее период состоит из двух слоев (a и 
b), каждый из которых характеризуется своей толщиной, напряжениями, 
структурным фактором и параметрами A и Y. Амплитуда дифракции для М-
периодной двухслоистой СР имеет вид [1,3]: 

)sin(
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где β=(M-1)(AaYa+AbYb)+ AaYa, а 
b
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можно рассматривать как структурный фактор для одного периода СР. Синус в 
числителе (11.6) превращается в ноль с периодом ∆θМ, который определяется из 
условия M(AaYa+AbYb)=π. Этот множитель описывает так называемые "быст-
рые" маятниковые осцилляции интенсивности на КДО. Принимая во внима-
ние (11.1) и (11.2), найдем: 

)2sin()( B
M

ba

h
ttM θ+
γλ

=θ∆ ,                                     (11.7) 
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откуда можно определить полную толщину СР Т=М(ta+tb). Синусоидальный 
же знаменатель в (11.6) обусловливает другие (более медленные) колебания 
амплитуд рассеяния при регистрации КДО. Нулевые положения колебаний 
определяются из условия: 

π=+ nYAYA bbaa ,                                       (11.8) 
которые обозначаются, как n=0, ±1, ±2... Из углового расстояния между этими 
пиками ∆θр можно определить период р СР: 

)2sin( Bp

h
ba ttp

θθ∆
γλ

=+= .                                 (11.9) 

Сверхрешеточный пик сателлита нулевого порядка расположен от пика 
подложки на угловом расстоянии ∆θ0: 

10 k=θ∆− <ε⊥>+k2<ε||>, 
где 

k1=cos2ΨtgθB ± sinΨcosΨ,      k2=sin2ΨtgθB ± sinΨcosΨ.       (11.10) 
Скобки для величины деформации означают усреднение по периоду СР. 

Амплитуда сателлитов n-го порядка пропорциональна величине струк-
турного фактора СР при условии (11.8): 

⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
π−

+=
)/(1

)sin(

ana

b
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ana

ana
n YAn

AA
YA

YAFS .                       (11.11) 

Поскольку угловой параметр сателлита Yan связан с Ya0 формулой (11.9) и (11.2), 
то он зависит только от Aa, Ab и Ya0. При n=0 (11.11) принимает простой вид: 

baba
ana

ana AAAA
YA

YAFS +≅+= )()sin(
0 .                       (11.12) 

Измеряя отношение амплитуд рассеяния сателлитов n-го и нулевого 
порядков, можно рассчитать значение толщины одного из слоев СР, а также 
средние напряжения в нем. Однако, как показывает анализ формул (11.11) и 
(11.12), наиболее пригодным для этой цели являются так называемые квази-
запрещенные рефлексы (КЗР) типа 200. 

Спектры дифракции от СР-структур для отражения 004 приведены на 
рис. 11.1. Анализ рисунка показывает, что на спектрах четко наблюдаются 
как сателлиты ±S1, вызванные периодом СР, так и ряд других пиков маятни-
ковых осцилляций интенсивности. Некоторые из них, расположенные вблизи 
сателлита нулевого порядка S0, можно отнести к так называемым быстрым 
осцилляциям, периодичность которых описывается формулой (11.7). Другие, 
обозначенные на рис. 11.1 буквой А, вызваны наличием буферного слоя и оп-
ределяют его толщину. Как видно из рисунка, нулевой сателлит имеет самую 
большую интенсивность, что является признаком короткопериодной СР [6]. 
В качестве первого приближения при количественном анализе эксперимен-
тальных кривых с помощью теоретической подгонки сначала были использо-
ваны величины технологических параметров структуры СР. Как видно из по-
ведения расчетной кривой, технологические параметры не отвечают данным, 
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полученным в эксперименте, ни по значению периода СР, ни по соотношени-
ям между толщинами этих слоев (см. вставку). При таком выборе стартовых 
условий подгонки было получено большое значение параметра χ2=2300. 
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Рис. 11.1. КДО для 004 – отражения от СР GaAs–AlAs: точки – эксперимент, сплошная 
линия – результат расчета дифракционной картины с использованием технологических 
параметров. На вставке показано положение сателлитов первого порядка (–S1) 

На рис. 11.2 приведены экспериментальная (1) и расчетная (2) кривые 
отражения 004 для образца 1. На вставке к рисунку приведено положение 
экспериментального и расчетного сателлитов –S1. Видно, что эксперимен-
тальные и расчетные КДО совпадают с очень высокой точностью (χ2=4,67). 
Полученные путем подгонки структурные характеристики слоев и значения 
параметров решеток приведены в таблице 11.1. 
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Рис. 11.2. КДО для 004 рефлекса от СР: точки – экспериментальные данные, сплошная 
линия – результат подгонки теоретической кривой к эксперименту (фитирование). Буквами 
(–S1) (+S1) (S0) обозначены положения сателлитов, расстояние А – определяется толщиной 
буферного слоя (20 нм). На вставке показано положение расчетного и экспериментального 
сателлитов –S1
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Таблица. 11.1. Параметры слоев СР 

О
бр
аз
ец

 

Заданные технологиче-
ски параметры СР, нм

Экспериментальные 
значения параметров 
СР из рефлекса 004, нм

Ошибка  
определения 
параметров, % 

№1 1,13 (AlAs) 
2,26 (GaAs) 

1,1 (AlAs) 
0,003 (AlGaAs) 
2,24 (GaAs) 

0,2 

№2 1,413 (AlAs) 
2,83 (GaAs) 

1,414 (AlAs) 
0,004 (AlGaAs) 
2,863 (GaAs)  

0,4 

№3 3ML (AlAs) 
6ML (GaAs) 

0,835 (AlAs) 
1,736 (GaAs) 

0,134 

Анализ данных таблицы 11.1 указывает на определенное несоответст-
вие между экспериментальными и технологически заданными значениями 
толщин слоев СР. Из углового положения нулевого сателлита с помощью 
формулы (11.10) были получены данные о среднем уровне деформации в пе-
риоде СР, которые приведены в таблице 11.2. Зная толщины слоев СР, со-
гласно [4] был определен период решетки каждого из слоев. Толщину перио-
да можно также рассчитать из периода синусоидального знаменателя в (11.6). 
Несмотря на то, что соотношение между толщинами слоев СР, заданное тех-
нологически, одинаково для всех СР, средняя деформация – неодинакова. 
Этот факт еще раз подтверждает несоответствие заданных и реальных пара-
метров СР. 

Таблица. 11.2. Значения параметров деформации в периоде и отдельных слоях СР 

О
бр
аз
ец

 Положение 
нулевого 
сателлита, 
угл. сек 

Средний уро-
вень деформа-
ции в периоде, 

% 

Уровень де-
формации в 
слоях AlAs и 

GaAs, % 

Эксперименталь-
ные значения  

межплоскостных 
расстояний (004) в 
AlAs и GaAs, нм 

Рассчитанные зна-
чения межплоско-
стных расстояний 

(004) в AlAs и 
GaAs, нм 

№1 –139 0,1038 0,175 
–0,081 

0,14330 
0,14053 

0,14155 
0,14133 

№2 –143 0,1068 0,178 
–0,073 

0,14341 
0,14060 

– 

№3 –123 0,0925 0,140 
–0,039 

0,14295 
0,14094 

– 

Из расстояния между указанными выше осцилляциями интенсивности, 
приведенными на рис. 11.3 (увеличенный масштаб участка КДО на рис. 11.2), 
были получены величины полной толщины СР, а также всей структуры. 
Дальнейшего уменьшения величины χ2 можно достичь, если учесть согласно 
[7] наличие диффузной компоненты рассеяния рентгеновских лучей. Факт 
присутствия быстрых осцилляций интенсивности на КДО является свиде-
тельством псевдоморфного роста СР, потому что дислокации несоответствия 
решеток размывают как нулевой, так и другие сателлиты [5]. 
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Рис. 11.3. Фрагмент КДО для 004 отражения от СР, приведенных на рис.11.2 в увеличен-
ном масштабе: точки – эксперимент, сплошная линия – теория, с подогнанными парамет-
рами. Показаны положения сателлита нулевого порядка S0, а также расстояние между 
максимумами быстрых осцилляций ∆θ0, которые определяют толщину всей СР 

Обращая внимание на относительно узкие полуширины сателлитов ±S1 
(рис. 11.2), можно в полной мере утверждать, что структура СР имеет доста-
точно высокое структурное совершенство, кристаллическую когерентность и 
планарность слоев [8]. Так оценки среднего отклонения от толщины как пе-
риода СР, так и отдельных ее слоев, дали такие значения: 0,0003 нм и 0,0001 
нм соответственно. Наконец несколько слов можно сказать относительно 
формы экспериментальных сателлитов. Как показывает анализ КДО (рис. 11.2, 
вставка), они являются асимметричными относительно значения пиковой ин-
тенсивности. Это, наверное, можно трактовать, как нарушение симметрии в 
распределении напряжений внутри слоев. Из соотношений интенсивностей 
сателлитов первого и нулевого порядков были определены также толщины 
слоев в периоде и значения деформаций в слоях. 

Проведенные рентгенодифрактометрические исследования короткопе-
риодных СР, показали возможность получения количественной информации 
об их структурных параметрах (истинном периоде СР, степени напряженно-
сти слоев, и параметре решетки каждого из них). 

Показано определенное отличие в величине экспериментально опреде-
ленного периода СР, по отношению к технологически заданным параметрам. 
Это отличие выходит за рамки ошибки определения указанных параметров. 
Как свидетельствуют результаты выполненных исследований, изученные СР 
наряду с большими значениями деформаций, имеют очень высокое струк-
турное совершенство, с четкими границами раздела, о чем свидетельствуют 
малые значения полуширины сателлитов, а также наличие тонкой структуры 
спектра (быстрые осцилляции). 
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§2. Поведение сателлитных дифракционных максимумов коротко-
периодных сверхрешеток GaAs–AlAs с различной степенью кристалли-
ческого совершенства слоев 

Как показано в работах [7,9,10], присутствие дефектов в СР вызывает 
некогерентное (диффузное) рассеяние и меняет профиль кривой дифракци-
онного отражения (КДО) для когерентно рассеянных волн. Задача поведения 
спектров КДО в длиннопериодных СР в зависимости от степени дефектности 
слоев была решена в [9]. 

В данном параграфе рассмотрим особенности поведения КДО в корот-
копериодных сверхрешетках (СР) GaAs–AlAs, содержащих различные кон-
центрации точечных дефектов, а также влияния этих дефектов на поведение 
сателлитных пиков с помощью полукинематического приближения теории 
рассеяния рентгеновских лучей. 

Для СР, состоящей из двух слоев с различным межплоскостным рас-
стоянием, рассеивающей способностью σ и величиной фактора аморфизации 
выражение для амплитудного коэффициента рассеяния (АКР) R с учетом ста-
тистического усреднения можно записать в виде [7]: 
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              (11.13) 

где  – статические факторы Дебая-Валлера для слоев 1 и 2,  – век-
торы атомных смещений в слоях СР, 

nE 2,1 )(2,1 zun

)2sin)(sin/2( 0 θ∆θ+χθλπ=η – угловая 
переменная, характеризующая положение кристалла относительно направле-
ния падающей волны, ∆θ=θ–θ0, gr  – вектор дифракции, )sin/( θλπχ=σ Chh – 
параметр рассеяния, t1,2 – толщины слоев, T=t1+t2, С – фактор поляризации, χh – 
коэффициент поляризуемости, N – число периодов СР. 

Векторы атомных смещений выражаются через межплоскостные рас-
стояния d1,2 составляющих слоев СР. Среднее межплоскостное расстояние 
периода СР находится как d=(d1t1+ d2t2)/T. Величины рассогласования меж-
плоскостных расстояний слоев относительно среднего определяются как, 

, где dd /2,1∆ ddd −=∆ 2,12,1 . 
Для случая симметричной дифракции, учитывая однородное распреде-

ление дефектов в периодически повторяющихся слоях, запишем выражение 
для АКР когерентно рассеянных волн СР: 

)sin(
)sin()exp(

y
NyiiFR CC Ψ= ,                                     (11.14) 

где , , 2211 tAtAy += 2/)/2( 2
2,12,1 ddA ∆π+η= 11)1( tAyN +−=Ψ . 
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Структурная амплитуда периода СР имеет вид: 

2

22
22

1

11
11

)sin()exp()sin(
A

tAEiy
A

tAEF C σ+σ= . (11.15) 

Угловое распределение когерентно рассеянной интенсивности можно оха-
рактеризовать с помощью интерференционной функции Лауэ: 

22

)sin(
)sin()Im2exp()(

y
NyFI CC Ψ−=θ∆ .                        (11.16) 

В кинематическом приближении угловое распределение диффузно рас-
сеянных волн, для слоев с изменяющимся по глубине параметром решетки, 
исследовано в работах [11,12]. Для проведения численного анализа и сопос-
тавления его с экспериментом удобно использовать модель дефектов куло-
новского типа. Тогда выражение для статического фактора Дебая-Валлера, 
согласно [10], можно представить как: 

)3/4exp( 2,12,1
3

2,1 crE π−= ,                                (11.17) 
где r1,2 и c1,2 – соответственно, радиусы и концентрации дефектов в слоях пе-
риода решетки. Выражение для диффузно рассеянных волн на одном периоде 
запишется: 
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где τ1,2 –параметры длины корреляции Като, описывающие степень близкого 
порядка, для соответствующих слоев периода СР. Параметры τ1,2 для слоев 
короткопериодной СР не зависят ни от z, ни от периода СР. Угловая зависи-
мость корреляционной длины с учетом (11.17) запишется в следующем яв-
ном виде: 

{ })sin()cos(1)2/()/6()( 24
iiiiiii XXXXXr −−+=ητ ,          (11.19) 

где . Тогда (11.18) запишется в виде: iii ArX 02 γ=

{ }22
2
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11 )1()exp()1(2 tEttEI d τ−σµ−+τ−σ= .          (11.20) 

Введем средний коэффициент поглощения на одном периоде СР µ= 
= . Угловое распределение диффузного фона в окрестности 
брэгговского рефлекса можно характеризовать с помощью выражения: 

Ttt /)( 2211 µ+µ

∑
=

−µ−=θ∆
N

n

dd NTII
1

1 )2/)1(exp()( .                   (11.21) 

Если интенсивности диффузно рассеянных волн одинаковы для всех 
периодов СР, то (11.21) имеет вид: 

)2/)1(exp()( 1 −µ−=θ∆ NTNII dd .                    (11.22) 
Интерференционная функция Лауэ СР, присутствующая в выражении 

(11.16), принимает максимальное значение при y=πm, где m=0, ±1,… Тогда 
для m-го углового положения кристалла η получаем ηm=2πm/T. Это выраже-
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ние описывает угловые положения сателлита нулевого порядка при ηm=0 и 
сателлитов высших порядков. Отсюда выражение для интенсивности сател-
литов принимает вид: 

22 S
mm FNI = , 

а структурный фактор описывается выражением: 
2
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Для короткопериодных СР структурный фактор нулевого максимума 

можно представить в виде 2
222111

20 )( tEtEFm σ+σ= . В случае же, когда 

один из слоев в периоде СР имеет сильно выраженную аморфизированную 
структуру (Еi=0), интенсивность основного сателлита будет определяться 
лишь более совершенным кристаллическим слоем. Из анализа выражения 
(11.23) следует еще один интересный вывод. Он касается использования ква-
зизапрещенных рефлексов (КЗР). Для таких отражений вследствие малости 
рассеивающей способности одного из слоев, состоящих из атомов с близки-
ми порядковыми номерами, интенсивность сателлитов будет определяться 
лишь рассеивающей способностью другого слоя с более отличающимися 
атомными номерами составляющих его компонентов [13]. Отсюда вытекает, 
что использование КЗР, позволяет сепарировать влияние одного из слоев на 
величину интенсивности рассеяния. При изучении СР GaAs–AlAs/GaAs(001) 
с помощью рефлексов 200 или 600 такими слоями, которые оказывают малое 
влияние на общую картину рассеяния, являются субслои GaAs. 

Численные расчеты картины рассеяния CuKα-излучения выполнялись 
для симметричных рефлексов 400 и 200. 

На рис. 11.4 приведены расчетные спектры КДО (фрагменты в области 
сателлитов первого порядка) для рефлекса 400 от решетки с толщиной слоев 
t1=2,24 и t2=1,1 нм при различных значениях статического фактора E=exp(–L). 
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Рис. 11.4. Фрагменты кривых дифракционного отражения в области положительных (а) и 
отрицательных (б) сателлитов в зависимости от величины статфактора верхнего Е1 и ниж-
него Е2 субслоев 
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Как следует из анализа этого рисунка, поведение интенсивности сател-
литов в зависимости от степени структурного совершенства верхнего или 
нижнего слоев СР соответствует результатам, полученным в работе [14,15], в 
которой отмечается тот факт, что несовершенство верхнего слоя СР умень-
шает интенсивность положительных сателлитов, а нарушения же структуры 
нижнего слоя приводят к погасанию отрицательных сателлитов. 

Здесь следует отметить, что в отличие от [9] при расчетах КДО [15] 
учитывалась как когерентная, так и диффузная составляющие отражения. 
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Рис. 11.5. Экспериментальная кривая дифракционного отражения для рефлекса 400 в об-
ласти сателлитов первого порядка. На вставках приведены фрагменты КДО в области са-
теллитов первого порядка: сплошные кривые – расчет; точки – эксперимент 

Сравнивая поведение сателлитов на расчетных и экспериментальных 
КДО (рис. 11.5), можно сделать вывод, что в исследуемых СР более совер-
шенным является нижний слой AlAs. При этом соотношение интенсивностей 
экспериментальных сателлитов первого порядка І+/І–=0,56 при величине 
статфактора 0,68 для слоя GaAs, удовлетворительно коррелирует с данными 
результатов подгонки КДО. Зависимость указанного отношения І+/І– от вели-
чины статфактора одного из слоев Li прификсированном уровне искажений 
структуры другого слоя Lj=const в отличие от [7,9] носит отчетливо выра-
женный нелинейный характер (рис. 11.6) как при одинаковой толщине слоев 
(t1=t2), так и в случае, когда толщина одного из слоев больше другого (t1=2t). 

Причем, как следует из рис. 11.16, изменение совершенства нижнего 
слоя, AlAs, влияет практически монотонно на соотношение интенсивностей 
сателлитов. Несовершенство же верхнего слоя, GaAs, изменяет отношение 
интенсивностей положительных и отрицательных сателлитов немонотонным 
образом. Особенно чувствителен этот параметр к размеру дефектов. В по-
следнем случае наблюдаются как максимум, так и минимум на кривых зави-
симости отношения интенсивностей сателлитов от величины статфактора. 
Для рефлекса 400 такая картина поведения интенсивности сателлитов каче-
ственно не зависит от соотношения толщин слоев СР. 
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Рис. 11.6. Зависимость отношения интенсивностей сателлитов первого порядка для 400 
отражения от величины статфактора одного из субслоев при фиксированном уровне 
структурного совершенства другого слоя. Для кривых 1 и 3 совершенным является пер-
вый (верхний) слой E1=1 при t1=2t2 (1) и t1=t2 (3). В случае кривых 2 и 4 совершенную 
структуру имеет нижний слой E2=1 при t1=2t2 (2) и t1=t2 (4), Е1=Е2≠1 (5) 

Для квазизапрещенного отражения 200 наблюдается монотонный спад 
интенсивности сателлитов с ростом статфактора для несовершенного верхне-
го слоя и рост – при увеличении степени несовершенства нижнего слоя. Од-
нако, эффект изменения отношения интенсивностей сателлитов для КЗР зна-
чительно меньше, чем для структурного отражения 400, что согласуется с 
нашими результатами, полученными раньше [13]. Следует отметить, что 
уровень механических напряжений в слоях СР, значительно меньше влияет 
на соотношение интенсивностей сателлитов, чем величина статического фак-
тора Дебая-Валлера. 

Весьма интересным моментом, на наш взгляд, является поведение та-
кого параметра как длина корреляции Като в зависимости от дефектности то-
го или иного субслоя. Как показывают расчеты по (11.19) и (11.20), параметр 
τ1,2 весьма чувствителен к дефектам кулоновского типа, как для структурных, 
так и КЗР рефлексов. Зависимости отношения интенсивностей сателлитов от 
величины параметра корреляции для двух субслоев СР (1 – верхний слой 
GaAs; 2 – нижний слой AlAs) приведены на рис. 11.7. 

Легко видеть, что увеличение параметра τ, описывающего степень кор-
реляции случайных фазовых соотношений для верхнего слоя СР при исполь-
зовании структурных отражений приводит к росту и уменьшению отношения 
интенсивностей сателлитов, соответственно для верхнего и нижнего слоев 
(рис. 11.7,б). В случае же использования КЗР чувствительность к параметру 
корреляции сохраняется в значительной степени лишь для слоя AlAs. Зави-
симость отношения интенсивностей сателлитов от τ для нижнего слоя имеет 
ярко выраженный минимум (рис. 11.7,а). 

Исследование зависимостей интенсивности сателлитов от τ1,2 может 
быть интересным и в плане возможной чувствительности этой величины к 
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уровню нестехиометричности слоев, поскольку она в какой-то мере характе-
ризует ближний порядок в решетке [10]. 
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Рис. 11.7. Характер изменения зависимости отношения интенсивностей сателлитов перво-
го порядка для отражений 200 (а) и 400 (б) от значений корреляционного параметра Като. 
Номера кривых соответствуют: 1 – верхнему слою GaAs, 2 – нижнему AlAs 

Приведенные здесь экспериментальные результаты и численные расче-
ты КДО с применением полукинематического приближения теории рассея-
ния рентгеновских лучей, дали возможность сделать вывод о том, что в ко-
роткопериодных СР изменение соотношения интенсивностей сателлитов, 
расположенных слева и справа от главного (нулевого) сателлита, зависят как 
от степени структурного совершенства (фактора Дебая-Валлера, параметра 
ближнего порядка Като), так и от уровня упругой деформации отдельных 
слоев. Показано, что для верхнего слоя, которым является GaAs, это отноше-
ние интенсивностей имеет немонотонный характер. Указанный факт может 
быть вызван, вероятнее всего, неравнозначными фазовыми изменениями в 
структурном множителе каждого из реальных слоев. Для сравнительно высо-
кого уровня искажений структуры, (Е∼0,8), соотношение І+/І– может в не-
сколько раз превышать значение, характерное для совершенного слоя. Ва-
риации характеристики І+/І– в случае КЗР имеют значительно меньшую ам-
плитуду по сравнению со структурными отражениями. Это обстоятельство 
качественно согласуется с малой чувствительностью КЗР к искажениям 
структуры, обнаруженной нами ранее. Выполненные в [15] расчеты показы-
вают возможность проведения качественных оценок степени структурного 
совершенства выращенных слоев СР даже по внешнему виду КДО (соотно-
шению между интенсивностями сателлитов). 

§3. Формирование кривых отражения для квазизапрещенных от-
ражений в короткопериодных сверхрешетках GaAs–AlGaAs 

В последние годы значительное внимание уделяется изучению дифрак-
ции рентгеновских лучей в периодических сверхрешетках (СР) в связи с их 
уникальными свойствами. Однако, для короткопериодных сверхрешеток, где 
толщина отдельных составляющих периода СР составляет несколько моно-
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слоев, многие эффекты рассеяния рентгеновских лучей не выяснены до сих 
пор. Открытым в общем случае является и вопрос причины погасания или 
усиления сателлитов различных порядков при использовании структурных и 
квазизапрещенных рефлексов. 

Целью данного параграфа является анализ результатов исследования 
влияния фазовых изменений в структурном факторе, вызванных толщинами 
слоев, напряжениями между ними, структурным совершенством слоев, на 
особенности образования системы сателлитов в спектрах КЗР отражений СР, 
а также интерпретация экспериментальных спектров КДО на основе прове-
денных расчетных исследований. 

При расчетах картины дифракции рентгеновских лучей однородным 
эпитаксиальным слоем используются следующие параметры: толщина t, ко-
эффициент поляризуемости χ, который пропорционален структурному фак-
тору Fh и напряжение (или деформация) ε. Полная амплитуда рассеяния 
рентгеновских лучей сложной многослойной системой описывается при по-
мощи структурного фактора, который имеет вид [3,16]: 

)),(exp()())(exp()(

)exp()()()(

ufapubap

apap

BMLCSMLCB

CMLC

ttthihFtthihF

thihFhFhF

++−++⋅−⋅+

+⋅−⋅+=
rrr

rrrr

    (11.24) 

где tCap, tML, tB – соответственнно, толщины верхнего, сверхрешеточного и 
буферного слоев, h – вектор дифракции. Экспоненциальные множители в 
(11.24) учитывают изменение фазы амплитуды рассеяния при прохождении 
рентгеновских лучей через субслои структуры. 

Эффект влияния толщинных флуктуаций слоев был учтен в расчетах за 
счет изменения фазового фактора 

))(exp( 22
ii th ∆⋅−=ϕ .                                  (11.25) 

При однородном распределении дефектов в периодически повторяю-
щихся слоях двух типов, каждый из которых характеризуется своим межпло-
скостным расстоянием d, рассеивающей способностью σ и величиной стати-
ческого фактора Дебая-Валлера E, выражение для амплитудного коэффици-
ента рассеяния (АКР) когерентно рассеянных волн СР в случае симметрич-
ной дифракции может быть записано в виде (11.13). 

Выражение (11.13) будет иметь максимумы при следующих значениях 
синусоидального знаменателя 

π=+ ntAtA bbaa ,                                      (11.26) 
которые обозначим как сателлиты n-го порядка (n=0, ±1, ±2...). Период СР 
может быть определен из углового расстояния ∆θр между этими пиками: 

)2sin( Bp

h
ba ttT

θθ∆
γλ

=+= .                             (11.27) 

Угловое распределение когерентно рассеянной интенсивности можно 
охарактеризовать с помощью интерференционной функции Лауэ (11.16). В 
общем случае для проведения численного анализа и сопоставления его с экс-
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периментом необходимо учитывать не только влияние дефектов на когерент-
ную составляющую интенсивности, но и вклад диффузной компоненты, воз-
никающей на структурных дефектах в одном слое. Учет рассеяния в буферном, 
защитном слоях и подложке незначительно усложняет задачу, приводя к не-
обходимости учета их толщин и фазовых соотношений в выражениях для АКР. 

Сателлит нулевого порядка СР отстоит от пика подложки на расстоя-
нии ∆θ0, 

⊥εθ=θ∆− Btg0 ,                                           (11.28) 
где aa /∆=ε⊥  – относительное изменение параметра решетки вдоль на-
правления роста, и <⋅⋅⋅> обозначают усреднение по периоду СР [3,17]. Струк-
турный фактор для 200 КЗР (который, как известно, пропорционален разно-
сти между Ga и As атомными факторами рассеяния) является очень малым в 
случае GaAs двухслойной системы. 

В случае пренебрежения поглощением и вкладом от подложки, а также 
диффузным рассеянием , выражение для нормализованной интенсив-
ности в центросимметричном случае запишется как [16]: 
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Учитывая малый вклад в отражательную способность от слоя GaAs, 
после некоторых преобразований получим: 
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Рассмотрим сначала поведение рассчитанных согласно (11.29) кривых 
дифракционного отражения (КДО) (кривая 1) для сверхрешеточной структу-
ры с одинаковыми толщинами субслоев (рис. 11.8). 
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Рис. 11.8. Расчетные КДО для рефлекса 200 (кривая 1) для СР GaAs–AlAs, синусоидаль-
ный (2,3), косинусоидальный (4) факторы в соотношении (11.11) 
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Из рис.11.8 видно, что можно выделить области с разными периодами 
маятниковых осцилляций интенсивности. Косинусоидальный член в формулах 
(11.29) и (11.30) описывает период СР (кривая 4), а синусоидальные – толщину 
слоя и вклад в отражательную способность как AlAs (кривая 2), так и GaAs 
(кривая 3). Легко видеть, что вклад в АКВ слоя арсенида галлия на два порядка 
меньше, чем от слоя AlAs, поскольку его структурный фактор при использо-
вании КЗР 200, как уже отмечалось, является очень малым. Поэтому в данном 
случае существует возможность из простого углового анализа формы КДО 
определить как толщину всей структуры, так и каждого из слоев в отдельности. 

Экспериментальные и расчетные КДО для СР с применением КЗР 200 
приведены на рис. 11.9 (ω-сканы) и рис.11.10 (ω–2ϑ-сканы). Видно, что на 
КДО наблюдается не только сателлитная структура, отвечающая за период 
СР, но и тонкая интерференционная структура спектра. При этом наблюдается 
хорошее согласование в тонких деталях экспериментальных и теоретических 
спектров КДО. Это относится как к значениям интенсивностей возле пика 
нулевого порядка, так и к его угловому положению. 
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Рис. 11.9. Экспериментальная (точки) и симулированные (сплошная линия) КДО для КЗР 
200 (ω-режим сканирования) 
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Рис. 11.10. КДО для КЗР 200 (ω–2ϑ-сканы) от СР: эксперимент (точки), симулированная 
(сплошная линия). +S, –S – обозначены сателлиты 1-го порядка 
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Этот результат также свидетельствует о том, что вклад диффузной 
компоненты является незначительным для КЗР 200. 

Кроме этого все результаты свидетельствуют, что вклад в интенсив-
ность КЗР от слоя (а), состоящего из компонентов с близкими атомными но-
мерами (GaAs) является очень малым. Таким образом, слой (б), с отличаю-
щимися атомными номерами компонентов определяет картину рассеяния для 
200 КЗР. 

Проведенные расчеты показывают, что на угловое положение сателли-
тов, а также на их интенсивность влияет вариация толщины периода. На 
рис. 11.11 показано погасание сателлитов 3 порядка при соотношении тол-
щин tb/ta=2. Кроме того, максимумы сателлитов различных порядков могут, 
как увеличиваться, так и ослабляться даже в совершенных структурах. Для 
выяснения основных причин этого явления рассмотрим поведение действи-
тельной (ReF) и мнимой (ImF) частей структурного фактора СР (11.15). На 
рис. 11.11 для сопоставления формы КДО с характером вариаций ReF и ImF 
приведены и расчетные спектры КДО СР для отражений 400 и 200. Оказа-
лось, что именно соотношение между этими двумя частями структурного 
фактора определяет наличие или погасание сателлитов тех или иных поряд-
ков. Дифракционные пики наблюдаются в тех местах, где (ReFML) достигает 
максимума. 
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Рис. 11.11. КДО 400 (a) и КЗР 200 (б) (кривая 1), рассчитанные для AlGaAs и GaAs слоев 
при соотношении толщин 2:1 и ReFML (2) и ImFML (3) 

В отличие от результатов, показанных на рис. 11.11, для равнотолщин-
ных слоев имеет место погасание сателлитов вторых порядков (особенно для 
КЗО). Эти результаты позволяют сформулировать количественный критерий 
погасания сателлитов в зависимости от соотношения толщин слоев, образую-
щих СР. Его можно записать в виде эмпирической формулы: 

)1/( += ba ttpm ,                                         (11.31) 
где р – целое число, равно 1,2, …; а m – порядок погашаемого сателлита. 

В качестве примера рассмотрим поведение системы сателлитов на экс-
периментальных спектрах (рис. 11.12) для рефлексов 400 (1) и 200 (2), для СР 
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второго типа с соотношением толщин слоев 2:1. Для 400 отражения отчетли-
во просматриваются только сателлиты нулевого, а также первого, второго и 
третьего порядков (положительные), разрешенные структурным фактором 
для СР. Более богатая сателлитная структура проявляется в случае 200 отра-
жения, где наблюдаются как отрицательные, так и положительные сателлиты 
разрешимых порядков. 
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Рис. 11.12. Экспериментальные КДО 400 (1) и КЗР 200 (2) для СР AlGaAs–GaAs с соот-
ношением толщин слоев 2:1 

Другой, важной причиной возможности формирования системы сател-
литов является структурное совершенство отдельных слоев СР. Как было по-
казано ранее [7,15], даже при хорошем инструментальном разрешении кар-
тина наблюдаемой сателлитной структуры для структурных рефлексов силь-
но зависит от наличия дефектов в том или ином слое СР. Эти эффекты про-
являются как для структурных, так и для квазизапрещенных рефлексов [15]. 
Результаты наших расчетов показывают, однако, что наличие дефектов в 
слое арсенида галлия не оказывает практически никакого влияния на интен-
сивности сателлитов. Этот вывод согласуется с полученными ранее данными 
о слабом влиянии дефектов на интенсивности КЗР в массивных монокри-
сталлах. Так, влияние совершенного слоя (Е=1) GaAs в случае КЗО неотли-
чимо от такого же слоя с полностью аморфизированной структурой (Е=0) по 
указанным выше причинам. Слой GaAs, однако, как фазовый объект опреде-
ленной толщины играет важную роль в формировании осциллирующей 
структуры спектра СР. 

Для слоя же AlAs влияние структурных дефектов на интенсивность са-
теллитов оказывается заметным, что было показано в расчетах путем варьи-
рования величины статического фактора Е в пределах 0≤E≤1. Таким образом, 
использование КЗР позволяет в отдельности изучать структурное совершен-
ство одного из субслоев (AlAs) СР, что является существенным преимущест-
вом данного подхода по сравнению с применением только структурных реф-
лексов 400. 
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Процедура фитирования (подгонки расчетных спектров к эксперимен-
тальным) показала, что неровности поверхности слоев на межфазных грани-
цах в значительной степени влияют на смазывание дифракционной картины, 
особенно в области сателлитов высоких порядков (рис. 11.13). 
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Рис. 11.13. Расчетные КДО для КЗР 200 в случае идеальных слоев (1) и слоев с неровно-
стями 0,3-0,4 нм (2) 

Этот результат расчетов хорошо согласуется с экспериментальными 
КДО (рис. 11.9), на которых наблюдается уменьшение интенсивности сател-
литов второго порядка. Сателлиты первого порядка и нулевой проявляют бо-
лее слабую чувствительность к этому параметру структурного несовершен-
ства. Величина статистически распределенных неоднородностей поверхно-
сти раздела между слоями СР составляет около 0,3-0,4 нм. Следует также от-
метить, что асимметрия в интенсивностях максимумов сателлитов (слева и 
справа от нулевого максимума) наблюдается только при наличии обоих ти-
пов нарушений (изменение межплоскостного расстояния и рассеивающей 
способности). 

Суммируя полученные результаты можно отметить относительно хо-
рошее согласие между экспериментальными и расчетными дифракционными 
спектрами для КЗР. Применение этих рефлексов для контроля структурных 
параметров СР имеет ряд преимуществ перед обычными (структурными) 
рефлексами. Во-первых, могут быть использованы более простые математи-
ческие выражения, связывающие такие важные параметры как толщины сло-
ев и напряжения в них. Во-вторых, незначительный вклад слоев с малым зна-
чением структурной амплитуды (GaAs) в рассеяние делает возможным сепа-
рировать вклад каждого из слоев в процесс рассеяния. И, наконец, в третьих, 
незначительность вклада GaAs в общую картину рассеяния дает возможность 
получить информацию о структуре отдельных слоев СР, например, слоя 
(AlAs). 
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§4. Применение квазизапрещенных рентгеновских рефлексов для 
исследования многослойных периодических структур 

Широкое применение напряженных слоев InGaAs/GaAs, AlGaAs/GaAs 
требует широкомасштабных исследований свойств этих структур с целью 
оптимизации технологических режимов формирования слоев и границ разде-
ла. В частности, при отработке технологии получения квантовых слоев 
InGaAs/GaAs необходимо знать основные параметры слоев, такие как моляр-
ная доля индия и толщина слоя, а также уровень механических напряжений. 
Кроме того, возможно, что морфология гетерограницы раздела играет актив-
ную роль в формировании физических свойств такой многослойной структуры. 

В ряде работ, была показана перспективность применения квазизапре-
щенных рефлексов (КЗР) для исследования спектров кривых дифракционно-
го отражения (КДО) [13,15,16,18]. Поскольку эти рефлексы являются очень 
чувствительными к химическому составу соединения, то представляет инте-
рес определение влияния состава квантовой ямы на спектры дифракции рент-
геновских лучей для КЗР. 

Эти работы были выполнены для слоев с толщинами нескольких десят-
ков ангстрем. Проблема становится более сложной, если КЯ имеет толщины 
порядка нескольких монослоев. В СР с одним подслоем, являющимся значи-
тельно более тонким, чем другой, более тонкие вставки не вносят непосред-
ственно вклада в рассеивающую способность, и дифракционные кривые 
формируются произведением напряжения и толщины этих тонких слоев [17]. 

Кроме этого, не установлены физические причины формирования са-
теллитной структуры КДО, а также влияние соотношения между толщинами 
субслоев, структурными факторами и уровнем напряжений в этих структурах 
на интенсивности сателлитов при использовании КЗО. Открытым в общем 
случае является и вопрос о причинах погасания или усиления сателлитов 
различных порядков при использовании КЗО. 

Поэтому цель настоящего параграфа – исследование влияния измене-
ний состава и толщины квантовых ям, а также структурных и фазовых изме-
нений, вызванных перечисленными параметрами, на эволюцию спектров от-
ражения СР для КЗР и интерпретация экспериментальных спектров КДО на 
основе проведенных расчетов. Показана также возможность контроля пере-
хода от двухмерного к трехмерному механизму роста квантовых точек. 

Интерференционная функция Лауэ СР, присутствующая в выражении 
(11.16), принимает максимальное значение при y=πm, где m=0, ±1,… Тогда 
для m-го углового положения кристалла η получаем ηm=2πm/T. Это выраже-
ние описывает угловые положения сателлита нулевого порядка при ηm=0 и 
сателлитов высших порядков. Отсюда выражение для интенсивности сател-
литов принимает вид: 

22 S
mm FNI = , 
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а структурный фактор описывается выражением: 
2

2
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S .            (11.32) 

Для короткопериодных СР структурный фактор нулевого максимума можно 

представить в виде 2
222111

2
)(0 tEtEFm σ+σ= . В этом случае должны выпол-

няться условия,  и 1≤ε iit
11

11 )sin(
tA

tA  т.е. небольшие модуляции напряжения в 

слоях. Отношение интенсивностей сателлитов высоких порядков к интенсив-
ности нулевого можно записать в виде простого выражения, которое показы-
вает чувствительность к различным параметрам СР [19]. 
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здесь k=F2/F1, . Отсюда следует, что для слоев с близкими зна-
чениями структурных факторов появление сателлитов высоких порядков не-
возможно. Еще один вывод, который следует из этого выражения, зависи-
мость отношения интенсивностей от знака сателлита (положительный или 
отрицательный), а также от деформационного параметра ε

2/ ddii ∆=ε

iti. Из анализа вы-
ражения (11.33) следует, что интенсивность сателлитов на КДО становится 
чувствительной к наличию тонкого слоя, если отношение толщины между 
тонкими и толстыми подслоями – приблизительно 0,1 и выше. В этом случае 
сигнал от тонких слоев может быть обнаружен, в предположении, что их 
средний состав остается постоянным. Если один из слоев в периоде СР имеет 
сильно выраженную аморфизированную структуру (Еi=0), интенсивность ос-
новного сателлита определяется только вторым субслоем [15]. 

Все образцы были выращены на полуизолирующем арсениде галлия 
(100) на установке MBE. Для выращивания слоев 8x(14ML (In, Ga)As/40ML 
арсенид галлия) температура подложки уменьшалась до 500°C. Образцы бы-
ли выращены, с содержанием индия соответственно 0,28, 0,3 и 0,35. Поверх-
ностная структура в процессе выращивания контролировалась методом 
RHEED. 

Экспериментальные КДО для симметричного отражения 200 от образ-
цов 1-4 (таблица 11.3) с различным содержанием индия в твердом растворе 
(ТР) представлены на рис. 11.14. Наблюдаемые на них особенности можно 
качественно просто объяснить. Нулевой максимум, образованный длиннопе-
риодными осцилляциями, свидетельствует о формировании в приповерхно-
стной области образцов периодической структуры монокристаллических 
слоев, отличающихся от подложки на величину среднего параметра решетки 

. θ∆⋅θ−=∆ ctg0aa
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Таблица 11.3. Экспериментальные и технологические параметры и  
состав исследуемых структур 

О
бр
аз
ец

  Состав х 
(технол.), 
атомн.доля

Состав из 
РДВР х, 

атомн.доля

Толщины –
яма/барьер, 

нм 

Отношения 
I(+)/I(0)/ 
I(–)/I(0) 

№1 
InGaAs 0,2 0,23 4,5/15,9 0,09 

№2 
InGaAs 0,28 0,63 5,0/17,31 2 

№3 
InGaAs 0,3 0,59 0,7 

4,0/16,94 1,57 

№4 
InGaAs 0,35 0,673 0.7 

4,4/17,88 2,2 

№5 
AlGaAs 0,28 0,3 7,6/15 0,93 

0,97 
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Рис. 11.14. Экспериментальные КДО для 200 рефлекса для структуры InGaAs с различ-
ным содержанием индия. "0" и "+1" соответственно сателлиты нулевого и первого поряд-
ков, значения соответствующие номерам образцов, приведенным в таблице 11.3 

Видно, что кроме пика подложки и основного максимума, вызванного 
средней решеткой структуры (нулевого сателлита "0"), на хвостах КДО на-
блюдается интерференционная структура, представляющая собой взаимодей-
ствие волн с одинаковыми периодами колебаний. Это выражается в проявлении 
еще одного сателлита (положительный первого порядка "+1"). Причем интен-
сивность его превышает пик основного (нулевого) сателлита. Это, вообще го-
воря, является неожиданным результатом, поскольку все расчеты для толщин 
и составов ТР, заданных технологически или близких к ним дают немного 
другие соотношения между интенсивностями сателлитов (см. рис. 11.15). 

Кроме этого, учет структурного совершенства слоев также не может 
повлиять в такой степени на асимметрию распределения интенсивностей са-
теллитов. Отсутствие отрицательных сателлитов на экспериментальных спек-
трах объясняется тем, что их интенсивность на несколько порядков ниже, 
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чем положительных и при данном соотношении сигнал–шум они не прояв-
ляются. Для выяснения причин такого поведения сателлитов высоких поряд-
ков на спектрах КДО для 200 отражений были проведены численные расчеты 
согласно формуле (11.33). 
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Рис. 11.15. Расчетные КДО для 200 рефлекса для структуры InGaAs: 1 – для состава, за-
данного технологически; 2 – определенного из соотношения (11.33) 

На рис. 11.16 приведены зависимости отношения интенсивностей са-
теллитов первых порядков к нулевому от состава твердого раствора в слоях 
InGaAs для рефлексов 200 и 400. Из анализа результатов следует, что отно-
шение интенсивностей сателлитов первого порядка к интенсивности нулевого 
для рефлекса 200 очень чувствительно к составу ТР. При определенных зна-
чениях состава это отношение для положительных сателлитов может значи-
тельно превышать 1 (зависимость 1). Однако асимметрия в отношении ин-
тенсивностей сателлитов проявляется только при условии учета напряжений, 
как в первом, так и во втором подслоях. 
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Рис. 11.16. Зависимости отношения интенсивностей сателлитов первого порядка к нуле-
вому от содержания индия (случай а2>а1 и F2>F1): рефлекс 200 (1, 2), рефлекс 400 (3,4). 
I(+)/I(0) (1, 3), I(–)/I(0) (2, 4) 
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То есть только при условии, что оба слоя являются напряженными, так 
как неучет этого обстоятельства приводит к одинаковым значениям интен-
сивностей положительных и отрицательных сателлитов. Для рефлекса 400 
этот эффект выражен не так сильно (кривые 3,4). Поэтому КЗР позволяют 
очень эффективно контролировать состав ТР субслоев СР. 

Приведенные на рис. 11.16 результаты соответствуют случаю, когда 
при изменении состава ТР изменение параметров решеток и структурных 
факторов слоев происходит в одном направлении (а2>а1 и F2>F1). В случае, 
когда изменение этих параметров происходит в противофазе (а2>а1 и F2<F1), 
зависимость отношения интенсивностей сателлитов для 200 отражений по-
лучается противоположная (см. рис. 11.17). Однако, для СР AlxGa1–xAs/GaAs 
при определенном соотношении толщин слоев получается такая же ситуация 
с отношением сателлитов, хотя выполняется первое условие (синфазность 
параметра решетки и структурного фактора). Для этих СР толщина КЯ 
(GaAs) меньше чем, барьера (AlGaAs) и поэтому соотношение знаков между 
параметрами несоответствия решеток изменяет соотношение между сателли-
тами. Это подчеркивает важность еще одного параметра – среднего уровня 
напряжений в слоях. 
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Рис. 11.17. Зависимости отношения интенсивностей сателлитов первого порядка к нуле-
вому от содержания индия (случай а2>а1 и F2<F1): рефлекс 200 (1, 2), рефлекс 400 (3, 4). 
I(+)/I(0) (2, 3), I(–)/I(0) (1, 4) 

Таким образом, анализ экспериментальных спектров СР для КЗО по-
зволяет проводить контроль такого важного параметра как состав ТР. Кроме 
того, он позволяет определить и кристаллографическую структуру этого 
твердого раствора на атомном уровне, поскольку она определяется двумя па-
раметрами: постоянной решетки и структурным фактором (положениями и 
типами атомов). 

Определенный из экспериментальных спектров для 200 рефлекса со-
став для всех образцов значительно превышает заданный технологически 
(таблица 11.3). 

Структура квантовой ямы такова, что верхние и нижние ее слои оказы-
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ваются размытыми и с меньшим содержанием индия, чем более глубокие по 
отношению к интерфейсу части квантовой ямы. Если учесть повышенную 
подвижность индия, то можно предположить наличие некоторого размытия 
КЯ. Изменение состава происходит при внутренней диффузии некоторого 
количества индия из двух граничных слоев в объем КЯ. Это приводит к фор-
мированию областей с повышенным содержанием индия – квантовых точек. 
Таким образом, можно заключить, что формирование точек связано с умень-
шением эффективного содержания индия в смачивающем слое. Так как пере-
напыление In должно быть исключено при наших температурах роста поряд-
ка 500°C, то, следовательно, индий мог быть накоплен в больших областях 
только за счет перераспределения. Переход к формированию точек активно 
происходит при заданных значениях состава квантовых ям х=0,28. Об этом 
отчетливо свидетельствует поведение кривых на рис. 11.18, где представлены 
результаты зависимости измеренных значений состава ТР в структурах как 
функции технологически заданного х. Резкое отклонение этой зависимости 
от заданных значений свидетельствует о прохождении этих процессов. 
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Рис. 11.18. Экспериментальные значения состава ТР в структурах InxGa1–xAs в зависимо-
сти от технологически заданного: точки – экспериментальные данные; сплошная линия – 
состав КЯ без точек 

Модуляция таких структур поддерживается решеткой смачивающих 
слоев, а высота островков может флуктуировать. Островки могут быть не-
упорядоченными в плоскости, что, однако, не скажется на профиле симмет-
ричного отражения [20]. В идеальной решетке модулированы и дифракцион-
ные пики от островка и от усредненной решетки слоев. Разброс высоты ост-
ровков не гасит модуляцию, поскольку сверхпериод поддерживается решет-
кой смачивающих слоев. Небольшие отклонения сверхпериода подавляют 
модуляцию пика островка, но не решетки слоев, так как слои в этой модели 
составляют кристаллическую решетку, а для островков прослойка ближе к 
аморфной. 

В качестве стартовых условий для подгонки теоретических КДО к экс-
периментальным значениям, использовались параметры структур, получен-
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ные из анализа спектров для 400 отражения. В результате этой процедуры 
были получены спектры, которые очень хорошо описывают поведение экс-
периментальных КДО СР с квантовыми точками (рис. 11.19). 
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Рис. 11.19. Экспериментальная (точки) и расчетная (сплошная линия) КДО для 200 реф-
лекса в структуре InxGa1–xAs для состава 0,25 

Другой важной причиной разрешения структуры сателлитов является 
их структурное совершенство. Как было показано ранее [10,15], даже при хо-
рошем инструментальном разрешении картина сателлитной структуры для 
структурных рефлексов сильно зависит от наличия дефектов в том или ином 
слое СР. Это справедливо также и для квазизапрещенных рефлексов [18]. Как 
показывают результаты расчетов, наличие дефектов в слое арсенида галлия 
не оказывает практически никакого влияния на интенсивности сателлитов. 
Хотя даже совершенный слой GaAs в случае КЗО ведет себя как аморфная 
структура. Сверхрешетки AlGaAs/GaAs, таким образом, можно рассматри-
вать как составленные только из AlGaAs пленок (вставок), которые отделены 
недифрагирующим материалом (в данном случае GaAs). Этот слой, однако, 
как фазовый объект, имеющий толщину, вносит вклад в формирование ос-
циллирующей структуры спектра СР [21]. 

Таким образом, применение КЗР для исследования квантово-
размерных СР показало, что эти отражения являются очень чувствительными 
к составу ТР КЯ. Причем в зависимости от соотношения величин параметров 
а2/а1 и F2/F1 изменяется поведение сателлитной структуры. Анализ отноше-
ния интенсивностей сателлитов высших порядков к интенсивности нулевого 
позволяет определить как состав ТР, так и наличие напряжений в субслоях 
(асимметрия интенсивностей сателлитов высших порядков). Удовлетвори-
тельное согласие между экспериментальными и теоретически рассчитанны-
ми КДО для 200 рефлекса свидетельствует о том, что теоретические предпо-
сылки, используемые в работе, являются правомочными. 

Проведенные исследования ясно свидетельствуют о том, что дифрак-
ционные характеристики 002 отражений являются очень чувствительными 
для обнаружения неоднородностей границ раздела многослойных структур. 
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Наконец, дифракция рентгеновских лучей с высоким разрешением яв-
ляется подходящей для анализа скрытых квантовых точечных структур. При 
сравнении рентгеновских спектров InGaAs слоев с точками и без них, 
уменьшение эффективного содержания индия в смачивающих слоях найдено 
в образцах с точками. 

§5. Рентгенодифракционные исследования 2d–3d структурных пе-
реходов в многослойных периодических структурах InхGa1–хAs/GaAs 

Многослойные структуры с напряженными слоями InGaAs/GaAs по-
зволяют повысить эффективность размерного квантования. Ансамбли наноо-
стровков сформированные в матрице широкозонного материала имеют 
большой практический интерес [22,23]. Поэтому их применение требует про-
ведения широкомасштабных исследований свойств этих структур с целью 
оптимизации технологических режимов формирования слоев и границ разде-
ла. В частности, при отработке технологии получения квантовых слоев 
InGaAs/GaAs необходимо знать основные параметры слоев, такие как моляр-
ная доля индия и толщина слоя, а также уровень механических напряжений. 
Следует также отметить, что спонтанная поперечная модуляция состава в 
пленках полупроводниковых сплавов III-V приводит к сильным изменениям 
оптоэлектрических свойств полупроводниковых материалов, которые пред-
ставляют технический интерес для производства квантово-размерных лазе-
ров и фотодетекторов [24,25]. 

Целью настоящего параграфа являлось выяснение возможностей опре-
деления основных параметров многослойных напряженных квантовых ям 
InGaAs/GaAs с различным составом твердого раствора (ТР), а также влияния 
состава квантовых ям (КЯ) на переход от двухмерного к трехмерному росту 
квантовых слоев с островками (квантовыми точками (КТ)). 

Многослойную систему, какой является структура с несколькими кван-
товыми ямами, можно представить как систему однородных субслоев [4]. 
Расчет кривой дифракционного отражения (КДО) будем проводить по фор-
мулам динамической теории рассеяния рентгеновских лучей, которая сво-
дится к рекуррентным соотношениям, связывающим амплитуду отражения 
от N слоев Rh,N с амплитудами отражения Rh,1 и прохождения R0,1 от верхнего 
слоя и амплитудой отражения от последующих (N–1) слоев: 

[ ] 1
1,1,1,1,1,01,01,1,, )1()( −

−− −−+= hhhhhhh RRRRRRRRR NNN .     (11.34) 
Каждый из слоев характеризуется: толщиной tj, параметром кристалли-

ческой решетки aj и степенью аморфизации fj, которая связана со смещения-
ми атомов из регулярной позиции. 

Для проведения численного анализа и сопоставления его с эксперимен-
том удобно использовать модель дефектов кулоновского типа с выражением 
для статического фактора Дебая-Валлера, согласно [7]. 

Все исследуемые образцы выращивались на полуизолирующем арсе-
ниде галлия (100) на установке MBE. Пять серий образцов были выращены, с 
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содержанием индия 0,2, 0,25, 0,28, 0,3 и 0,35, соответственно. Измерения 
КДО для симметричных 400, 200 и асимметричных 311 рефлексов проводи-
лись на двухкристальном спектрометре (кристалл–монохроматор GaAs(100), 
CuKα-излучение, 400 отражение). 

Используя приведенные выше соотношения, были проведены расчеты 
спектров КДО для данных структур. В качестве стартовых условий для под-
гонки теоретических спектров КДО к экспериментальным, использовались 
технологические параметры структур. Окончательной подгонки до значения 
параметра χ=1,43 добивались путем введения в расчеты дополнительных 
слоев с различным содержанием индия. 

Экспериментальные КДО, а также результаты подгонки теоретических 
кривых для симметричного отражения 004 от некоторых образцов с различным 
содержанием индия в твердом растворе представлены на рис. 11.20. Видно, 
что кроме пика подложки и основного максимума, вызванного средней ре-
шеткой структуры (нулевого сателлита), на хвостах КДО наблюдается слож-
ная интерференционная структура, представляющая собой взаимодействие 
волн с одинаковыми периодами колебаний [4]. Осцилляции с малым периодом 
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Рис. 11.20. Расчетные (сплошная линия) и экспериментальные (точки) КДО для рефлекса 
004 в структурах с содержанием индия: х=0,25 (а), х=0,28 (б) 

Таблица 11.4. Состав и параметры квантовых ям InxGa1–xAs  
по данным рентгеновской дифрактометрии 

Структура Состав Толщина КЯ,
нм 

Толщина слоя 
GaAs, нм 

Период СР, 
нм 

№1 0,2 4,5 15,9 20,38 
№2 0,25 5,5 17,91 23,41 
№3 0,28 5,0 17,31 22,31 

№4 0,2 
0,3 

0,7 
4,0 16,94 21,69 

№5 1 
0,17 

0,7 
4,4 17,88 22,98 
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∆θ определяются толщиной всей структуры, а более длиннопериодные осцил-
ляции имеют ярко выраженный максимум, свидетельствующий о формиро-
вании в приповерхностной области образцов периодической структуры мо-
нокристаллических слоев. Анализ КДО (как симметричных 400, так и асим-
метричных 311) показал, что все структуры, в той или иной степени являются 
псевдоморфными. С учетом этого обстоятельства была проведена оценка со-
держания индия в квантовых ямах. Эти оценки приведены в таблице 11.4. 

В результате процедуры подгонки для рефлекса 400 были получены 
толщины слоев в периоде сверхрешетки (СР), распределение примеси в пре-
делах КЯ, а также изменение параметра решетки в направлении роста струк-
туры. Эти результаты обобщены в таблицах 11.5 и 11.6. В предпоследней ко-
лонке таблицы 11.5 приведены значения усредненного параметра деформа-
ции по периоду СР вдоль направления роста для всех структур, который рас-
считывается по формуле: 

21

2211
tt

tt
+
ε+ε

=ε .                                       (11.35) 

Таблица 11.5. Деформационные параметры квантовых ям InxGa1–xAs по данным  
рентгеновской дифрактометрии (симметричный рефлекс 400) 

Деформация в слоях 

О
бр
аз
ец

 

ε1,
InGaAs 

ε2, 
GaAs 

∆а/а в релак-
сированном 
периоде СР 

<ε> в периоде СР, 
формула (7.35) 

<ε>в периоде СР, 
определенная по 
положению О са-

теллита 
№1 0,023 0,000185 0,0032 0,00529 0,00501 
№2 0,025 0,000185 0,00419 0,00599 0,00586 
№3 0,0285 0,000851 0,0045 0,00705 0,00696 

№4 0,03 
0,029 0,00185 0,00444 0,00779 0,00754 

№5 0,045 
0,0322 0,00075 0,00453 0,00834 0,00799 

Таблица 11.6. Значения параметров деформации слоев в плоскости интерфейса,  
полученные в резко асимметричной геометрии съемки КДО (рефлекс 311) 

О
бр
аз
ец

 

Деформация в 
Cap layer 

GaAs 

Деформация, 
параллельная 
интерфейсу 

Положение 
нулевого  
сателлита 
угл.сек. 

№1 0,00035 0,00047 –806 
№2 0,00023 0,00026 –952 
№3 0,00031 0,00091 –1092 
№4 0,00501 0,00067 –1206 
№5 0,00083 0,00060 –1285 

В последней колонке таблицы 11.5 приведены средние значения де-
формаций в периоде СР, полученные из углового положения нулевого сател-
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лита 004 отражения. Как видно из этого сравнения, результаты, полученные 
разными подходами, хорошо коррелируют между собой. Однако, сравнение 
этих значений с данными для релаксированной структуры, имеющей анало-
гичный состав, показывает, что все образцы находятся в деформированном 
состоянии. 

Если учесть повышенную подвижность индия, то можно предположить 
наличие некоторого размытия КЯ. Изменение состава КЯ происходит при 
внутренней диффузии некоторого количества индия из двух граничных слоев 
КЯ в барьерный слой GaAs, а атомы Ga диффундируют в КЯ. Структура 
квантовых ям такова, что верхние и нижние ее слои оказываются размытыми 
и с меньшим содержанием индия, чем более глубокие по отношению к ин-
терфейсу части квантовой ямы. Возможные профили размытия КЯ для об-
разцов 4 и 5 представлены на рис. 11.21. 
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Рис. 11.21. Профили распределения индия в монослоях КЯ для образцов №5 (а) и №4 (б) 

На рис. 11.22 приведены зависимости КДО (расчетные и эксперимен-
тальные) от состава твердого раствора (ТР) для рефлекса 311 в геометрии па-
дающего скользящего пучка. Их анализ также свидетельствует о возможных 
релаксационных и диффузионных (индий) процессах в образцах 3-5. Данные 
о структурах, полученные в процессе подгонки для рефлексов 311 приведены 
в таблице 11.6. Уширение пиков сателлитов для 400 и 311 рефлексов может 
быть вызвано перераспределением индия внутри слоя. 
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Рис. 11.22. Расчетные (сплошная линия) и экспериментальные (точки) КДО для рефлекса 
113 в структурах с содержанием индия: х=0,28 (а), х=0,25 (б) 
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Полученные значения деформации для направления параллельного ге-
терогранице, в образцах №3, 4 и 5 свидетельствуют о значительной релакса-
ции решетки, т.е. о частичном срыве псевдоморфного роста. Это позволяет 
сделать некоторые заключения о том, что здесь появляется трехмерный рост 
островковых структур. 

Особенность модуляции таких структур состоит в том, что период под-
держивается решеткой смачивающих слоев, а высота островков флуктуирует. 
Сами островки могут быть неупорядоченными в плоскости, на профиле сим-
метричного отражения это не скажется [20,26]. В условиях малой плотности 
островков, когда смачивающий слой остается плоским, рассеивающую плот-
ность ρ можно представить как решетку смачивающих слоев ρ1, из которой 
убрали области островков ρ2, а затем эти места заполнили материалом ост-
ровков с другим периодом решетки ρ3. В идеальной решетке модулированы и 
дифракционные пики от островка и от усредненной решетки слоев. Сбои вы-
соты островков не гасят модуляцию, поскольку идеальный сверхпериод под-
держивается решеткой смачивающих слоев. Небольшие сбои сверхпериода 
подавляют модуляцию пика островка, но не решетки слоев, так как слои в 
этой модели составляют кристаллическую решетку, а для островков про-
слойка ближе к аморфной структуре. 

Экспериментальные КДО 004 для образцов 4 и 5 свидетельствуют о том, 
что основной объем квантового слоя состоит из двух областей, отличающих-
ся по составу от заданного. Основной слой (х=0,17) и возникает дополни-
тельный слой с большим составом (х=0,9), вероятно, в виде островковых 
структур. Об образовании трехмерных островковых структур свидетельствует 
как уширение пиков сателлитов низких порядков, так и смещение их оги-
бающей в сторону меньших углов. Ярким примером, свидетельствующим в 
пользу трехмерной структуры для образца с (х=0,35) является спектр КДО от 
многослойной системы для рефлекса 400, представленный на рис. 11.23. 
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Рис. 11.23. Расчетная (сплошная линия) и экспериментальная (точки) КДО для рефлекса 
004 в структуре с содержанием индия х=0,35. Стрелкой с цифрой 1 обозначена область 
квантовых точек, S – пик от подложки 
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Рис. 11.23 наглядно демонстрирует подавление сателлитной периоди-
ческой структуры, вызванной островками в области больших отрицательных 
углов (образец 5). Расчетные КДО обеспечивают наилучшее согласие с экс-
периментальными результатами для процентного содержания In в КЯ, пред-
ставленного на рис. 11.21. Наконец отметим, что в пользу образования трех-
мерной островковой структуры свидетельствует и спектр КДО, снятый при 
сканировании кристалла на удалении от точного положения Брэгга [27]. В этом 
случае на фоне подавленных когерентных пиков хорошо виден пик, образо-
ванный диффузной компонентой от квантовых точек. По его полуширине была 
проведена оценка размеров КТ вдоль направления интерфейса, которая соста-
вила в нашем случае 73,5 нм. Это значение близко по величине к полученным 
в работе [28] средним размерам квантовых островков. 

Согласие между экспериментальными и теоретически рассчитанными 
КДО свидетельствуют о том, что многослойная структура, созданная на под-
ложке GaAs, имеет хорошее кристаллическое качество, а граница раздела между 
барьерными слоями GaAs и КЯ Ga1–xInxAs для образцов с содержанием индия 
0,2-0,25 четкая и когерентная. Дальнейшее повышение концентрации индия в 
твердом растворе приводит к некоторому нарушения псевдоморфного роста 
и возникновению трехмерных образований в виде островков. При этом про-
извольное распределение In в системах такого рода может приводить к уве-
личению степени локального беспорядка и деформации, что соответственно 
влияет на подвижность и длину диффузии носителей заряда. 

При подгонке теоретических КДО к экспериментальным анализирова-
лись наиболее возможные и вероятные ситуации. Для нахождения более пол-
ного соответствия между теоретическими и экспериментальными КДО ис-
следования проводились с использованием не только кинематической, но и 
динамической теории рассеяния рентгеновских лучей. Максимально полного 
совпадения расчетных и экспериментальных КДО можно достичь лишь с уче-
том инструментальных факторов, что, в принципе нетрудно, и с включением 
в теоретическую модель эффектов диффузного рассеяния от микродефектов 
в слоях и от шероховатостей межслойных границ [15]. 

§6. Влияние упорядочения квантовых точек на характер брэгговской 
дифракции в периодических структурах 

Ансамбли наноостровков, сформированные в матрице материала, имеют 
большой практический интерес [29,30]. Поэтому требуется проведение ши-
рокомасштабных исследований свойств этих структур с целью оптимизации 
технологических режимов формирования квантовых точек (КТ) в слоях и 
границ раздела. В частности, при отработке технологии получения КТ в слоях 
InGaAs/GaAs необходимо знать их основные параметры: размеры и форму, 
распределение индия в КТ, уровень механических напряжений, а также сте-
пень упорядочения в вертикальном (направление роста слоев) и латеральном 
направлениях. Система самоорганизованных КТ с упорядоченной структурой 
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в вертикальном и латеральном направлениях очень мало изучена, поскольку 
ее получение является очень сложной технологической задачей. Поэтому 
изучение таких систем важно как с точки зрения определения параметров та-
ких объектов, так и влияния упорядочения системы квантовых точек на ха-
рактер рассеяния рентгеновских лучей. 

Из распределения рассеянной интенсивности в обратном пространстве 
может быть получена информация относительно формы, а также относитель-
но распределения напряжений в наноструктурах (рис. 11.24, а). Просвечи-
вающая электронная микроскопия (TEM) и рентгеновская дифракция (XRD) 
чувствительны к формам и к напряжениям, и разделение обоих эффектов – 
главная проблема в анализе экспериментальных данных. Такие методы ис-
следования как атомный силовой микроскоп (AFM) или туннельный микро-
скоп (STM) – не чувствительны к напряжениям в решетке, они могут иссле-
довать только свободную типовую поверхность. В отличие от TEM, XRD – 
нелокальный метод, поэтому исследуются параметры структуры, усреднен-
ные по области облучения. 
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б

в

где 

L 

 
Рис. 11.24. Схематическое изображение распределения интенсивности в обратном про-
странстве для компланарной дифракции (а), а также для различных структур: эпислой(б), 
СР (в), СР с проводами (г) 

Дифрагированная интенсивность может быть выражена как функция 
вектора рассеяния If KKQ

rrr
−= , где IfK ,

r
– векторы первичной и рассеянной 

волн, соответственно. Латеральные структуры в СР – очень маленькие, по-
этому динамические дифракционные эффекты, играют незначительную роль, 
и ими можно пренебречь [31]. Тогда, распределение дифрагированной интен-
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сивности в обратном пространстве I(Q) пропорционально квадрату абсолют-
ного значения Фурье-преобразования электронной плотности в образце. На 
электронную плотность воздействуют и форма горизонтальных образцов и 
поле смещения )(ru rr  в образце, то есть поля напряжений в слоях. Последний 
фактор определяется произведением ))(( ruh rrr

⋅ , где h
r

 – вектор дифракции. Это 
делает возможным отличить влияние формы и напряжения на распределение 
дифрагированной интенсивности I(Q) на картах обратного пространства (RSM). 

Распределение интенсивности вокруг точек обратной решетки (RLP) 
эпислоев, которые вырастают псевдоморфно на подложке, показано на 
рис. 11.24,б. Расстояние пика от подложки определяется вертикальным на-
пряжением, ∆qz=–h⋅εzz. Если, вместо эпитаксиального слоя выращена перио-
дическая СР с периодом T, пик, соответствующий слою "расщепляется" на 
ряд последовательных пиков вдоль Qz, обозначенных как SL1, SL0, SL–1,… на 
рис. 11.24,в). Расстояние между пиками по Qz обратно пропорционально пе-
риоду СР, ∆Qz=2π/T, ширина пиков обратно пропорциональна полной тол-
щине СР. Расстояние между пиком подложки и SL0 теперь определяется 
средним напряжением в СР, ∆Qz=–hz⋅<εzz>. 

Теперь рассмотрим одномерное периодическое множество квантовых 
проводов, произведенное литографией и последующим реактивным ионным 
травлением этой СР. Трансляционная группа симметрии этой структуры со-
держит трансляционную симметрию обычной кристаллической решетки, 
вертикальную периодичность СР, и горизонтальную периодичность провод-
ной структуры L. Все эти элементы симметрии появляются в RSM. Кристал-
лическая периодичность решетки представлена трехмерной обратной решет-
кой, и одним из ее трансляционных векторов есть дифракционный вектор h

r
. 

Рассмотрим карту обратного пространства около точки обратной решетки H 
( hHO

r
= ). Вертикальная периодичность СР вызывает точки сателлитов СР 

SLm, где TmnSLH m /2π⋅=⋅
r , где nr  – нормаль к поверхности, m – целое чис-

ло, и T, период СР (т.е. RLP H СР идентична SL0). Горизонтальная периодич-
ность проводного множества вызывает горизонтальные сателлиты в точках 
Mm,p, где , LpSLM mpm /π2τ, ⋅=⋅

r τ  – единичный вектор, находящийся на по-
верхности и нормальный к проводам, p – целое число, и L период проводного 
множества. Распределение интенсивности поэтому состоит из ряда максиму-
мов в обратном пространстве, и находится близко к точке обратной решетки 
H, они могут быть характеризованы 2 индексами (m, p), показанными на 
рис. 11.24,г). Вертикальная ширина снова обратно пропорциональна полной 
толщине СР. Горизонтальная ширина максимумов будет определяться осве-
щенной типовой областью (в пределах кинематической теории). 

В Странски-Крастанова способе роста из напряженной эпитаксиальной 
СР самоорганизованная структура может быть создана при росте на поверх-
ности напряженного слоя. Структура состоит из двухмерного множества ма-
леньких островов (квантовые точки). С увеличением числа слоев в СР, рас-

 263



пределение точечных размеров становится гомогенным, и упорядочение точек 
улучшается [32,33]. Точки создают двухмерное, почти периодическое множе-
ство, оси которого совпадают с направлениями самого малого упругого модуля 
кристалла, то есть в алмазной структуре по [100] направлению. В вертикаль-
ном направлении, положения точек на соседних интерфейсах коррелирован-
ные и вызваны полями напряжений, размножающимися от захороненной 
точки к растущей поверхности [32]. Таким образом, точки имеют тенденцию 
быть устроенными в беспорядочной трехмерной решетке, чей вертикальный 
параметр решетки равняется периоду СР. 

На рис. 11.25, показаны сканы вдоль направления Qx вместе с модели-
руемыми профилями интенсивности [34]. 
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Рис. 11.25. Проекция диффузного пика около SL1, на ось qx для разных отражений 

В асимметричных схемах дифракции распределение интенсивности 
близко к SL1, смещено к меньшим значениям Qx. Этот сдвиг пропорционален 
горизонтальной компоненте дифракционного вектора, таким образом, это вы-
звано напряжением и дифрагированная интенсивность формируется областями 
с большим параметром решетки в плоскости a. Как показано в [35] это следует 
из числовых расчетов распределения напряжений вокруг точки б. При этом 
между точкой и кремниевой решеткой находится область сжатия, в то время как 
в области этих точек решетка расширена (см. рис. 11.26). Поэтому, интенсив-
ность близко к SL1 происходит главным образом от объема точки. Из этого сдви-
га можно определять среднее горизонтальное напряжение xxε  в точках [35]. 

 
Рис. 11.26. Схема возможных распределений деформаций в верхнем слое, вызванных 
скрытой латеральной решеткой треугольной формы 
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В области близко к пику SL0 интенсивность проявляет противоположную 
асимметрию; это перемещение к большему Qх. Однако, этот сдвиг не про-
порционален , но положение Qh

r
x максимума интенсивности зависит только 

от азимута рассеивающей плоскости, т.е. Qx тот же самый при 113 и 224 диф-
ракции и увеличивается на фактор 2  в 404. Таким образом, этот максимум 
есть первый горизонтальный сателлит от точечного множества, ячейка мно-
жества квадратная, и ее оси параллельны (100) [36]. 

Основным методом исследования многослойных квантовых структур 
является рентгенодифрактометрия высокого разрешения [4]. Этим методом 
исследованы как технологические параметры (толщина слоев, состав кванто-
вой ямы (точки)), так и структурные – уровень деформации в слоях, степень 
их структурного упорядочения и совершенства. Однако, в последних работах 
[37,38], несмотря на наличие на экспериментальных спектрах пиков от кван-
товых точек, отсутствует объяснение механизма формирования этих спек-
тров, а также их математическое моделирование. Кроме этого, отсутствует 
интерпретация наблюдаемого на экспериментальных спектрах расщепления 
сателлитных пиков основной сверхрешетки (СР) [39]. Некоторые особенно-
сти влияния образования КТ на размытие сателлитной структуры спектров 
отмечено в [40], а также выдвинуто предположение об уменьшении параметра 
дальнего порядка. 

В [41,42] (см. также главу 10) развита теория рассеяния рентгеновских 
лучей такими объектами, включающая рассмотрение как когерентной, так и 
диффузной (вызванной наличием дефектов в слоях) составляющих интен-
сивности. Используя основные представления этих работ, мы попробовали 
решить следующие задачи: 

1) определить возможности различных схем брэгговской дифракции 
для получения информации из экспериментальных спектров сверхрешеточ-
ных структур с квантовыми точками; 

2) используя моделирование кривых качания определить основные па-
раметры многослойных напряженных сверхрешеточных структур с кванто-
выми точками из двух – и трехкристальных экспериментальных спектров; 

3) объяснить расщепление пиков на кривых дифракционного отраже-
ния от напряженных сверхрешеточных структур InGaAs/GaAs с квантовыми 
точками; 

4) проанализировать влияние дефектов различных типов на спектры 
КДО в многослойных СР с квантовыми точками. 

Расчет кривой дифракционного отражения (КДО) будем проводить по 
формулам динамической теории рассеяния рентгеновских лучей, которая 
сводится к рекуррентным соотношениям, связывающим амплитуду отраже-
ния от N слоев Rh,N с амплитудами отражения Rh,1 и прохождения R0,1 от 
верхнего слоя и с амплитудой отражения от последующих (N–1) слоев 
(11.34). Для расчета диффузной части рассеяния используем модель, предло-
женную в [43] (см. также [44-48] и главу 10). 

Исследовались сверхрешеточные структуры с квантовыми точками 
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8x(11ML (In,Ga)As/67ML GaAs), выращенные на полуизолирующем арсениде 
галлия (100) на установке MBE. Измерения КДО для симметричных 400 и 
асимметричных 224 рефлексов проводились на двухкристальном спектро-
метре (кристалл–монохроматор GaAs(100), CuKα-излучение, 400 отражение), 
а также дифрактометре фирмы "Philips MRD X-Pert". 

Образец сканировался вблизи точного положения Брэгга в диапазоне 
около 3° в так называемом ω/2θ – режиме. Регистрировались как ω-сканы 
(без анализатора), так и ω–2θ. 

Основные экспериментальные спектры КДО для симметричного 400 
отражения в режиме ω-сканирования (1) и ω–2θ – с анализатором (2) приве-
дены на рис. 11.27. 
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Рис. 11.27. Экспериментальные дифракционные спектры для 400 отражения: ω- сканиро-
вание (двухкристальный вариант) (1), 2θ–ω-сканирование (трехкристальных вариант) (2). 
QD – пики от квантовых точек  

На спектрах наблюдается сателлитная структура пиков основной СР а 
также, вызванная наличием КТ. Наблюдаемые на них особенности можно ка-
чественно объяснить просто. Видно, что кроме пика подложки и основного 
максимума, вызванного средней решеткой структуры (нулевого сателлита), 
на хвостах КДО наблюдается сложная интерференционная структура, пред-
ставляющая собой взаимодействие волн с одинаковыми периодами колеба-
ний [6]. В идеальной решетке модулированы дифракционные пики за счет 
островков (КТ) и усредненной решетки слоев. Кроме сателлитов, отвечаю-
щих за период СР, на КДО наблюдается также система широких сателлитов, 
смещенных по углу относительно сверхрешеточных. При этом период их 
аналогичен периоду основной сверхрешетки. Эти сателлиты предположи-
тельно должны быть обусловлены самоорганизацией решеток квантовых точек. 
Особенно четко эти дополнительные сателлиты проявляются при ω- сканиро-
вании без анализатора (1). 

Сравнение двух- и трехкристальных (с анализатором) кривых качания 
показывает, что пики, обозначенные на графике как (QD), действительно вы-
званы наличием решетки квантовых точек с примерно той же периодично-
стью. Анализируя сдвиг этой системы сателлитов относительно нулевого для 
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основной СР, можно определить среднее напряжение в решетке КТ. Отсюда, 
используя уравнения Пуассона, получим средний состав КТ. Эти данные 
приведены в таблице 11.7. 

Таблица 11.7. Состав и параметры СР с квантовыми ямами InxGa1–xAs  
по данным рентгеновской дифрактометрии 

Структура Состав 
Средняя  

деформация в 
периоде СР, %

Толщина 
слоя GaAs, 

нм 

Период СР, 
нм 

№1 0,2 4,5 18,91 22,9±0,2 
№2 0,25 5,5 15,87 17,8±0,3 

Рис. 11.27 также наглядно демонстрирует подавление сателлитной пе-
риодической структуры, вызванной островками в области больших отрица-
тельных углов. Сбои высоты островков не гасят модуляцию, поскольку иде-
альный сверхпериод поддерживается решеткой смачивающих слоев. Не-
большие сбои сверхпериода подавляют модуляцию пика средней решетки 
слоев, так как слои в этой модели составляют совершенную кристаллическую 
решетку, а решетка островков ближе к мозаичной структуре. В этом случае 
на фоне подавленных когерентных пиков хорошо виден пик, образованный 
диффузной компонентой от квантовых точек. По его полуширине была про-
ведена оценка размеров КТ вдоль направления интерфейса (таблица 11.8). 
Эти значения близки по величине к полученным в работе [51] средним раз-
мерам квантовых островков для этого соединения. 

Подтверждением вышесказанному являются двухмерные карты обрат-
ного пространства вокруг узлов 400 и 224. На рис. 11.28 приведены карты, 
снятые в симметричном 400 (а) и асимметричном 224 (б) отражениях. 
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Рис. 11.28. Карты распределения дифрагируемой интенсивности в обратном пространстве 
вблизи узлов 400 (а) и 224 (б) для структуры InGaAs/GaAs. Излучение – CuKα1. H

r
 – вектор 

дифракции, QD – рассеяние от квантовых точек 

Из рис. 11.28 следует, что дополнительные сателлиты на КДО 400 дей-
ствительно соответствуют системе упорядоченных максимумов интенсивности. 
Причем это упорядочение наблюдается как в направлении роста qz (вдоль век-
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тора дифракции), так и в плоскости интерфейса (в направлениях qx, qy). Период 
этих упорядоченных максимумов отличается в двух взаимоперпендикуляр-
ных направлениях. Вдоль вектора дифракции он совпадает с периодом СР, и 
немного увеличивается в латеральном направлении. Само наличие упорядо-
ченной системы максимумов уже свидетельствует о высоком качестве СР с 
квантовыми точками, наличие которых и подтверждается картиной рассея-
ния [47]. 

Еще более детальную информацию о структуре деформационных по-
лей в этих СР можно получить из анализа асимметричных двухмерных карт 
рассеяния рентгеновских лучей в обратном пространстве. На этих картах от-
четливо наблюдается рассеяние от подложки, сателлитная структура от СР, а 
также пики, вызванные упорядоченной структурой квантовых точек. Срав-
ним сечение, показанное прямой на карте узла обратной решетки 400 со 
спектром ω-сканирования (рис. 11.29). Видно, что максимумы сечения двух-
мерной карты распределения интенсивности, отвечающие рассеянию от КТ и 
КДО совпадают, что дает основание считать двухкристальную ω-кривую ка-
чания очень информативным инструментом для исследования структур с 
квантовыми точками. 
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Рис. 11.29. Фрагменты экспериментальных дифракционных спектров: ω-сканирование 
(двухкристальный вариант) (а), ω–2θ - сечение (с анализатором) двухмерной карты рас-
сеяния (б) вдоль направления указанного (ω–2θ скан) на рис.11.28 (а) 

Проанализируем теперь сечение вдоль вектора qx вблизи сателлита 
первого порядка (рис. 11.30). 

В отличие от аналогичных сечений, приведенных в работе [47], в на-
шем случае наблюдаются диффузные пики по обе стороны от когерентного 
сателлита основной сверхрешетки. Положение максимумов диффузных пи-
ков вдоль qx отвечает вкладу деформационных полей вокруг квантовых точек 
в латеральной плоскости. Поэтому их положение можно связать с напряже-
ниями в латеральной плоскости xxxq ε~max . Полученные значения латераль-
ных напряжений в КТ приведены в таблице 11.8. 
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Рис. 11.30. Проекция сечения пиков диффузного рассеяния возле сателлита СР–1 на ось qx, 
полученная из RSM вокруг узла 400 (1) и 224 (2) для структуры InGaAs/GaAs 

Таблица 11.8. Параметры квантовых точек InxGa1–xAs по данным  
рентгеновской дифрактометрии 

Структура
Средний со-
став КТ, %

Латеральные 
напряжения 
в КТ, % 

Средний ла-
теральный 

размер КТ, нм

Высота КТ, 
нм 

№1 58 0,0004 98 7,0 
№2 63 0,0003 86 7,8 

Как отмечалось в постановке работы, одной из ее задач являлось выяс-
нение причин расщепления спектров КДО, особенно в области больших от-
рицательных углов отклонения от точного брэгговского положения. Исполь-
зуя соотношения [4,15,19], а также формулы главы 10, были проведены рас-
четы спектров КДО для данных структур. В качестве стартовых условий для 
подгонки теоретических спектров КДО к экспериментальным, использова-
лись технологические параметры структур. На рис. 11.31 приведены в каче-
стве примера экспериментальный и расчетный спектры для многослойной 
системы InGaAs/GaAs с квантовыми точками. На графиках отчетливо наблю-
даются системы расщепленных сателлитных пиков. 

Проведенные численные расчеты КДО показали, что такая картина ди-
фракции может появиться в случае, когда сверхрешеточная многослойная 
структура состоит из двух областей с различными периодами. Расчетные за-
висимости с большой точностью описывают эти экспериментальные кривые, 
что свидетельствует о правомочности еще одной возможной версии о проис-
хождении механизма расщепления (удвоения) сателлитов. Причем дисперсия 
величины периода в данном случае должна быть небольшой, т.е. эти две об-
ласти СР должны быть когерентными. В противном случае структура сател-
литных пиков сильно замывается. Некоторое смазывание дифракционной 
картины на экспериментальных КДО в области сателлитов высоких порядков 
вызвано подавлением сателлитов диффузной компонентой вызванной рас-
сеянием от КТ. 
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Рис. 11.31. Экспериментальные (точки) и расчетные (сплошная кривая) дифракционные 
спектры для 400 отражения: ω-сканирование (двухкристальный вариант) для СР 
InGaAs/GaAs 

Анализ КДО (для симметричных 400 отражений) показал, что структу-
ры, в той или иной степени являются псевдоморфными. С учетом этого об-
стоятельства проводилась оценка среднего содержания индия в квантовых 
ямах. В результате процедуры подгонки для рефлекса 400 были получены 
толщины слоев в периоде СР, а также изменение параметра решетки в на-
правлении роста структуры для двух систем периодов СР, которые для при-
веденного на рис. 11.31, спектра составляют, соответственно, 0,045 и 0,03. 

Другой важной причиной разрешения тонкой структуры сателлитов яв-
ляется совершенство слоев и их однородность по площади. Как было показа-
но ранее [15,19], даже при хорошем инструментальном разрешении картина 
сателлитной структуры для структурных рефлексов сильно зависит от нали-
чия дефектов в том или ином слое СР. 

Наличие дальнего порядка в расположении максимумов на двухмерных 
картах в обратном пространстве свидетельствует о латеральном и нормаль-
ном упорядочении квантовых точек с разными периодами. Об этом также 
свидетельствует и форма ω-кривых вблизи сверхструктурных максимумов. 
Однако следует заметить, что фазовые корреляции в направлении вектора 
дифракции (обратной решетки) более сильны, чем в параллельном направле-
нии. Отметим также, что наличие деформированных областей в структурах, 
вызванных квантовыми точками, в отличие от других типов нарушений, не 
оказывает существенного влияния на когерентность дифрагированного излу-
чения и, следовательно, на пространственное разрешение метода ВРРД. 
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§7. Исследование латерального и вертикального упорядочения 
квантовых точек в многослойных наноструктурах InхGa1–хAs/GaAs с по-
мощью двухмерных карт рассеяния рентгеновских лучей в обратном 
пространстве 

Выращивание (MBE) короткопериодных СР (КПСР) часто приводит к 
гетероструктурам с непреднамеренными латеральными изменениями в составе 
сплава. Особенно сильная и упорядоченная композиционная модуляция воз-
никает при росте номинально согласованной КПСР при наличии в периодах 
около четырех монослоев (МЛ). Эта вынужденная ростом модуляция сначала 
наблюдалась [48]. В зависимости от системы сплава, горизонтальная модуля-
ция может быть или одномерной [49,50] или двухмерной [51] по характеру. 

Одномерная (1-D) модуляция в КПСР, которая формирует горизонталь-
ную длину волны, производит подобные проводу области, в то время как 
двухмерная (2-D) модуляция производит коробку, или подобные точке области. 
В более толстых КПСР модулируемые области могут непрерывно самовырав-
ниваться вертикально; 1-D подобные проводу области удлиняются по направле-
нию роста, чтобы формировать подобные листу области или горизонтальные 
квантовые ямы. Точно так же 2-D подобные точке области удлиняются, чтобы 
формировать колонки (рис. 11.32). 
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Рис. 11.32. Структура короткопериодной СР с латеральными модуляциями состава в ре-
альном пространстве (а) и обратном пространстве (б) 
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Эта горизонтальная сверхструктура создает соответствующие горизон-
тальные сателлиты в обратном пространстве, которые могут быть проанали-
зированы неразрушающим методом ВРРД. 

Рассмотрим сначала латерально совершенный кристалл, включающий 
индивидуальные ламели, которые являются однородными; все структурные 
изменения происходят нормально к ламелям, например, идеально когерент-
ная СР, выращенная на сингулярной подложке. Структура реального про-
странства по нормальному направлению к поверхности проявляется в обрат-
ном пространстве как соответствующее удлинение точек обратной решетки в 
расширенные, модулируемые стержни, ориентированные нормально к ламе-
лям, формирующим кристалл. Обычные, одномерные КДО формируют карту 
распределения дифрагированной интенсивности, которые возникают вдоль 
этих стержней. Если ламели латерально совершенны, полная локальная 
структура обратного пространства известна из кривой качания. 

Теперь, рассмотрим, что случается, когда мы нарушаем совершенство в 
плоскости слоистых кристаллов, вставляя дефекты (например дислокации, 
пустоты, или преципитаты), микроструктуры (например квантовую точку или 
проводные множества, поверхностную морфологию, или грубость интерфей-
са), или горизонтальные вариации состава (например отделенные фазы или 
атомно-упорядоченные домены). Вставка этих латеральных дефектов приво-
дит к ламелям, которые являются теперь неоднородными по направлению в 
плоскости. Латеральная структура в плоскости в реальном пространстве соот-
ветствует латеральной структуре в обратном пространстве. Эта горизонтальная 
структура видна в рентгеновских дифракционных экспериментах как трех-
мерное распределение диффузного рассеяния рентгеновских лучей, в области 
обратного пространства, со стороны смежного с положениями стержней кри-
сталлического усечения. Основная цель картографии обратного пространства 
состоит в том, чтобы определить детальную трехмерную структуру, которая 
возникает при наличии горизонтальных неоднородностей в кристалле. Над-
лежащая интерпретация карт обратного пространства (и кривых качания также) 
часто требует понимания их трехмерного характера. 

Латеральная композиционная модуляция в короткопериодной СР – все-
го лишь один определенный тип латеральной неоднородности, которая мо-
жет быть изучена, картографированием ее соответствующей структуры в об-
ратном пространстве. Латеральная сверхструктура в реальном пространстве 
производит соответствующие латеральные сателлиты в каждой точке обрат-
ной решетки. Латеральное [110] разделение сателлитов, вызванных компози-
ционной модуляцией 2π/pCM, где pCM – период латеральной модуляции. Нор-
мальная к поверхности КПСР модуляция частично пересекается с латераль-
ной композиционной модуляцией. Таким образом, пятна КПСР ожидаются 
вдоль нормали [001] к поверхности. Влияние 2-D композиционной модуля-
ции в реальном пространстве (1-D непосредственная модуляция по [110] и 
SPS модуляция по [001]) предоставляют 2-D сеть сателлитов в каждой точке 
обратной решетки. 
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В отличие от нашего схемного решения, фактическая интенсивность 
горизонтальных сателлитов изменяется для каждой точки обратной решетки, 
и задается Фурье-преобразованием модуляции состава в решетке реального 
пространства. Глас в [52] вычислил упругие деформации решетки эпитакси-
ального слоя, параметр решетки которого синусоидально модулирован вдоль 
поверхности подложки. Для слоев более толстых, чем длина волны модуля-
ции, большая часть горизонтальной сверхрешетки тетрагонально напряжена 
подобно нормальной СР, но модуляции напряжения теперь поперечны к 
нормали к поверхности. Эта симметрия изменяет поле (001) плоскости, кото-
рая не имеет никакой модуляции их d-интервала: модулируемые смещения 
только происходят параллельно (001) плоскостям. 

Следовательно, скалярное произведение )( rK rr
⋅  рассеивающегося век-

тора K
r

 и положения упруго искаженной ячейки решетки rr , не производит 
никаких связанных с напряжением вкладов в латеральную сателлитную ин-
тенсивность для (002) и (004) отражений. Сателлитная интенсивность зави-
сит только от химических модуляций, которые выражены через структурный 
фактор ячейки. Сателлитные амплитуды пропорциональны амплитуде ло-
кальных фракций двойного сплава, умноженных на разность атомных факто-
ров рассеяния. Слабые (002) сателлиты заметны, потому что сравнительно 
слабый квазизапрещенный (002) рефлекс дает слабый фон, позволяющий их 
обнаружение. Слабые (004) сателлиты также существуют; но они не наблю-
даются, потому что самый сильный (004) рефлекс производит высокий рас-
сеянный фон, который их затеняет. В отличие от этих симметричных отра-
жений, асимметричные отражения представлены связанным с напряжением 
ненулевым фазовым сдвигом )( rK rr

⋅ , который связан с вкладом в интенсив-
ность латеральных сателлитов, пропорциональным фундаментальному струк-
турному фактору. Сателлит около узла (224), который не является квазиза-
прещенным отражением, является, таким образом, более сильным. 

Возникновение латеральной упорядоченности в системе сателлитов 
может быть вызвано наличием модуляций состава по плоскости роста. Волни-
стости толщины в бислоях сверхрешетки являются основной причиной лате-
ральных модуляций состава (ЛМС), стандартная модель которых, изображе-
на на рис. 11.33,а [53]. Другая модель заключается в том, что самые толстые 
части слоев волнистости смещены друг относительно друга на определенную 
часть длины волны волнистости, заканчивающейся вертикальным периодом, 
измененным относительно исходной СР. Параллелограмм изображает ячейку 
единицы сверхструктуры, соответствующей и вертикальным и горизонта 
льным структурам. Наклон основы ячейки относительно (001) плоскости ве-
дет к равному наклону вертикальных спутниковых пиков относительно [001] 
направления. Рис. 11.33,б изображает схематично соответствующие дифрак-
ционные пики в обратном пространстве для обеих моделей. Хотя волнисто-
сти толщины наблюдаются и в ТЭМ, это не обязательно подразумевает, что 
существует латеральная модуляция химического состава. 
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Рис. 11.33. Схематическое изображение структур с латеральными модуляциями состава: 
стандартная модель (а), со смещенными слоями (б). Точками обозначено положение вер-
тикальных и горизонтальных сателлитов в обратном пространстве. Буквами u и w – обо-
значены, соответственно, области с избытком Ga и In 

Для периодической горизонтальной структуры, то есть волнистостей 
толщины, и модуляции состава брэгговские дифракционные пики окружены 
набором латеральных сателлитов. Волнистости толщины приводят к лате-
ральным сателлитам, присутствующим в высоких порядках, вертикальных 
сателлитов, однако, только ЛМС будут окружать латеральные сателлиты ну-
левого порядка. На рис. 11.34 приведена одна из таких карт, снятая в симмет-
ричном 400 отражении для не отожженного образца. 

Из рис. 11.34 следует, что дополнительные сателлиты на КДО 400 дей-
ствительно соответствуют системе упорядоченных максимумов интенсивности. 
Причем это упорядочение наблюдается как в направлении роста qz (вдоль 
вектора дифракции), так и в плоскости интерфейса (в направлениях qx, qy). 
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Рис. 11.34. Карта распределения интенсивности в обратном пространстве вокруг узла 004 
для многослойной структуры InGaAs/GaAs с квантовыми точками 
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Период этих упорядоченных максимумов отличается в двух взаимно 
перпендикулярных направлениях. Вдоль вектора дифракции он совпадает с 
периодом СР, и немного увеличивается в латеральном направлении. Еще бо-
лее детальную информацию о структуре деформационных полей в этих СР 
можно получить из анализа асимметричных двухмерных карт рассеяния 
рентгеновских лучей в обратном пространстве. На рис. 11.35 приведены се-
чения в плоскости рассеяния двумерных карт для асимметричного отражения 
224 в исходном (а) и отожженном (б) образцах. 

a      б  
Рис. 11.35. Карта распределения интенсивности в обратном пространстве вокруг узла 224 
для многослойной структуры InGaAs/GaAs с квантовыми точками в исходном (а) и ото-
жженном образцах (б) 

Как следует из рис. 11.35, существенной релаксации слоев системы не 
наблюдается ни на одном из образцов. Об этом свидетельствует расположе-
ние сателлитов основной СР, вытянутое вдоль направления роста, а также 
пиков от квантовых точек. Однако, отжиг, как следует из рисунка, привел к 
некоторому размытию максимумов от квантовых точек. Отличительной осо-
бенностью RSM-карт является наличие тяжей вдоль направления qx не только 
возле сверхструктурных пиков, но и у пиков подложки. 
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Измеряя смещение системы сателлитов от квантовых точек, относи-
тельно основной СР, получим усредненное изменение параметра решетки в 
этих точках. В результате появляется возможность оценить среднее содержа-
ние индия в квантовых точках до и после отжига. По полуширине пиков-
сателлитов от квантовых точек можно также оценить их размеры (рассеи-
вающих областей) в двух направлениях. Описание процессов происходящих 
в результате отжига показывает незначительное уменьшение степени пла-
нарной корреляции в системе КТ. Слой, содержащий КТ, обладает конечны-
ми размерами во всех направлениях (латеральном и нормальном). При нали-
чии периодичности в направлении роста появляется диффузное рассеяние 
вблизи сверхструктурных максимумов. 

Изменения периода СР с КТ при отжиге происходит за счет внутренней 
диффузии некоторого количества индия из двух граничных слоев КТ в барь-
ерный слой GaAs, а атомы Ga диффундируют в КТ. При этом происходит ре-
лаксация напряжений в слоях, приводящая к некоторому эффективному из-
менению параметров решеток. Это, по-видимому, и может дать некоторый 
эффект эффективного уменьшения периода сверхрешетки при последующих 
отжигах. При сканировании кристалла вдоль вектора дифракции наряду со 
сверхструктурными максимумами, вызванными наличием СР, образуется сис-
тема сателлитов, отвечающих квантовым точкам. Наличие дальнего порядка 
в расположении этих максимумов на двухмерных картах в обратном про-
странстве свидетельствует о латеральном и нормальном упорядочении кван-
товых точек с разными периодами. Однако следует заметить, что фазовые 
корреляции в направлении вектора дифракции (обратной решетки) более 
сильны, чем в параллельном направлении. 

При переходе от (004) к (224) рефлексу наблюдаются простые, но важ-
ные детали, которые подтверждают, что горизонтальные спутники являются 
результатом эффектов корреляции в латеральной плоскости. Поскольку обе 
обратных решетки указывают, на то, что наблюдаемые сателлиты остаются 
расположенными вдоль [110], кроме того, расстояние между сателлитами на 
обеих картах почти равно. 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В настоящей монографии изложены результаты работ, в которых при 
учете динамических эффектов многократности рассеяния созданы теоретиче-
ские и экспериментальные основы нового поколения количественной нераз-
рушающей диагностики характеристик дефектов нескольких разных типов, в 
том числе и наноразмерных, и других структурных параметров изделий на-
нотехнологий на основе монокристаллов со сложной гетерогенной структу-
рой, в частности: нарушенными поверхностными слоями, макроскопически 
однородной упругой деформацией, гетерослоями и квантовыми ямами и пе-
риодической гетерослоистой структурой (сверхрешетками) с самоорганизо-
ванными решетками квантовых точек. 

При этом рассмотрены результаты проведенного в последние годы су-
щественного обобщения теоретических основ и методов диагностики четвер-
того поколения, которое обеспечило возможность их использования в том 
числе и для указанных сложных систем с наноразмерными и крупными, сои-
змеримыми с длиной экстинкции, дефектами и гетерослоями. 

Описаны результаты создания основ и продемонстрированы новые 
уникальные возможности интегральной дифрактометрии наноразмерных и 
крупных дефектов как в идеальных, так и в упруго изогнутых монокристал-
лах, а также в монокристаллах с нарушенным поверхностным слоем. 

В обсуждаемых в монографии работах экспериментально получено под-
тверждение, установлены физическая природа, качественные и количествен-
ные особенности нового явления – нарушения при динамической дифракции 
закона сохранения полной интегральной отражательной способности (ПИОС) 
монокристаллов с дефектами. В качестве количественной меры описания 
этого явления предложено рассматривать отклонение ПИОС реального кри-
сталла, нормализованной на ПИОС идеального кристалла, от значения соот-
ветствующей величины в кинематической теории, равного единице. Установле-
на динамическая природа и уникальная чувствительность к характеристикам 
дефектов этого явления. Показано, что в случае Брэгга нормализованная ПИОС 
существенно (в несколько раз) превышает единицу даже для слабых искаже-
ний (L<0,01-0,1, где L – показатель статического фактора Дебая-Валлера, ха-
рактеризующий степень искажений) за счет экстинкционного динамического 
эффекта аномально большого роста вклада диффузной составляющей, преоб-
ладающего над уменьшением когерентной составляющей ПИОС с ростом 
концентрации и мощности дефектов. Этот аномальный вклад диффузной со-
ставляющей при динамическом рассеянии обусловлен существенным превы-
шением как угловой ширины диффузного пика над шириной динамического 
брэгговского пика, так и объема кристалла, формирующего диффузное рас-
сеяние, пропорционального длине абсорбции или при отсутствии поглоще-
ния длине экстинкции из-за диффузного рассеяния, над объемом кристалла, 
формирующим брэгговское рассеяние и определяемым длиной его экстинкции. 
При дифракции по Лауэ демонстрируется динамический эффект изменения 
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знака влияния дефектов на нормализованную ПИОС при переходе от при-
ближения "толстого" (µ0t>6) к приближению "тонкого" (µ0t≤1) кристаллов. 
Здесь µ0 – линейный коэффициент фотоэлектрического поглощения, t – тол-
щина кристалла. В "толстом" кристалле с ростом концентрации и мощности 
дефектов наблюдается резкое уменьшение нормализованной ПИОС до деся-
тых – сотых долей единицы за счет определяющей роли эффекта аномального 
прохождения, который практически зануляет вклад диффузной составляющей, 
но сам подавляется рассеянием на дефектах. В "тонком" кристалле, где влия-
ние поглощения и проявление аномального прохождения слабы, как и в слу-
чае Брэгга наблюдается существенное превышение единицы в несколько раз, 
за счет аномально большого вклада диффузной составляющей. 

Таким образом, как показывают приведенные в монографии результаты 
исследований, нормализованная ПИОС уникально чувствительна к дефектам 
в монокристаллах. Однако кинематическая теория принципиально предска-
зывает для всех этих случаев кристаллов с дефектами только одно постоян-
ное значение нормализованной ПИОС, равное единице. То есть монография 
демонстрирует принципиальную неадекватность кинематической теории эк-
спериментальным данным относительно толщинных, спектральных и других 
зависимостей ПИОС монокристаллов с дефектами разного типа, нормализо-
ванной на ПИОС идеального монокристалла. Таким образом, кинематическая 
теория не только количественно, но даже и качественно принципиально яв-
ляется неадекватной этим экспериментальным данным интегральной дифрак-
тометрии. Это показывает ее непригодность для количественной диагностики 
дефектов в монокристаллах и изделиях из них также и дифференциальными 
методами дифрактометрии. 

Обсуждаются работы, в которых экспериментально подтверждено пред-
сказанное теоретически новое явление – изменение за счет эффектов много-
кратности диффузного рассеяния рентгеновского излучения избирательности 
чувствительности ПИОС к дефектам разных типов при изменении условий 
дифракции. 

На основе указанных явлений и эффектов созданы уникальные методы 
нового поколения, обеспечивающие принципиально новые функциональные 
возможности диагностики, в частности, впервые – количественную характе-
ризацию нескольких типов дефектов в кристаллах (сертификацию 21 века). 

Для кристаллов с нарушенным поверхностным слоем (НПС) и дефек-
тами установлено, что путем управления соотношениями между длинами пути 
луча в нарушенном поверхностном слое (НПС), экстинкции и абсорбции 
можно целенаправленно изменять избирательность чувствительности ПИОС 
в геометрии Брэгга к характеристикам НПС и дефектов, и, следовательно, 
разделять вклады в ПИОС от НПС и случайно распределенных в объеме да-
же наноразмерных дефектов (СРНД). На этой основе разработаны методы 
интегральной дифрактометрии количественных характеристик одновременно 
присутствующих НПС и СРНД в кристаллах. 

Изложены результаты разработки новых высокоинформативных мето-
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дов, применимых также и для диагностики наноразмерных дефектов, кото-
рые не могут наблюдаться традиционными неразрушающими методами, та-
кими как рентгеновская топография, для которой такие мелкие (наноразмер-
ные) дефекты оказываются за пределами чувствительности метода. 

В частности, даны теоретические и экспериментальные основы нового 
уникального метода деформационных зависимостей (ДЗ) полной интеграль-
ной отражательной способности (ПИОС), который оказался эффективным и 
для диагностики количественных характеристик наноразмерных дефектов в 
кристаллах. Рассмотрена подробно разработанная совсем недавно (в 2004 году) 
адекватная теоретическая модель для описания влияния наноразмерных де-
фектов на ПИОС при наличии упругого изгиба, который увеличивает чувст-
вительность ПИОС к дефектам. В этой модели впервые учтены зависимости 
от упругого изгиба экстинкционных факторов за счет рассеяния на дефектах 
когерентной и диффузной составляющих ПИОС, а также непосредственно 
интгеральной диффузно дифрагированной интенсивности рассеяния. Приве-
дены результаты экспериментального подтверждения этих зависимостей, а 
также описаны эмпирически установленные параметры и характерные осо-
бенности указанных зависимостей. 

Обсуждается природа возможных механизмов как аддитивного, так и 
неаддитивного влияний упругих деформаций (УД) и случайно распределенных 
в объеме динамически рассеивающего монокристалла наноразмерных дефек-
тов (СРНД) на ПИОС при разных степенях асимметрии отражений, которая 
позволяет существенно увеличивать эффект влияния УД на ПИОС. Показано, 
что неаддитивность совместного влияния СРНД и УД на величину ПИОС 
Лауэ-рефлексов свидетельствует о наличии в исследуемом монокристалле 
дефектов больших размеров (т.е. не нано, а микро) достаточно в одном или в 
двух и тем более в трех измерениях, влияние которых на величину ПИОС ос-
тается соизмеримым с влиянием упругой деформации при любой силе изгиба 
и при любой степени асимметрии использованных Лауэ-рефлексов, благода-
ря существенной роли эффектов экстинкции из-за рассеяния на этих СРНД и 
относительному увеличению их влияния на ПИОС с ростом УД. Мелкие, т.е. 
наноразмерные, во всех трех измерениях, дефекты из-за слабого проявления 
для них указанных экстинкционных эффектов приводят к аддитивному влия-
нию СРНД и УД на ПИОС при любой степени асимметрии отражений. При 
этом в обоих случаях для малой степени асимметрии отражений ПИОС прак-
тически чувствительна только к СРНД, а для большой в случаях аддитивного 
влияния только к УД, а в случаях наддитивного – как к УД, так и к СРНД. 
Доказана возможность разделения влияний на ПИОС СРНД и УД путем фак-
торизации всех параметров ПИОС на множители, которые зависят только от 
СРНД или только от УД, в том числе и деформационных поправок к факто-
рам экстинкции в деформационных зависимостях брэгговской и диффузной 
составляющих ПИОС упруго изогнутых монокристаллов с дефектами. При 
этом найдены феноменологически в явном виде зависимости указанных по-
правок от характеристик СРНД. Это впервые обеспечило уникальную возмож-
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ность адекватного количественного определения характеристик СРНД путем 
фитирования теоретических и экспериментальных деформационных зависи-
мостей ПИОС. 

Рассмотрены точные аналитические решения задач рентгеновской крис-
таллооптики для структур с переменным градиентом деформации. 

Как известно, ряд реальных кристаллических структур с той или иной 
степенью точности описывается точно решаемыми моделями: идеальный 
кристалл, кристалл с постоянным градиентом деформации (например изогну-
тый кристалл или эпитаксиальная пленка твердого раствора с линейным из-
менением концентрации – варизонная структура), система пленка-подложка с 
переходным слоем на границе раздела, некоторые модели сверхрешеток (СР). 

Описаны результаты работ, в которых предложен метод анализа кри-
вых дифракционного отражения (КДО) от таких кристаллических структур, 
основанный на отыскании точных аналитических решений для модельных 
задач дифракции. 

Качественные аналитические методы в теории динамического рентге-
новского рассеяния, заключающиеся в качественном исследовании решений 
дифференциальных уравнений, осуществляемом с позиций математической 
теории устойчивости, используются для выяснения влияния толщин дефор-
мированных слоев, градиентов и амплитуды деформации на характеристики 
КДО. Они могут быть использованы для широкого класса моделируемых 
профилей деформации, включающих не только СР, но и структуры с моно-
тонными произвольными градиентами деформации. Достигаемая степень 
общности качественного анализа позволяет выявить ряд закономерностей 
дифракционной картины при минимальной конкретизации характера распре-
деления деформации по глубине кристалла. Основные закономерности КДО в 
кристалле с заданным законом изменения деформации по глубине могут быть 
получены без решения уравнений Такаги, на основании только параметриче-
ских соотношений, которые задаются угловой отстройкой от точного угла 
Брэгга и структурными характеристиками кристалла и деформационного 
профиля. Такой подход остается эффективным, даже при отсутствии полной 
информации о деформационном профиле (как чаще всего и бывает на прак-
тике), а наличии только некоторых общих сведений (например, монотонного 
уменьшения деформации по глубине или дополнительной периодичности). 

Взаимно дополняющее использование качественного и аналитического 
подходов для анализа закономерностей процессов когерентного рассеяния 
рентгеновских волн в модулированных кристаллических решетках позволило 
для конкретного класса кристаллических структур с переменным градиентом 
деформации в случае динамической рентгеновской дифракции по Брэггу по-
лучить новые точные аналитические решения рентгеновской динамической диф-
ракции в кристаллах с переменным градиентом деформации. Описано рентгено-
дифрактометрическое исследование двухслойной гетероструктуры с пере-
ходным слоем с учетом изменения электронной плотности. 

В монографии изложены результаты изучения возможности исследова-
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ния методами рентгеновской дифракции в сочетании с атомно-силовой микро-
скопией структурных изменений в поверхностных слоях кремния, подвергну-
того ионной имплантации, химическому травлению, а также их совместному 
действию, проявляющемуся в образовании многочисленных разупорядочен-
ных областей, в которых концентрируются значительные плотности точеч-
ных дефектов. 

В косонесимметричном случае дифракции для определенных плоско-
стей отражения, поворотом кристалла вокруг нормали к входной поверхно-
сти можно постепенно уменьшать экстинкционную длину более чем на два 
порядка. По величине она может стать меньше или соизмеримой с эффектив-
ной толщиной поврежденного поверхностного слоя. Для моделирования 
рентгеновской дифракции в кристаллах с поврежденными поверхностными 
слоями используется кинематическая и динамическая теории. 

Путем функционального задания профиля деформаций и нарушений 
поверхностного слоя в рамках кинематической теории рассеяния рентгенов-
ских лучей рассчитывались кривые качания, удовлетворительно соответст-
вующие экспериментальным. Функциональные зависимости профиля дефор-
маций и нарушений поверхностного слоя задавались в виде набора экспо-
ненциальных и синусоидальных пиков разной высоты и ширины, размещен-
ных на определенных глубинах. При этом ордината каждой точки кривой ка-
чания является функцией всего профиля деформации, который в первом при-
ближении определяется путем решения обратной задачи рентгеновской диф-
ракции по экспериментальной кривой качания. 

Анализ кривых дифракционного отражения рентгеновских лучей пока-
зывает, что отмеченные выше воздействия на поверхность образца приводят 
к изменению формы кривой качания – особенно ее "хвостов" по отношению 
к исходной части образца. Имеет место также незначительное увеличение 
полуширины кривой качания и максимального значения интенсивности. Вид 
кривой качания свидетельствует о наличии разных по характеру, протяжен-
ности и степени повреждения приповерхностных слоев в отмеченных частях 
образца. 

По данным атомно-силовой микроскопии минимальные размеры сечений 
кремниевых нитей и их изолированных участков (кластеров) после химиче-
ского травления составляют несколько нанометров. Поэтому, повреждения 
поверхности в целом незначительны как по изменению межплоскостного рас-
стояния так и по протяженности. Это в целом подтверждается "поведением 
хвостов" экспериментальных кривых качания. 

Основной вклад в прирост диффузной составляющей рассеяния на 
"хвостах" кривой качания вносит, по-видимому, изменение плотности припо-
верхностного слоя (степень пористости ∼40%) и рельеф поверхности. 

Методами рентгеновской дифрактометрии выявлено наличие значи-
тельных знакопеременных деформаций в направлении, перпендикулярном 
поверхности. Установлены характерные величины (сотни нм) области про-
тяженности деформаций по толщине и глубин залегания максимумов отри-
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цательных деформаций. 
Описаны комплексные рентгенодифракционные исследования влияния 

продолжительности температурного отжига на структурные изменения по-
верхностных слоев кремния имплантированных ионами фосфора. 

Представлено теоретическое моделирование распределения напряже-
ний, которые возникают в переходных слоях границ раздела при формирова-
нии имплантацией ионов фосфора скрытого под поверхностью тонкого амор-
физированного слоя. Для этого использованы возможности косонесиммет-
ричной схемы дифракции на отражение - неразрушающего, селективного по-
слойного анализа структурных изменений в поверхностных слоях и на гра-
ницах раздела. Такой подход позволяет из серии кривых отражения от раз-
личных по толщине слоев определить распределения деформаций в тонких 
(~0,01 мкм и меньших) поверхностных слоях кристаллов. Функциональное 
задание профилей на первом этапе значительно повышает точность воспро-
изведения реальных профилей деформаций и отклонений атомных плоско-
стей в приповерхностных слоях. 

В монографии обобщены результаты экспериментальных исследований 
ряда эпитаксиальных композиций, освещены методические аспекты исполь-
зования рентгеновской дифрактометрии для определения состава и толщины 
отдельных слоев гетероструктур, последовательности их расположения, рез-
кости гетерограниц и деформации слоев, а также параметров дислокаций в 
слоях. 

Показано, что использование дифференциальной дифрактометрии и 
комбинации нескольких геометрий дифракции с последующим анализом как 
полуширин, так и формы дифракционных пиков позволяет определять типы 
дислокационных ансамблей, оценивать плотности дислокаций и судить о ре-
гулярности их распределения в эпитаксиальных слоях. 

С целью разработки теоретических и экспериментальных основ диаг-
ностики структуры наноразмерных многослойных систем с квантовыми ямами 
и процессов взаимодиффузии атомов компонентов между слоями с использо-
ванием высокоразрешающей рентгеновской двухкристальной дифрактомет-
рии, исследованы многослойные системы, содержащие квантовые ямы типа 
InxGa1-xAs1-yNy. Из анализа кривых дифракционного отражения определено 
содержание азота в квантовых ямах (КЯ) и буферных слоях. Показано, что 
значительное перемешивание In–Ga на границе раздела происходит еще в 
процессе роста КЯ. В результате взаимодиффузии атомов In в барьерный слой 
GaAs и атомов Ga – в КЯ размывается граница раздела на глубину ~1,2 нм. 
Установлено, что при незначительных концентрациях азота в КЯ (N<3%) и в 
буферных слоях (N<1%) многослойные системы имеют достаточно совер-
шенную кристаллическую структуру. При этом многослойные системы с де-
формационно-компенсационными слоями GaAs более совершенны. 

Высокоразрешающая двухкристальная дифрактометрия многослойных 
наноструктур с квантовыми ямами впервые выполнена с учетом диффузной 
составляющей во всех слоях, которая обеспечивает полное совпадение расчета в 

 282



рамках динамической теории с экспериментом. Это впервые позволило осу-
ществить количественную диагностику дефектов в каждом слое такой гете-
роструктуры. 

Изложены также результаты работ, в которых методами двух- и трех-
кристальной дифрактометрии с применением новых теоретических моделей 
четвертого поколения проведена количественная диагностика характеристик 
многослойных периодических структур (сверхрешеток) с самоорганизован-
ными решетками квантовых точек и продемонстрирована высокая информа-
тивность этих новых методов в исследованиях таких уникальных наноструктур. 

Авторы выражают благодарность за финансовую поддержку УНТЦ 
(проект № 3085), ФФИУ (грант № 02.07/ 00008 Министерства образования и 
науки Украины) и РФФИ (грант № 05-02-16137). 
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