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На основі динамічної теорії розсіяння рентгенівських променів реальними кристалами одер-
жані вирази для когерентної та дифузної складових повної інтегральної відбиваючої здатності 
(ПІВЗ) у випадку брег-дифракції. Отримані формули справедливі у випадку сильного поглинання, 
а також в умовах значного вкладу аномальної дисперсії χih>>χrh. Проаналізована поведінка інтер-
ференційного коефіцієнта поглинання для структурних та квазізаборонених рефлексів (КЗР) у 
кристалах GaAs. Встановлена слабка чутливість дифузного розсіяння для КЗР до дефектів куло-
нівського типу, що дало можливість визначити параметр відхилення хімічного складу бінарних 
кристалів від ідеального при вимірюваннях енергетичних залежностей ПІВЗ. 

The formulae for the coherent and diffuse components of the X-ray total integral reflectivity (XTІR) 
of the Bragg diffracted beams taking into account the anomalous dispersion phenomena were obtained 
on the basis of the dynamical scattering theory for a real crystals containing homogeneously distributed 
Coulomb defects (clusters). The obtained expressions are true for the case of strong absorption when 
the imaginary part of the Fourіer coefficient of susceptibility exceeds the real one. The behavior of the 
interferencial absorption coefficient for the "structural" and quasі-forbіdden reflections (QFR) has been 
analyzed іn GaAs crystals for wіde region of wavelengths situated between the absorption K-edges. 
Weak sensitivity of diffuse scattering for the QFRs to structure defects for energetic dependence of the 
XTІR was shown what permitted us to determine the parameter describing the deviation of chemical 
composition of binary crystal from stoіchіometrіcal one. 

Останнім часом проблемам брегівської диф-
ракції рентгенівських променів (РП) у реальних 
монокристалах присвячена значна кількість ро-
біт [1-7]. Цей інтерес викликаний можливістю 
отримувати таку ж інформацію про дефектну 
структуру кристалів, як і у випадку Лауе, але з 
значно меншими експериментальними затратами. 
Зокрема, у роботах [4,7] для різних умов симет-
ричної дифракції розраховані азимутальні залеж-
ності брегівської (когерентної) і дифузної скла-
дових інтегральної відбиваючої здатності (ІВЗ), а 
також проаналізовані ефективні коефіцієнти 
поглинання, спричинені дифузним розсіянням 
(ДР), для обмежених кулонівських дефектів різ-
ного типу. У цих роботах виведені формули, які 
дозволяють розширити область застосування 
теорії брег-дифракції реальними кристалами для 
дефектів різних розмірів. Незважаючи на деталь-
не дослідження чутливості ІВЗ до характеристик 
дефектів (концентрації, протяжності полів дефор-
мації) при різних рівнях поглинання, у цих робо-
тах відсутній аналіз особливостей дифракції в 
умовах значного впливу явищ аномальної дис-
персії. Такий вплив може призводити до специ-
фічних ситуацій, які виникають поблизу К-країв 

поглинання компонент кристала, до прикладу, 
уявна частина коефіцієнта Фур'є-поляризованості 
істотно перевищує дійсну (χih>>χrh), включаючи 
випадок χrh=0. Перші спроби прояснити ситуа-
цію у цій області довжин хвиль для кристалів 
GaAs були зроблені у роботах [8-10] для струк-
турних (дозволених) рефлексів. Однак повний 
теоретичний аналіз даних, які визначаються в 
експерименті і враховують особливості дефект-
них структур у реальному кристалі, в них від-
сутній. 

У роботах [11-12] визначено, що особливо 
чутливими до дефектів структури, які викликані 
зміною хімічного складу (стехіометрії), є квазі-
заборонені рефлекси. Ця чутливість зростає як 
за рахунок дисперсійних поправок поблизу К-
країв поглинання компонент, так і особливо у тій 
області довжин хвиль, де χrh=0 [13]. Недоліком 
зазначених робіт слід вважати ту обставину, що 
в основу аналізу експериментальних результатів 
покладена теоретична модель, яка розглядає роз-
сіяння РП як кінематичне, коли впливом дефек-
тів структури І й ІІ роду по класифікації Криво-
глаза при розгляді ПІВЗ можна знехтувати [14]. 
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На можливість практичної реалізації цього випад-
ку для структурних рефлексів в умовах динаміч-
ної дифракції вказано у роботі [15], а для КЗР – 
у [16]. У роботі [17] теоретично проаналізований 
випадок χih>>χrh для ідеального кристала в умо-
вах як брег-, так і лауе-дифракції. 

Мета даної роботи - теоретичне й експеримен-
тальне дослідження особливостей брег-дифракції 
в умовах сильного поглинання і значного впливу 
явищ аномальної дисперсії, а також впливу де-
фектів структури типу кулонівських центрів і 
нестехіометрії на характер розсіяння РП в облас-
ті К-країв поглинання GaAs, а також визначення 
можливості отримання цих характеристик із екс-
периментальних енергетичних залежностей ІВЗ. 

Теоретична частина 
Компоненти Фур'є-поляризованості χr – про-

порційні структурному фактору бінарного крис-
талу Fh: 

)2exp()exp( jjjjh rhiMfcF rr
π−∑= , 

rhrh FVmce )/)(/( 222 πλ=χ , 

ihih FVmce )/)(/( 222 πλ=χ , 

ihrhh iχ+χ=χ , rhrhrh iχ ′′+χ′=χ , ihih iχ+χ′=χ
де χrh, χih – дійсна і уявна частини поляризо
ності для відбивання з дифракційним вектор
h
r

, λ – довжина хвилі РП, jrr – радіус-вектор j
атома,  – атомна концентрація компоне
кристала, Mj – температурний множник Деб
Валера. 

jc

У двохвильовому випадку дифракції РП 
досконалими монокристалами, що містять одн
рідно розподілені обмежені дефекти, (тобто 
фекти І роду [14]), амплітуди електричної інд
ції заломленої D0 і дифрагованої Dh плоск
хвиль, які утворюють когерентну квазіблохівсь
хвилю в кристалі, повинні задовольняти однор
ну алгебраїчну систему рівнянь [18]: 

0)()2( 000000 =χ∆+χ+χ∆+χ+ε− hhh DCED , 

0)2()( 000 =χ∆+χ+ε−+χ∆+χ hhhhhh DDCE . 
Тут ε0=(К0–К)/К  і  εh=(Кh–K)/K – похибки зб
дження заломленої і дифрагованої хвиль, відп
відно, з хвильовими векторами 0K

r
 і hK

r
= 0K
r

+
h
r

 – вектор оберненої гратки, К=2π/λ, λ – довж
на хвилі РП, C – поляризаційний множник, 
χh, hχ  –  Фур'є-компоненти комплексної поля
зованості, помножені на 4π, E=exp(-Lh) – стати

ний фактор Дебая-Валера, ∆χgg' – дисперсійні 
поправки, що враховують послаблення когерент-
них хвиль, спричиненого дифузним розсіянням 
(g,g'=0,h). 

Умова розв'язку системи (2) дасть дисперсійне 
рівняння для хвильового вектора 0K

r
= K
r

+(ε0/γ0) nr  
( K
r

 – хвильовий вектор падаючої плоскої хвилі, 
nr  - внутрішня нормаль до вхідної поверхні крис-
тала, γ0,h=cos( hK ,0

r ^ nr ):  

).)((

)2)(2(

00

00000

hhhh

hhh

CECE χ∆+χχ∆+χ=

=χ∆+χ+ε−χ∆+χ+ε−
    (3) 

З врахуванням співвідношення εh=ε0γh/γ0+α, 
де α=∆θsіn2θ,  θ – кут Брега, ∆θ – кутові відхи-
лення вектора K

r
 від напрямку, що відповідає 

умові Брега, із рівняння (3) випливає  

[ ]1)1(
2

)(
2
1 20

0000 −−+
Λ

λγ
+χ∆+χ=ε δδδ yy .   (4) 

У співвідношенні використані позначення: δ=1,2, 
σα−α= /)( 0 by , |γ|γ= hb /0 , σ|γ|λ= /bhΛ , 

)

(
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. 
Когерентне хвильове поле у кристалі опису-

ється так: 

∑ +=∑=
δ

−δ−δ
δ

δ
δδ

,)()( 00
riK

h
riK heDeDrdrD

rrrr    (5) 
rr rrr

де nKKK r
δ

δ ∆+=0 , hKKh += δδ
0

δ
h

, , а 

амплітуди  і  є розв'язками системи (2), 
які задовільняють звичайним граничним умовам 
для плоскопаралельного кристала, і в даному 
випадку геометрії дифракції по Брегу мають 
вигляд [19]: 

0/0 γε=∆ δ
δ

δ
0D D

)/()1( 2100 BBBED −−= δ′δδ , ,    (6) δδδ = 0DCDh

де , tiKeCB δ∆−δ
δ = ]1)1([ 2 −−+⋅ς= δδ yybC , 

амплітуда падаючої на кристал плоскої хвилі 
)exp( rKi rr

− , )/() 00
δδ χ∆+χχ∆+χ hhhh CECE(=ς , 

t – товщина кристала. 
2)

Затухання когерентного хвильового поля (5) 
по глибині кристала вздовж нормалі nr  визнача-
ється різними коефіцієнтами поглинання: 

δδ ∆−=µ Im2K ,                    (7) 
для двох хвильових полів, які є квазіблохівськи-
ми хвилями )(rf r

δ . 
Розглянемо спочатку вираз для ІВЗ ідеального 

поглинаючого кристала, який згідно [20] можна 
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записати так: 
),,( 000 tgPRR icoh κζ= ,                 (8) 

де 
θ

|χχ|
=

2sin3
8

0
hh

iR  – ІВЗ ідеального непогли-

наючого кристалу, 
0

0
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∫ κ⋅=
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dzztgr ),,,(

8
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00 . Запишемо у загальному 

випадку важливий для аналізу параметр |=χχ| hh  

, де дійсна частина Фур'є-
коефіцієнта може приймати також нульове зна-
чення. Тут використано позначення: 

)21( 0
2
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2 iph +κ−|Ψ=|

222 |χ|+|χ=||Ψ| ihrhh , |Ψ||χ|= hih /20
2/) hihrh Ψχ′′χ ′′
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2
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Для центросиметричного напівнескінченного 
досконалого кристала Rcoh(∆θ) не залежить від 
товщини: 

)1()( 2 −−ζ=θ∆ LLRcoh ,             (10) 
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z
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θθ∆
=

2sin  визначає узагальнений безроз-

мірний параметр відхилення дифракційних 
умов від положення дифракційного максимума: 

0
2
0

0
21 ip

igzy
+κ−

+
−= . 

У реальному кристалі крім когерентної скла-
дової  з'являється дифузна компонента. 
Узагальнюючи згідно з [4,7], наведені вище фор-
мули (9)-(10) на випадок реального кристала 
шляхом заміни ψh на ψhexp(-Lh), а також χi0 на 
|χi0|+µds/K, де µds – коефіцієнт додаткових втрат 
енергії за рахунок дифузного розсіяння на де-
фектах, можна отримати когерентну складову 
розсіяння у кристалічному середовищі з дефек-
тами. Тоді , а 

icohR

g )exp()/1( 0
2

0 hds LCg µµ+= =0iR  
. ERi0=

Аналіз кривих відбивання для когерентної 
складової показує, що збільшення відношення 

|χrh|/|χih| приводить до зміщення кутового поло-
ження дифракційних максимумів у бік від'ємних 
значень параметра y. Зміна величини вказаного 
відношення відчутна при вимірюваннях енерге-
тичної залежності ІВЗ між К-краями поглинання 
компонент χrh і змінюється різко за рахунок по-
правок Хьонля, а χih  слабо змінюється у цьому 
інтервалі довжин хвиль РП). 

Дифузні хвилі, що виникають через розсіяння 
сильних брегівських хвиль на флуктуаціях полів 
статичних зміщень атомів у кристалах від хао-
тично розподілених дефектів, також утворюють 
у кристалі динамічне хвильове поле. У двохви-
льовому випадку дифракції амплітуди дифузних 
плоских хвиль kD

r
 і khD +

r
 задовольняють сис-

тему неоднорідних рівнянь [21,22]: r

),(

)()2(
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δχ+δχ−=
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δχ+δχ−=

=χ′∆+χ+χ′∆+χ+ε−

+

+
 (11)

де ε0k і εhk – помилки збудження дифузних хвиль, 
∆χ'gg – дисперсійні поправки, що враховують 
процеси багатократного дифузного розсіяння 
( hg

rr ,0= ). 
Накладаючи граничні умови на амплітуди 

хвиль ДР у випадку дифракції Брега і перетво-
рюючи отримані амплітуди плоских хвиль на 
межі кристала в амплітуду розсіяння і відповід-
ний поперечний переріз ДР [21], із системи (11) 
можна отримати такий вираз для дифузної ком-
поненти диференційної відбиваючої здатності 
кристала [23,24]: 

2
00

2),(
)(

||γ

|′|
=

ES

KKf
kR h

D
r

,              (12) 

де fh(K',K) – амплітуда дифузного розсіяння, ку-
тові дужки означають усереднення по розподілу 
дефектів, S – площа вхідної поверхні кристала, 
що оспромінюється РП. Вираз (12) може бути 
спрощений, коли справедливе наближення напів-
нескінченного кристала. У цьому випадку в крис-
талі зберігається лише одна блохівська хвиля у 
хвильових полях як сильних брегівських, так і 
дифузно розсіяних хвиль. Тоді з (12) випливає: 

)(
4

1)(
2

0
qSFCVK

S
kR dynDS

rr









πγ

= ,         (13) 

де 2)( |δχ|= +qhqS r . 
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)Re(21 )(2 δς′+|ς′|+= cbRF cohdyn ,      (14) 
r

де nikq i
rr

µ+=

hKK
rrr

−−′

, . Тут вектор 
 – відхилення кінця хвильового век-

тора дифузно розсіяної хвилі у вакуумі (

)Im( δτ ∆−∆′=µ Ki

k
r

=
KK
rr

=′ ) 
від найближчого вузла оберненої гратки. Екс-
тинкційний фактор Fdyn описує модуляцію ди-
фузно розсіяної інтенсивності, яка викликана екс-
тинкцією сильних брегівських хвиль. 

Інтегруючи (13) по всій сфері Евальда (K'=K), 
в околі точки Н оберненої гратки, ми отримаємо 
інтегральну дифузну компоненту, виміряну на 
ДКС з широко відкритим вікном детектора [3,24]: 
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∫
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r ,             (16) 

де  – елемент площі поверхні в 
оберненому просторі. 

KK dKdS ′′ Ω= 2

Для малих концентрацій с<<1, довільно роз-
поділених обмежених дефектів з середнім раді-
усом R0, Фур'є-компонента флуктуацій поляри-
зованості кристала може бути представлена в 
області q<<km=2π/R0 як  
[1], де Uq – Фур'є-компонента поля зміщень від 
одиничного дефекту, cq=N-1  - 
Фур'є-компонента флуктуацій концентрації де-
фектів, N=V/vc, vc – об'єм елементарної комірки, 
cS=0 або 1 – числа заповнення вузлів RS криста-
лічної гратки, – концентрація дефектів; 

. Усереднення по випадковому розпо-
ділу дефектів дає 

qqhqh chUiE )(χ≈δχ +

)exp()( 0
SS iqRcc∑ −

〉〈= Scc
〉〈= SS RR0

[ ] ).2/()2exp(1221

2

tthUVcv qc

qh

h µµ−−|||χ|≈

≈〉|δχ〈|

−

+
 (17) 

Для двох типів мікродефектів (а саме: сферич-
но-симетричних кластерів і випадково орієнто-
ваних дислокаційних петель) функція F(q)=|h0Uq|2 
у (17), де hhh /0

rr
= , може бути представлена у 

вигляді [25]: 
22

021 /])/([)( qqqhBBqF rr
+= .         (18) 

Дифузна компонента коефіцієнта відбивання 
кристала з однорідно розподіленими дефектами, 
проінтегрована по кутах виходу, може бути ви-
ражена співвідношенням [3]: 
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Параметри розсіяння b2=B1+B2cos2(θ/2), b3= 
=B2cos2θ(1-2tg2θ)/2  у моделі сферичних класте-
рів залежать від їх деформаційних характеристик 
B1=0, B2=(4πAcl/a3)2, Acl=Гε , Г=(1+ν)/[3(1-v)], 
ε – параметр деформації, ν – коефіцієнт Пуасона. 

3
0R

Отримане співвідношення для дифузної ком-
поненти кривої відбивання містить множники, 
які описують характерний перерозподіл інтен-
сивності Fdyn(∆θ) з екстинкційним провалом в 
області повного зовнішнього відбивання |y|≤1 для 
структурного рефлексу 400 і його відсутність для 
КЗР 200 в області довжин хвиль . 
Така відмінність у поведінці кутового розподілу 
дифузного розсіяння для даних рефлексів пояс-
нюється характером зміни інтерференційного 

коефіцієнта поглинання 

Ga
KK

As λ≤λ≤λ

( ) )/1(2/1 ||++ grb
2 0

0

γ⋅
µ

→µi , 

який зростає в області |y|≤1 до значення µi=π/Λ 
(рис.1). Тут використані такі позначення r= 
= 2/)( 22 uvu −+ , u=z2– –1, v=2(zg0–p0). 
Оскільки Λ200≥Λ400, а t≈Λ200, то екстинкційний 
провал для КЗР відсутній. Аналіз зміни інтер-
ференційного коефіцієнта поглинання з ростом 
рівня спотворень у кристалі показує, що збіль-
шення Lh призводить до переходу від динамічно-
го характеру розсіяння до кінематичного (зали-
шається лише кінематичний провал). Це особли-
во яскраво виявляється для рефлексу 200 (рис.1а). 
Для рефлекса 400 цей ефект менш виражений 
(рис.1.б). 

2
0

2
0 κ+g

ІВЗ когерентної і дифузної складових визнача-
лись шляхом інтегрування по кутовій змінній 

y∼∆θ. Отже, формули (10)-(20) дозволяють кіль-
кісно описувати поведінку повної ІВЗ у широкій 
кутовій області, а також для кулонівських дефек-
тів довільних розмірів і концентрацій. Вираз для

Науковий вісник Чернівецького університету. 1999. Випуск 63. Фізика. Електроніка. 31



 В.П. Кладько, Л.І. Даценко, С.Й. Оліховський, В.Ф. Мачулін, І.В. Прокопенко 

 z

1,04

λ=1,056Å

CuKα a)

1,02

1,00

0,98

0,96

-16 -8 0 8

µ i ×γ0/µ0

       

б)
4,0

3,0

2,0

1,0

-15 -10 -5 0 5 10 z

µ i ×γ0/µ0

 
Рис.1. Кутова залежність інтерференційного коефіцієнта поглинання у GaAs для рефлексів 200 (а) і 400 (б). 
Штрихова лінія – ідеальний кристал, суцільна – Lh=0,1. 

ІВЗ запишеться у вигляді суми когерентної й 
дифузної складових: 

DicohI RRR += .                         (21) 
На відміну від аналогічних виразів для ІВЗ 

[1-4], вони дозволяють розраховувати RI для ре-
ального кристала і у випадку, коли χrh=0. Енерге-
тичні залежності RI(λ) розраховувались за фор-
мулою (21) з врахуванням (10) і (19), а також 
залежності параметрів розсіяння від довжини 
хвилі РП і дисперсійних поправок. 

Методична частина 
Енергетичні залежності ІВЗ в області довжин 

хвиль між К-краями поглинання GaAs були одер-
жані з допомогою однокристального спектро-
метра (θ, 2θ – сканування). Система колімуючих 
щілин дозволяла отримувати спектральне вікно 
з шириною ∆λ=0,0025Å. Враховуючи розподіл 
інтенсивності у падаючому пучку в залежності 
від розбіжності ∆θ і ширини спектрального вікна 
∆λ випромінювання неперервного спектру, мож-
на записати такий вираз для ІВЗ: 

0/ PPR ii = ,                          (22) 

де   ,  )()()(
max

min
θ∆∫ ∫ θ∆⋅λλ=

λ

λ

θ∆

θ∆−
cohi RdIdP

∫ λλ=
λ

λ

max

min
)(0 IdP ,   λmin=λ0-∆λ/2,   λmax=λ0+∆λ/2,  

 ,  2/θ∆−θ=θ∆− 2/θ∆θ=θ∆ + . 
Порівняння енергетичних залежностей Ri(λ), 

розрахованих з урахуванням реальної ширини 
спектрального вікна і для фіксованого значення 
довжини хвилі РП приведено на рис.2. 

Для обробки результатів і розрахунку пара-
метрів дефектів використовувалась процедура 
підгонки теоретичної залежності (22) до експери-
ментальної. Ця процедура описана у роботі [26]. 

0,104 0,108 0,112 0,116 λ, нм
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10 2

1

Ri, 10-7
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Рис.2. Вплив ширини спектрального вікна одно-
кристального спектрометра на характер енергетич-
них залежностей ІВЗ 200: ∆λ=0 (крива 1), ∆λ= 
=0,002Å (крива 2). 
Вплив розсіяного і флуоресцентного фону 

враховувався за методикою з роботи [27]. Темпе-
ратурні поправки до функцій атомного розсіяння 
брались з роботи [28]. Дисперсійні поправки роз-
раховувались за формулами роботи [29] з враху-
ванням сил осциляторів, взятих з [30]. При вимі-
рюваннях використовувались рефлекси 200 і 400. 
Досліджувані кристали GaAs з орієнтацією по-
верхні (001) мали густину дислокацій ∼104 см-2, 
а також мікродефекти (преципітати). W-подібний 
розподіл дислокацій у кристалах забезпечував 
неоднорідний розподіл власних компонент (не-
стехіометрія), а також легуючих домішок [31]. 
Визначення характеристик домінуючих типів 
мікродефектів у досліджуваних кристалах про-
водилось також за аналізом хвостів дифузного 
розсіяння [32], одержаних з допомогою ДКС. 
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Результати та їх обговорення 
З метою визначення чутливості ІВЗ різних 

порядків відбивання до дефектів структури, про-
водились розрахунки впливу відносного вкладу 
RD у повну ІВЗ від концентрації с (рис.3а) і роз-
мірів R0 (рис.3б) кулонівських центрів для фік-
сованих довжин хвиль. Із аналізу цих залежнос-
тей випливає, що ІВЗ структурного рефлексу 400 
більш чутлива до дефектів, ніж КЗР 200. Зміна 
когерентної складової ІВЗ враховувалась величи-
ною статичного фактора Lh, який згідно з [14, 33] 
такий: 

2/)( 2η= cnLh , при , 102 ≤η
2/3η= cnLh , при η , 102 ≥

де η=Г|ε|R0h. Прагнення до одиниці залежності 
RiD/Ri=f(R0) при великих розмірах дефектів (R0≥ 
≥2 мкм) для рефлексу 400 викликано тим, що ве-
личина статичного фактора у цьому випадку на-
ближається до одиниці. Для КЗР 200 це відбува-
ється при більших значеннях розмірів дефектів. 

Екстинкційні ефекти враховувались парамет-
ром µds(∆θ), що визначається за співвідношенням 
(19). Незначний внесок RiD у повну ІВЗ для КЗР 
200 дає підстави вважати, що структурні дефекти 
не дадуть значного впливу на положення мініму-
мів енергетичних залежностей Ri(λ) у кристалах 
з різним ступенем відхилення від стехіометрії 
(рис.4). Походження даних мінімумів детально 
описано у роботах [11,26]. Енергетичні залеж-
ності відносного вкладу RiD у Ri для рефлексів 
400 і 200 показані на рис.5. Поведінка цих функ-
цій свідчить, що внесок дифузної компоненти в 
ІВЗ для рефлекса 200 значно менший, ніж для 
400 в усьому досліджуваному інтервалі довжин  

хвиль. Оцінки впливу такого внеску на положен-
ня мінімумів Ri(λ) показує, що ним можна зне-
хтувати при визначенні відхилення від стехіоме-
трії на рівні ∼10-5. 

Проведені розрахунки показують, що вико-
ристання динамічного наближення для опису 
поведінки ІВЗ для КЗР 200 у кристалах з дефек-
тами має реальне підгрунття. Взагалі кажучи, 
це наближення можна використати, коли дина-
мічний параметр A=πt/Λ – достатньо великий. 
Згідно з [34,35], для досягнення граничного зна-
чення достатньо, щоб А≥3. У нашому випадку 
для КЗР 200 його величина змінюється у межах 
2÷5, тобто t≥Λ. Дифузна компонента ІВЗ форму-
ється у даному випадку всією глибиною проник-
нення РП, а її інтенсивність пропорційна t/Λ. 
Тому, очевидно, що її внесок у ІВЗ для випадку 
сильного поглинання і слабих інтерференцій – 
незначний. Це свідчить на користь того, що де-
фекти структури приводять до зменшення коге-
рентної складової, яке не може бути компенсова-
но внеском в ІВЗ RiD. Тому значення Ri у реаль-
ному кристалі можуть мати значення ІВЗ менше, 
ніж в ідеальному кристалі. Сказане вище під-
тверджується поведінкою експериментальних 
енергетичних залежностей ІВЗ для рефлексів 200 
і 400 у зразках GaAs з різним ступенем структур-
ної досконалості (рис.6). Там же наведені залеж-
ності для ідеального кристала, а також підгоночні 
розрахункові залежності для реальних зразків. Як 
випливає з рис.6, експериментальні графіки добре 
узгоджуються з підгоночними як для КЗР 200, так 
і дозволеного рефлексу 400. Визначення пара-
метра нестехіометрії з енергетичних залежностей 
для КЗР 200 здійснювалось при використанні 
значень параметрів дефектів с і R0, одержаних 
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Рис.3. Залежність відносного вкладу дифузної складової у повну ІВЗ від концентрації (R0=1мкм) (а) і розмірів 

кластерів (с=2,5⋅108см-3) (б) для кристала GaAs. Рефлекси: 400 (крива 1), 200 (крива 2). 
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Таблиця 1. Характеристики дефектів і параметри нестехіометрії для зразків GaAs.  
       Номери кристалів відповідають позначенням рис.6. 

 400 200 
Номер зразка L R0, мкм с0⋅10-8, см-3 L R0, мкм с0⋅10-9, см-3 ∆=cGa–cAs 

3 0,029(3) 0,20(2) 3000(30) 0,005(1) 0,31(5) 280(80) –0,0003 
2 0,22(5) 0,57(5) 200(10) 0,075(5) 0,7(1) 29(3) –0,0037 
4 0,14(3) 1,0(1) 5(1) 0,035(3) 4,0(3) 6(1) +0,0012 

Фактор , де , – у межах від 2,8% (зразок 3) до 13% (зразок 4). ])([
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Рис.4. Енергетичні залежності когерентної компоненти 
ІВЗ для КЗР 200 GaAs, розраховані для кристалів: сте-
хіометричного складу (1), з надлишком Ga (cGa-cAs= 
=0,05) (2), з надлишком As (cGa-cAs=-0,05) (3). 

Рис.5. Енергетичні залежності відносного внеску 
RiD в ІВЗ для рефлексів 400 (1) і 200 (2) у GaAs 

(c=2,5⋅108 см-3, R0=1 мкм). 

при підгонці теоретичних кривих для рефлекса 
400, більш чутливого до дефектів структури. Ці 
дані, а також одержані при підгонці значення 
статичних факторів Lh і параметрів дефектів для 
структурного 400 і квазізабороненого 200 рефлек-
сів, приведені у таблиці 1. Відмітимо, що резуль-
тати визначення параметрів нестехіометрії крис-
талів GaAs даним способом добре корелюють з 
одержаними раніше методом маятникових осци-
ляцій інтенсивності КЗР [36]. Значення парамет-
рів дефектів, одержані даним способом підгонки 
теоретичних залежностей Ri(λ), також добре 
корелюють з результатами, які отримані мето-
дом аналізу двокристальних кривих відбивання 
(CuKα1-випромінювання, рефлекс 400). 

На завершення розглянемо характер пове-
дінки енергетичної залежності Ri(λ) для зразка 
з механічно порушеною (шліфованою) поверх-
нею (залежність 5 на рис.6а). Крива відбивання 

від порушеного шару (ПШ) має широкий куто-
вий розподіл і при даному спектральному вікні 
приладу не все розсіяне випромінювання попадає 
у детектор. Крім того ПШ призводить до силь-
ного пригнічення когерентної складової від не-
спотвореної частини кристала. Хід цієї залеж-
ності описується кінематичним наближенням з 
врахуванням товщини ПШ і поглинання у ньому 
інтенсивності падаючого на кристал пучка РП. 
Відзначимо, що  небезпека неповного врахуван-
ня RiD існує і для зразків, що містять малі дефек-
ти з широким кутовим розподілом інтенсивності 
дифузного розсіяння, інтегральний внесок якого 
в ІВЗ може бути визначальним. Однак, як пока-
зано вище, це не може впливати на параметр 
нестехіометрії, визначений за положенням міні-
мумів енергетичних залежностей. Збільшення ж 
величини спектрального вікна, що призводить до 
більш повного врахування ДР, небажане, з огляду  
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Рис.6. Експериментальні енергетичні залежності Ri=f(λ) для кристалів GaAs: розрахункова для ідеального стехіомет-
ричного кристала (1), експериментальні залежності для кристалів GaAs (2-4), зразок з механічно пошкодженою 
поверхнею (5). Відбивання 200 (1-5), відбивання 400 (6). 

на погіршення визначення енергетичного поло-
ження мінімуму ІВЗ. Тому необхідний оптималь-
ний вибір ширини щілин коліматора для задо-
волення обох вимог, що потребує спеціального 
дослідження. 

Висновки 
Отримані вирази для дифузної і когерентної 

складових диференційної і ІВЗ при дифракції по 
Брегу в кристалах з кулонівськими центрами в 
умовах сильного поглинання і впливу аномаль-
ної дисперсії. Теоретично проаналізовано пове-
дінку інтерференційного коефіцієнта поглинання 
для рефлексів 200 і 400, а також умови і характер 
дифракції РП у залежності від параметрів дефек-
тів і вектора дифракції в кристалах GaAs. Вста-
новлена слабка чутливість дифузного розсіяння  
до дефектів структури для КЗР. При цьому по-
казано, що формули динамічної теорії брегівської 
дифракції для реального кристала справедливі і 
у випадку сильного поглинання при виконанні 
умов |χih|>>|χrh|, включаючи випадок |χrh|=0. 
Експериментальна реалізація даної умови в об-
ласті довжин хвиль поблизу К-країв поглинання 
дозволила при поєднанні вимірювань для реф-
лексів 400 і 200 визначати параметри нестехіо-
метричності кристалів GaAs. 
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