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ÎÁÙÀß ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊÀ ÐÀÁÎÒÛ

Àêòóàëüíîñòü òåìû.
Âûñîêîðàçðåøàþùàÿ ðåíòãåíîâñêàÿ äèôðàêòîìåòðèÿ (ÂÐÐÄ) ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ

èññëåäîâàíèÿ âíóòðåííåé ñòðóêòóðû ïîëóïðîâîäíèêîâûõ êðèñòàëëîâ. Â ïîñëåäíåå
âðåìÿ äîñòàòî÷íî ÷àñòî âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü èññëåäîâàíèÿ îáúåêòîâ ñóáìèê-
ðîííîãî ìàñøòàáà - ñâåðõðåøåòîê, ñòðóêòóð ñ êâàíòîâûìè òî÷êàìè è ïðîâîäàìè.
Ïîýòîìó, ìåòîäû âûñîêîðàçðåøàþùåé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêòîìåòðèè äëÿ ðåøåíèÿ
ïîäîáíûõ çàäà÷ äîëæíû îáåñïå÷èâàòü ñóáìèêðîííóþ ðàçðåøàþùóþ ñïîñîáíîñòü ïî
îáúåêòó, à òàêæå äîñòàòî÷íóþ òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ òàêèõ ñòðóêòóð.
Äàííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà ðàçâèòèþ òåîðèè ìåòîäîâ ÂÐÐÄ íà îñíîâå äèíàìè÷åñêîé
òåîðèè äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé. Îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî èñïîëüçîâàíèþ
ìíîãîëó÷åâîé äèôðàêöèè â ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ â êîìïëàíàðíîé ãåîìåòðèè,
à òàê æå äëÿ àñèììåòðè÷íîãî áðýããîâñêîãî è ñêîëüçÿùåãî îòðàæåíèé îò êðèñòàëëà.

Îäíîçíà÷íàÿ èíòåðïðåòàöèÿ ðåíòãåíîâñêèõ äèôðàêöèîííûõ ñïåêòðîâ ìíîãî-
ñëîéíûõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ñòðóêòóð èìååò ñóùåñòâåííûå îãðàíè÷åíèÿ äàæå äëÿ
èäåàëüíûõ ñëîåâ ïðè èñïîëüçîâàíèè ëèáî êèíåìàòè÷åñêîé, ëèáî äâîõâîâíîâîé äè-
íàìè÷åñêîé ìîäåëåé äèôðàêöèè. Âìåñòå ñ òåì, àíàëèç ëèòåðàòóðû ñâèäåòåëüñòâóåò
î òîì, ÷òî âëèÿíèå ñîñåäíèõ óçëîâ îáðàòíîé ðåøåòêè íà äèôðàêöèîííóþ êàðòèíó
ìîæåò áûòü ñóùåñòâåííûì ïðè äàëåêèõ óãëîâûõ îòêëîíåíèÿõ îò òî÷íîãî ïîëîæåíèÿ
áðýããîâñêîãî óãëà (ñëó÷àé êîðîòêîïåðèîäíîé ñâåðõðåøåòêè (ÑÐ) èëè ñëîåâ ñ áîëü-
øèì íåñîîòâåòñòâèåì ïàðàìåòðîâ ðåøåòîê). Åùå îäíîé âàæíîé ïðîáëåìîé ÿâëÿåò-
ñÿ íåîäíîçíà÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíòíîãî ñîñòàâà íà ãðàíèöàõ èíòåðôåéñà â
ìíîãîêîìïîíåíòíûõ êâàíòîâûõ ñëîÿõ ÑÐ è âëèÿíèå àíèçîòðîïèè äåôîðìàöèîííûõ
ïîëåé íà êðèâûå äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ (ÊÄÎ).

Îãðàíè÷åííîñòü ïðèìåíåíèÿ ñóùåñòâóþùèõ òåîðèé äëÿ îïèñàíèÿ äèôðàêöèè â
ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ ñâÿçàíà òàêæå ñ îòñóòñòâèåì ñîîòâåòñòâóþùèõ àëãîðèò-
ìîâ ðàñ÷åòà äèôðàêöèè â ýòèõ ñòðóêòóðàõ ñ ó÷åòîì ìíîãèõ âîëí, à òàêæå ÷àñòè÷íîé
ðåëàêñàöèè ñèñòåìû è ëîêàëüíîé ðàçîðèåíòàöèè âåêòîðà îáðàòíîé ðåøåòêè. Êðî-
ìå òîãî, äëÿ ïîâûøåíèÿ îäíîçíà÷íîñòè ðåçóëüòàòîâ ðåíòãåíî-ñòðóêòóðíîãî àíàëèçà
íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàíèå êàðò îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà, à èõ èíòåðïðåòàöèÿ òðåáó-
åò ñîîòâåòñòâóþùèõ ðàñ÷åòîâ (ìîäåëèðîâàíèÿ ýòèõ êàðò).

Ïðîâåäåííûå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî íåó÷åò ïåðå÷èñëåííûõ ôàêòîðîâ ìî-
æåò ïðèâåñòè ê íåâåðíîé òðàêòîâêå äèôðàêöèîííûõ ýôôåêòîâ, è ñîîòâåòñòâåííî,
ñòðóêòóðû íàíîêðèñòàëëè÷åñêèõ îáúåêòîâ. Ïîòîìó, ðàçðàáîòêà òåîðåòè÷åñêèõ îñíîâ
äèôðàêöèè â ìíîãîñëîéíûõ ïëàíàðíûõ ñòðóêòóðàõ è ìåòîäèê èõ àíàëèçà ÿâëÿåòñÿ
àêòóàëüíîé è â òî æå âðåìÿ íå ïðîñòîé íà ïðàêòèêå çàäà÷åé.

Ñâÿçü ðàáîòû ñ íàó÷íûìè ïðîãðàììàìè, ïëàíàìè, òåìàìè.
Äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà îòâå÷àåò îñíîâíûì íàïðàâëåíèÿì íàó÷íîé äåÿòåëüíî-

ñòè Èíñòèòóòà ôèçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ èì. Â.Å. Ëàøêàðåâà ÍÀÍ Óêðàèíû è âû-
ïîëíåííà â ñîîòâåòñòâèè ñ òåìàìè: � 0103U000380, � 0197U008669, � 0103U006315.
Ðîëü àâòîðà â èñïîëíåíèè íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèõ ðàáîò çàêëþ÷àëàñü â ðàçðàáîò-
êå è ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé, ïîëó÷åíèè ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ ñïåêòðîâ è èññëåäîâàíèè ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ íàíîðàçìåðíûõ ýïèòàêñèàëüíûõ
ñëîåâ, êâàíòîâûõ ïðîâîäîâ è òî÷åê.
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Öåëü è çàäàíèå èññëåäîâàíèÿ.
Öåëü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû çàêëþ÷àëàñü â ðàçâèòèè òåîðåòè÷åñêèõ îñíîâ äè-

íàìè÷åñêîé äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ â ðàçíûõ
ãåîìåòðèÿõ, à òàêæå â èññëåäîâàíèè äåôîðìàöèîííûõ è êîìïîçèöèîííûõ ñâîéñòâ,
äëÿ îïòèìèçàöèè ôèçèêî-òåõíîëîãè÷åñêèõ óñëîâèé ïîëó÷åíèÿ ìíîãîñëîéíûõ íàïðÿ-
æåííûõ ñòðóêòóð ñ êâàíòîâûìè ÿìàìè è òî÷êàìè, ñ çàðàíåå çàäàííûìè ñâîéñòâàìè.

Äëÿ äîñòèæåíèÿ ïîñòàâëåííîé öåëè ðåøàëèñü ñëåäóþùèå íàó÷íûå çàäàíèÿ:
1. Óòî÷íåíèå è ðàñøèðåíèå òåîðåòè÷åñêèõ îñíîâ äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè Õ-

ëó÷åé â ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ äëÿ ñëó÷àÿ âëèÿíèÿ íà äèôðàêöèþ íåñêîëüêèõ
óçëîâ îáðàòíîé ðåøåòêè. Ýòà ìîäåëü äîëæíà ó÷èòûâàòü âçàèìîäåéñòâèå èçëó÷åíèÿ,
äèôðàãèðîâàííîãî ðàçíûìè óçëàìè ðåøåòêè, â òîì ÷èñëå è çåðêàëüíî îòðàæåííîãî.

2. Ñîçäàíèå ìåòîäîëîãèè, àëãîðèòìîâ è ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ âûñî-
êîðàçðåøàþùåé äèôðàêòîìåòðè÷åñêîé êîëè÷åñòâåííîé äèàãíîñòèêè ìíîãîñëîéíûõ
ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ñòðóêòóð.

3. Ïðîâåäåíèå êîìïëåêñà âûñîêîðàçðåøàþùèõ äèôðàêòîìåòðè÷åñêèõ èññëåäî-
âàíèé ñòðóêòóðíûõ è äåôîðìàöèîííûõ ñâîéñòâ ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóð íà îñíîâå
InGaAs/GaAs â çàâèñèìîñòè îò óñëîâèé ðîñòà.

4. Óñòàíîâëåíèå âçàèìîñâÿçè ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè êàðòèíàìè äèôðàê-
öèè Õ-ëó÷åé è ÷èñëåííûì ðàñ÷åòîì ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçðàáîòàííûõ òåîðåòè÷åñêèõ
ïîäõîäîâ è òåõíîëîãè÷åñêèìè è äåôîðìàöèîííûìè ïàðàìåòðàìè ýïèòàêñèàëüíèõ
ïëåíîê.

5. Îïðåäåëåíèå âëèÿíèÿ àíèçîòðîïíûõ èñêàæåíèé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è
ïåðåõîäíîé îáëàñòè ìåæäó ñëîÿìè íà ðåíòãåíîâñêèå èçìåðåíèÿ ïàðàìåòðîâ ñòðóê-
òóð.

Îáúåêò èññëåäîâàíèÿ: ìíîãîñëîéíûå ñâåðõðåøåòî÷íûå ñòðóêòóðû
InGaAs/GaAs è SiGe/Si ñ ðàçëè÷íûì ñîäåðæàíèåì èíäèÿ è ãåðìàíèÿ, ñòðóê-
òóðû ñ åäèíè÷íûìè êâàíòîâûìè ÿìàìè (InGaAs/AlGaAs/GaAs) è ñòðóêòóðû ñ
êâàíòîâûìè òî÷êàìè è ïðîâîäàìè.

Ïðåäìåò èññëåäîâàíèÿ: äâóõ- è N-âîëíîâàÿ äèíàìè÷åñêàÿ äèôðàêöèÿ â ñëî-
èñòûõ ñòðóêòóðàõ â ðàçíûõ ãåîìåòðèÿõ ýêñïåðèìåíòà ïðè áðýããîâñêîé äèôðàêöèè;
âçàèìîäèôôóçèÿ êîìïîíåíò íà ãðàíèöàõ ñëîåâ è ðåëàêñàöèÿ íàïðÿæåíèé íà èíòåð-
ôåéñàõ; ãåîìåòðè÷åñêèå ïàðàìåòðû ñëîåâ.

Ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ: êîìïëåêñ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ ìåòîäîâ,
êîòîðûé âêëþ÷àåò â ñåáÿ âûñîêîðàçðåøàþùóþ ðåíòãåíîâñêóþ äèôðàêòîìåòðèþ;
ìåòîäû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ äèôðàêöèè è îòðàæåíèÿ, à òàêæå
äâóìåðíûõ êàðò ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.
Ãëàâíîå îòëè÷èå äàííîé ðàáîòû îò àíàëîãè÷íûõ ïðåäûäóùèõ èññëåäîâàíèé çà-

êëþ÷àåòñÿ â ïîëíîì êîëè÷åñòâåííîì ó÷åòå äèíàìè÷åñêèõ ýôôåêòîâ ïðè äèôðàêöèè
â ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ. Âïåðâûå ïîëó÷åíû òàêèå íàó÷íûå ðåçóëüòàòû:

• èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ñîçäàíà òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü äèíàìè÷åñêîé N-âîëíîâîé
äèôðàêöèè â ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ, àäåêâàòíàÿ äëÿ ñëîåâ ïðîèçâîëüíîé òîë-
ùèíû; â ÷àñòíîñòè, ó÷òåíû ýôôåêòû îòðàæåíèÿ è äèôðàêöèè ïðè ìàëûõ óãëàõ
ïàäåíèÿ è âûõîäà, è ïðè óãëàõ ïàäåíèÿ 45◦ è 90◦. Íàéäåíî òî÷íîå íàïðàâëåíèå
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äèôðàãèðîâàííîãî â êðèñòàëëå ëó÷à. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðåèìóùåñòâà ïðåäëîæåííîãî
ðåøåíèÿ íàèáîëåå ÷åòêî ïðîÿâëÿþòñÿ ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÊÄÎ âäàëå-
êå îò áðýããîâñêîãî ïîëîæåíèå, òî åñòü äàþò âîçìîæíîñòü òî÷íîãî àíàëèçà ñòðóêòóð,
êîòîðûå ñîñòîÿò èç ìàòåðèàëîâ, çíà÷èòåëüíî îòëè÷àþùèõñÿ ïàðàìåòðàìè ðåøåòêè,
à òàêæå ïðè èñïîëüçîâàíèè ñèëüíî àñèììåòðè÷íîé ãåîìåòðèè äèôðàêöèè;

• ïðîàíàëèçèðîâàíà äèñïåðñèîííàÿ ïîâåðõíîñòü (êàê äåéñòâèòåëüíàÿ, òàê è ìíè-
ìàÿ åå ÷àñòü) äëÿ ãåîìåòðèé Áðýããà è Ëàóý äëÿ 2-õ, 3-õ, 4-õ è N -âîëíîâîãî ñëó÷àÿ.
Óñòàíîâëåíî, ÷òî äèñïåðñèîííàÿ ïîâåðõíîñòü äëÿ ïîãëîùàþùèõ êðèñòàëëîâ â ãåî-
ìåòðèè Áðåããà êàðäèíàëüíî îòëè÷àåòñÿ îò ñëó÷àÿ Ëàóý. Ïîêàçàíî, ÷òî ëèøü â ñëó÷àå
äåéñòâèòåëüíîãî äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ ìîæíî ãîâîðèòü î äèàìåòðå äèñïåðñèîí-
íîé ïîâåðõíîñòè â ñëó÷àå Áðåããà - òîãäà èñ÷åçàåò êàê ïîãëîùåíèå, òàê è àñèììåòðèÿ
äèñïåðñèîííîé ïîâåðõíîñòè, è ïîÿâëÿåòñÿ îáëàñòü ïîëíîãî îòðàæåíèÿ;

• íà îñíîâå ðàçðàáîòàííîé òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè äèôðàêöèè ïðåäëîæåíà ìåòî-
äèêà êîíòðîëÿ ñòðóêòóðû è äåôîðìàöèè íàïðÿæåííûõ è ÷àñòè÷íî ðåëàêñèðîâàííûõ
ñëîåâ, êîòîðàÿ çàêëþ÷àåòñÿ â èçìåðåíèÿõ àçèìóòàëüíûõ çàâèñèìîñòè ÊÄÎ;

• âûÿñíåíà ðîëü ôîðìû ãðàäèåíòà ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíòíîãî ñîñòàâà íà ãðà-
íèöàõ ðàçäåëà â ìíîãîñëîéíûõ InGaAs/GaAs ñòðóêòóðàõ íà ÊÄÎ â ñëó÷àå äèôðàê-
öèè Áðýããà. Â ÷àñòíîñòè óñòàíîâëåíî, ÷òî íàèáîëåå àäåêâàòíî êðèâûå îòðàæåíèÿ
îïèñûâàþòñÿ ïðè ââåäåíèè ãèïåðáîëè÷åñêîãî çàêîíà èçìåíåíèÿ ãðàäèåíòà ñîñòà-
âà íà ãðàíèöå ñëîåâ. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî òîëùèíà ñëîÿ ìîæåò áûòü íåâåðíî
îïðåäåëåííà ïðè èñïîëüçîâàíèè äîïóùåíèÿ î ðåçêîì èçìåíåíèè ñîñòàâà íà ãðàíèöå
ìåæäó ñëîÿìè.

Ïðàêòè÷åñêîå çíà÷åíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.
Ìåòîäû ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà è ïðîöåäóðó ôèðîâàíèÿ ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ

îïðåäåëåíèÿ õàðàêòåðèñòèê ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóð â ÷àñòíîñòè ïðîôèëåé äåôîð-
ìàöèè, êîìïîçèöèîííûõ ïðîôèëåé, ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. Ïîëó÷åííûå ðå-
çóëüòàòû ïîçâîëÿþò îïòèìèçèðîâàòü ôèçèêî-òåõíîëîãè÷åñêèå óñëîâèÿ ðîñòà è îá-
ðàáîòêè ñëîæíûõ ìíîãîñëîéíûõ ñèñòåì è òîíêèõ ïëåíîê äëÿ ñîçäàíèÿ ïðèáîðîâ íà
èõ îñíîâå. Îïèñàííûå â ðàáîòå òåîðåòè÷åñêèå ìîäåëè è ìåòîäè÷åñêèå ïîäõîäû ìîãóò
áûòü èñïîëüçîâàííûå â ñïåöêóðñàõ ïî ôèçèêå òâåðäîãî òåëà ðåíòãåíîñòðóêòóðíîìó
àíàëèçó, êîìïüþòåðíîé ôèçèêå.

Ëè÷íûé âêëàä ñîèñêàòåëÿ.
Â îïóáëèêîâàííûõ òðóäàõ [1 � 21], ëè÷íûé âêëàä äèññåðòàíòà çàêëþ÷àåòñÿ â

ñîçäàíèè òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèÿõ ñïåêòðîâ îòðà-
æåíèÿ è êàðò îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà, ðàñ÷åòå ïàðàìåòðîâ äåôîðìàöèè â ñëîÿõ ÑÐ
ñòðóêòóð è ïðîôèëåé ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíòîâ â îáëàñòÿõ èíòåðôåéñîâ. Òàêæå,
âî âñåõ ðàáîòàõ äèññåðòàíò ïðèíèìàë àêòèâíîå ó÷àñòèå â àíàëèçå è èíòåðïðåòàöèè
ðåçóëüòàòîâ èññëåäîâàíèé è íàïèñàíèè ñòàòåé.

Àïðîáàöèÿ ðåçóëüòàòîâ äèññåðòàöèè.
Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû èçëîæåííûõ â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå èññëåäîâàíèé äî-

êëàäûâàëèñü è îáñóæäàëèñü íà íàó÷íûõ êîíôåðåíöèÿõ: II Óêðàèíñêàÿ íàó÷íàÿ êîí-
ôåðåíöèÿ ïî ôèçèêå ïîëóïðîâîäíèêîâ - ÓÍÊÔÍ-II (×åðíîâöû-Âèæíèöà, Óêðàèíà,
20-24.09.2004); X International Conference on Physics and Technology of Thin Films -
ICPTTF-X (Ivano-Frankivsk, Ukraine, 16-21.05.2005); European Materials Conference
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- E-MRS 2005 Fall Meeting (Warsaw, Poland, 5-9.09.2005); V íàöèîíàëüíàÿ êîí-
ôåðåíöèÿ ïî ïðèìåíåíèþ ðåíòãåíîâñêîãî, ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ, íåéòðîíîâ
è ýëåêòðîíîâ äëÿ èññëåäîâàíèå ìàòåðèàëîâ ÐÑÍÝ-ÍÀÍÎ-2005 (Ðîññèÿ, Ìîñêâà
14-19.11.05); 3-é Ìåæäóíàðîäíûé íàó÷íûé ñåìèíàð "Ñîâðåìåííûå ìåòîäû àíàëè-
çà äèôðàêöèîííûõ äàííûõ (òîïîãðàôèÿ, äèôðàêòîìåòðèÿ, ýëåêòðîííàÿ ìèêðîñêî-
ïèÿ)"(Ðîññèÿ, Â.Íîâãîðîä 23-26.05.06); 8th Biennial Conference on High Resolution
X-Ray Di�raction and Imaging (X-TOP 2006) (Baden-Baden/Karlsruhe, Germany, 19-
22.09.06).

Ïóáëèêàöèè.
Ïî ìàòåðèàëàì äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíû 21 íàó÷íàÿ ðàáîòà, èç êîòîðûõ 9 ñòà-

òåé, 3 ìàòåðèàëà è 9 òåçèñîâ äîêëàäîâ íà íàó÷íûõ êîíôåðåíöèÿõ. Ñïèñîê ïóáëèêà-
öèé ïðèâåäåí â êîíöå àâòîðåôåðàòà.

Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèè.
Äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà ñîñòîèò èç âñòóïëåíèÿ, ëèòåðàòóðíîãî îáçîðà ïî òåìå

èññëåäîâàíèé (ðàçäåë 1), ÷åòûðåõ îðèãèíàëüíûõ ðàçäåëîâ, âûâîäîâ, îäíîãî ïðè-
ëîæåíèÿ è ñïèñêà öèòèðóåìîé ëèòåðàòóðû èç 104 íàèìåíîâàíèé. Îñíîâíîé òåêñò
äèññåðòàöèè èçëîæåí íà 115 ñòðàíèöàõ. Äèññåðòàöèÿ ñîäåðæèò 37 ðèñóíêîâ è 3 òàá-
ëèöû.

ÎÑÍÎÂÍÎÅ ÑÎÄÅÐÆÀÍÈÅ ÐÀÁÎÒÛ
Âî âñòóïëåíèè îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü òåìû äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû, åå

ñâÿçü ñ íàó÷íûìè ïðîãðàììàìè è òåìàìè, ñôîðìóëèðîâàíû öåëü è çàäàíèå ðàáî-
òû, åå íàó÷íóþ íîâèçíó, ïðàêòè÷åñêîå çíà÷åíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ, ïðèâåäåíû
äàííûå î ëè÷íîì âêëàäå äèññåðòàíòà, à òàêæå ñâåäåíèÿ îá àïðîáàöèè ðàáîòû è ïóá-
ëèêàöèÿõ.

Â ðàçäåëå 1 ïðåäñòàâëåí îáçîð ìåòîäîâ ìîäåëèðîâàíèÿ äèôðàêöèè ðåíòãåíîâ-
ñêèõ ëó÷åé â ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ íà îñíîâå äèíàìè÷åñêîé òåîðèè. Ðàññìîò-
ðåíû òàêèå àëãîðèòìû, êàê: ìåòîä ìàòðèö Àáåëå, îäíîìåðíûå óðàâíåíèÿ Òàêàãè
[1], ÒÌÀ [2], ðåêóððåíòíûå ñîîòíîøåíèÿ Áàðòåëñà [3], ÐÌÀ [4], ìíîãîëó÷åâîé ÒÌÀ
[5], 3-õ ìåðíûé ìíîãîëó÷åâîé àëãîðèòì Ñòåöüêà äëÿ îäíîðîäíîé ïëàñòèíêè [6] è
àëãîðèòì Ñóâîðîâà äëÿ ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóð [7]. Ïðèâåäåí àíàëèç îñíîâíûõ õà-
ðàêòåðèñòèê ýòèõ ìåòîäîâ, óêàçàíû èõ íåäîñòàòêè è ïðåèìóùåñòâà. Âñå îïèñàííûå
â ðàìêàõ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ìåòîäû áûëè ðåàëèçîâàíî ïðîãðàììíî. Îòäåëü-
íûé ïîäðàçäåë ïîñâÿùåí îáùåïðèíÿòûì ìåòîäàì ó÷åòà íàïðàâëåíèé âåêòîðîâ äè-
ôðàêöèè. Êðîìå ýòîãî, â ðàçäåëå 1 ïðèâåäåíà íåáîëüøàÿ èñòîðè÷åñêàÿ ñïðàâêà î
äèíàìè÷åñêîé òåîðèè äèôðàêöèè.

Â ðàçäåëå 2 èç óðàâíåíèé Ìàêñâåëëà âûâåäåíû îñíîâíûå ôîðìóëû äèíàìè-
÷åñêîé òåîðèè äèôðàêöèè. Áåç óïðîùåíèé âûâåäåíî â îáùåì âèäå óðàâíåíèå ðàñ-
ïðîñòðàíåíèÿ ïëîñêèõ ìîíîõðîìàòè÷åñêèõ ðåíòãåíîâñêèõ âîëí â êðèñòàëëè÷åñêîé
ñðåäå (ïðè óñëîâèè îòñóòñòâèÿ çàðÿäîâ è µ = 1, ÷òî ïðàâîìåðíî äëÿ Õ-ëó÷åé), êî-
òîðîå äëÿ êàæäîé áëîõîâñêîé âîëíû ïðèíèìàåò âèä:

(k2
h −K2)

K2 Eh =
(kh · Eh)kh

K2 +
N∑

g 6=h

χh−gEg (1)
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ãäå E � íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ kh è K � âîëíîâûå âåêòîðû ñîîòâåò-
ñòâåííî â êðèñòàëëå è âàêóóìå (K = 1/λ) χh−g � Ôóðüå êîìïîíåíòû ïîëÿðèçóåìî-
ñòè N � êîëè÷åñòâî òî÷åê îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà, êîòîðûå ïðèíèìàþò ó÷àñòèå â
äèôðàêöèè.

Â ýòîì æå ðàçäåëå ââåäåíî ïîíÿòèå äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ äëÿ ìíîãîëó÷å-
âîãî ñëó÷àÿ è ïðèâåäåí îáùèé âèä ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ìåæäó ñëîÿìè è íà ïîâåðõ-
íîñòÿõ ñòðóêòóðû:

Et = const Dn = const H = const (2)

Êðîìå òî÷íûõ âûðàæåíèé ïðèâåäåíû îáùåóïîòðåáèìûå ïðèáëèçèòåëüíûå ñ óêà-
çàíèÿìè, êàêèå äîïóùåíèÿ èñïîëüçóþòñÿ ïðè èõ âûâåäåíèè. Ýòè ïðåäïîëîæåíèÿ
ñëåäóþùèå: ìàëàÿ âåëè÷èíà ïîëÿðèçóåìîñòè, ïîëÿðèçàöèîííûé ôàêòîð äëÿ Pi-
ïîëÿðèçàöèè C = cos(2θ0), êîëëèíåàðíîñòü â êðèñòàëëå âåêòîðîâ E è D,... Çäåñü
è äàëåå îñíîâíûå óðàâíåíèÿ ñ òàêèìè ïðåäïîëîæåíèÿìè áóäåì íàçûâàòü óïðîùåí-
íûìè.

Ðàçäåë 3 ïîñâÿùåí ðåøåíèþ äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ â êîìïëàíàðíûõ äâóõ-,
òðåõ- è ÷åòûðåõ-âîëíîâûõ ñëó÷àÿõ. Ïðèâåäåí àëãîðèòì ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà ìåòîäîì
Ëàãåððà äèñïåðñèîííîé ïîâåðõíîñòè äëÿ ýòèõ ñëó÷àåâ. Äëÿ äâóõ-âîëíîâîãî ñëó÷àÿ
ïðåäëîæåíî ïðèáëèæåííîå àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå (êâàäðàòíîå óðàâíåíèå) è òî÷íîå
àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå (óðàâíåíèå ÷åòâåðòîé ñòåïåíè) ìåòîäîì Ôåððàðè.

Äèñïåðñèîííîå óðàâíåíèå ìîæíî ïîëó÷èòü èç òðåáîâàíèÿ íåòðèâèàëüíîñòè ðå-
øåíèÿ ñèñòåìû, êîòîðàÿ ñîñòàâëåíà èç N óðàâíåíèé ðàñïðîñòðàíåíèÿ (1), òî åñòü
det ∆E = 0. Äëÿ äâóõ-âîëíîâîãî ñëó÷àÿ (N = 2) â óïðîùåííîé ôîðìå îíî èìååò
âèä:

(k2
0 − (1 + χ0)K2)(k2

h − (1 + χ0)K2) = C2K4χbarhχh (3)
ãäå kh = k0 + h, à h - âåêòîð äèôðàêöèè.

Ýòî óðàâíåíèå ÷åòâåðòîé ñòåïåíè, è åãî ðåøåíèåì ÿâëÿþòñÿ äâå ïåðåñåêàþùèåñÿ
ñôåðû ñ öåíòðàìè â òî÷êàõ Î è Í (íà÷àëî è êîíåö âåêòîðà h) è ðàäèóñîì k = nK,
ãäå n � êîýôôèöèåíò ïðåëîìëåíèÿ ñðåäû (ðèñ. 1).

Íàèáîëåå èíòåðåñíûå ýôôåêòû (äèíàìè÷åñêèå) íàáëþäàþòñÿ âáëèçè òî÷êè ïå-
ðåñå÷åíèÿ ñôåð Åâàëüäà (òàê íàçûâàåìàÿ òî÷êà Ëîðåíòöà). Îäíàêî èìåííî ýòà îá-
ëàñòü â ãåîìåòðèè Áðåããà â áîëüøèíñòâå êíèæåê ïî ðåíòãåíî-ñòðóêòóðíîìó àíàëèçó
ïðèâåäåííàÿ íå ñîâñåì âåðíî (ðèñ. 2 à), â äåéñòâèòåëüíîñòè äëÿ ïîãëîùàþùåãî êðè-
ñòàëëà îíà âûãëÿäèò êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 2 á).

Â òàáëèöå 1 ïðèâåäåíû ðàçëè÷íûå ïðåäåëüíûå ñëó÷àè äèôðàêöèè ïî Áðåããó.
Äëÿ ðåøåíèÿ äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ (3) íåîáõîäèìî ñäåëàòü çàìåíó ïåðå-

ìåííûõ, ÷òîáû îñòàëàñü ëèøü îäíà íåèçâåñòíàÿ, ó÷èòûâàÿ, ÷òî ïåðåìåííûå kh è k0
ñâÿçàííû (ïîäïèñü ïîä óðàâíåíèåì (3). Ýòîãî ìîæíî äîñòè÷ü äâóìÿ ïóòÿìè: ðàçëî-
æèòü âîëíîâûå âåêòîðû íà äåêàðòîâû êîîðäèíàòû x è y è ó÷åñòü ÷òî êîîðäèíàòà
x èçâåñòíà, ïîñêîëüêó îíà ñîõðàíÿåòñÿ ïðè ïðåëîìëåíèè ëó÷à; èëè, îïÿòü æå, ó÷è-
òûâàÿ íåïðåðûâíîñòü òàíãåíöèàëüíîé ñîñòàâëÿþùåé ïàäàþùåãî âîëíîâîãî âåêòîðà,
ââåñòè íîâóþ ïåðåìåííóþ ε: kh = K0 + h + Kεn, ãäå n � âíåøíÿÿ íîðìàëü êðè-
ñòàëëà. Äëÿ äâóõ-âîëíîâîãî ñëó÷àÿ îáà ïîäõîäà ýêâèâàëåíòíû, íî äëÿ ñëó÷àÿ òðåõ
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è áîëåå ñèëüíûõ âîëí ïåðâûé ïîäõîä ìîæåò äàòü îøèáî÷íûå ðåçóëüòàòû (ðèñ. 3), â
òî âðåìÿ êàê âòîðîé ìîæíî èñïîëüçîâàòü ïî÷òè äëÿ ïðîèçâîëüíîé êîëè÷åñòâà âîëí
(ðèñ. 2 á). Ñâÿçàíî ýòî ñ êîíå÷íîé òî÷íîñòüþ ðàñ÷åòîâ íà ÝÂÌ, è äàæå äëÿ òðåõ-
âîëíîâîãî ñëó÷àÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè âåùåñòâåííûõ ÷èñåë òèïà long double ìîãóò
âîçíèêíóòü ïðîáëåìû.

Â îáçîðå ëèòåðàòóðû ïîêàçàíî, êàê îáû÷íî ðåøàåòñÿ ïðîáëåìà ïîèñêà âîëíîâûõ
âåêòîðîâ � â ëèíåéíîì ïðèáëèæåíèè ââîäèòñÿ óãëîâîå îòêëîíåíèå îò òî÷íîãî Áðýã-
ãîâñêîãî óãëà ∆θ. Òàêîé ïðèáëèæåííûé ìåòîä ìîæíî èñïîëüçîâàòü ëèøü â äèàïà-
çîíå îêîëî îäíîãî ãðàäóñà îò áðýããîâñêîãî óãëà. Òàêèì îáðàçîì ìîæíî ðàññ÷èòûâàòü
ÊÄÎ äëÿ ñâåðõðåøåòîê, êîòîðûå ñîñòîÿò èç ìàòåðèàëîâ ñ áëèçêèìè ïàðàìåòðàìè
ðåøåòêè, íî íå äëÿ ñêîëüçÿùåé ãåîìåòðèè. Îäíàêî äëÿ ñâåðõðåøåòîê ñ î÷åíü ðàç-
íûìè ïîñòîÿííûìè ðåøåòêè, òàêîé ïðèáëèæåííûé ïîäõîä óæå íåëüçÿ ïðèìåíÿòü.
Ñâÿçàíî ýòî ñ òåì, ÷òî óãëû Âóëüôà-áðåããà äëÿ ðàçíûõ ñëîåâ ñèëüíî îòëè÷àþòñÿ:
íàïðèìåð äëÿ ïîëíîñòüþ íàïðÿæåííîãî InAs ñëîÿ íà GaAs ïîäêëàäêå óãëû îòëè÷à-
þòñÿ ïî÷òè íà 5 ãðàäóñîâ. Íà ðèñ. 4 èçîáðàæåíà èìåííî òàêàÿ ñèòóàöèÿ. Êàê âèäèì,
äàæå âáëèçè òî÷íîãî óãëà Áðåããà ïðèáëèæåííûé ïîäõîä äàåò ñîâñåì äðóãóþ êàðòè-
íó. Òî åñòü, àíàëèçèðóÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû ñ ïîìîùüþ òàêèõ ìåòîäîâ,
ìîæíî ñäåëàòü îøèáî÷íûå âûâîäû îòíîñèòåëüíî ñòðóêòóðû îáðàçöà.

Â ðàçäåëå 4 ïðèâåäåíû äâà îðèãèíàëüíûõ ìåòîäà ðàñ÷åòà ìíîãîëó÷åâîé äè-
ôðàêöèè â ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ. Ïåðâûé ìåòîä ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü íàèáî-
ëåå ðàñïðîñòðàíåííûé ñëó÷àé êîìïëàíàðíîé ìíîãîëó÷åâîé äèôðàêöèè â îáðàçöàõ
ñ ïðîèçâîëüíûìè òîëùèíàìè ñëîåâ. Îäíàêî âûâåäåí ýòîò ìåòîä èç îáùåïðèìåíè-
òåëüíîãî ïðèáëèæåííîãî óðàâíåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ è ñ ó÷åòîì ïðèáëèçèòåëüíûõ
ïðåäåëüíûõ óñëîâèé.

Âòîðîé ìåòîä áîëåå òî÷íûé è îðèãèíàëüíûé. Îí áàçèðóåòñÿ íà îïèñàííîì â [6]
íàèëó÷øåì íà ñåãîäíÿøíèé äåíü àëãîðèòìå ðàñ÷åòà íåêîìïëàíàðíîé ìíîãîëó÷åâîé
äèôðàêöèè â ïàðàëëåëüíîé ïëàñòèíêå, íî ìîæåò áûòü ïðèìåíåí äëÿ ìíîãîñëîéíîé
ñòðóêòóðû ñî ñëîÿìè ïðîèçâîëüíîé òîëùèíû. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â ðàáîòå
[7] îïèñàí ïîäîáíûé ê íèæåïðèâåäåííîìó ïîäõîä, íî ïðåäëîæåííûé íàìè â ðàáîòå
àëãîðèòì âûâåäåí íåçàâèñèìî è ïðèìåíèì äëÿ ñëîåâ ïðîèçâîëüíîé òîëùèíû, â òîì
÷èñëå òîíêèõ (ò.å. íå ñîäåðæèò îøèáîê ïðè èíòåðïðåòàöèè ôàçîâûõ ìíîæèòåëåé).

Îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè ïðåäëîæåííîãî ìåòîäà:
ðàññìàòðèâàþòñÿ ïëîñêèå âîëíû; óðàâíåíèå ðàñïðîñòðàíåíèÿ è ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ
ðåøàþòñÿ áåç óïðîùåíèé; ëþáàÿ ãåîìåòðèÿ (Áðýãã, Ëàóý Áðýãã-Ëàóý); 3D ìîäåëèðî-
âàíèå â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå è 1D â ïðÿìîì; íåîãðàíè÷åííûé óãëîâîé äèàïàçîí;
òî÷íûé ðàñ÷åò ëþáîé ïîëÿðèçàöèè, à òàêæå èíôîðìàöèÿ î ïîëÿðèçàöèè äèôðàãè-
ðîâàííûõ ëó÷åé; íåò ïðèíöèïèàëüíûõ îãðàíè÷åíèé íà êîëè÷åñòâî òî÷åê îáðàòíîãî
ïðîñòðàíñòâà, ïðèíèìàþùèõ ó÷àñòèå â äèôðàêöèè; íåò îãðàíè÷åíèé íà òîëùèíû
ñëîåâ; âñå ðàñ÷åòû ïðîèçâîäÿòñÿ äëÿ x,y,z êîìïîíåíò âîëíîâûõ âåêòîðîâ, âåêòîðîâ
äèôðàêöèè è ïîëåé.
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Ðèñ. 1. Äèñïåðñèîííàÿ êðèâàÿ (2 âîëíû).

à)

á)

Ðèñ. 2. Äèñïåðñèîííàÿ êðèâàÿ äëÿ ñèì-
ìåòðè÷íîé ãåîìåòðèè Áðýããà: à) òèïè÷-
íàÿ êðèâàÿ, êîòîðàÿ ïðèâîäèòñÿ â êíè-
ãàõ (ýòîò ðèñóíîê èç êíèãè [8]); á) òî÷íî
ðàññ÷èòàííàÿ.

Ðèñ. 3. Ðåøåíèå äëÿ 4-õ âîëí â
äåêàðòîâûõ êîîðäèíàòàõ.

Ðèñ. 4. Ñâåðõðåøåòêà InAs/GaAs (5 ïàð ñëîåâ ïî 50 íì êàæ-
äûé) íà GaAs ïîäêëàäêå.
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Ðåøåíèå äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ.
Óðàâíåíèå ðàñïðîñòðàíåíèÿ äëÿ âåêòîðîâ íàïðÿæåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ

â ïåðèîäè÷åñêîé ñðåäå (1) íåîáõîäèìî ñâåñòè ê ñèñòåìå ñêàëÿðíûõ óðàâíåíèé. Äëÿ
ýòîãî ïðåäñòàâèì âñå âåêòîðû â äåêàðòîâûõ êîîðäèíàòàõ:

khn
= (Xn − x)i + (Yn − y)j + (Zn − z)k = xni + ynj + (Zn − z)k, (4)

Ehn
= Ex

ni + Ey
nj + Ez

nk,

ãäå Xn, Yn, Zn - êîîðäèíàòû òî÷åê îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà, à x, y, z - êîîðäèíàòû
íà÷àë âîëíîâûõ âåêòîðîâ.

Òîãäà óðàâíåíèå (1) ïðèìåò âèä:



H2 + B2 −G2 −AB −AH
−AB H2 + A2 −G2 −BH
−AH −BH A2 + B2 −G2







Ex

Ey

Ez


 = 0, (5)

ãäå ìàòðèöû ðàçìåðà [N*N] I = {δnm}, A = {δnmxn}, B = {δnmyn}, C = {δnmZn},
X = {χhn−hm

}, G = (I+X) è δnm � äåëüòà ôóíêöèÿ. Ïîëÿðèçóåìîñòü χhn−hm
ðàññ÷è-

òûâàëàñü ðàçðàáîòàííûì â ðàìêàõ äàííîé ðàáîòû ìåòîäîì, îïèñàíèå êîòîðîãî ìîæ-
íî íàéòè íà ñàéòå http://x-ray.net.ua. Ìàòðèöû Ex, Ey, Ez � âåêòîð-ñòîëáöû ðàçìå-
ðîì [1 × N ] íàïðÿæåííîñòåé ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ âèäà: Ex = (Ex

0 , Ex
1 , . . . , Ex

N−1)
T ,

ãäå T îçíà÷àåò òðàíñïîíèðîâàíèå.
Ââåäÿ äâà âåêòîð-ñòîëáöà: Ev = (C − zI)Ex − AEz è Ew = (C − zI)Ey − BEz

ïîñëå ïðåîáðàçîâàíèÿ ñâåäåì (5) ê ñèñòåìå:

QE4 = zE4, (6)

Ez = −(I + X)−2(AEz + BEw) (7)
ãäå E4 = (Ex,Ey,Ev,Ew) è ìàòðèöà Q ðàçìåðîì [4N × 4N ] ¹:

Q =




C 0 AG−2A− I AG−2B
0 C BG−2A BG−2B− I

B2 −G2 −AB C 0
−AB A2 −G2 0 C


 (8)

Òàêèì îáðàçîì, âûðàæåíèå (6) ÿâëÿåòñÿ äèñïåðñèîííûì óðàâíåíèåì, èç êîòîðîãî
ìîæíî íàéòè âåêòîðû äèôðàêöèè â ñðåäå, à â êîìáèíàöèè ñ (7), åùå è âîëíîâûå
ïîëÿ, êîòîðûå îòâå÷àþò âñåì äèôðàãèðîâàííûì ëó÷àì (ñ òî÷íîñòüþ äî íåèçâåñòíîãî
êîýôôèöèåíòà cm

j ).
Îäíàêî, äëÿ íàõîæäåíèÿ òî÷íûõ çíà÷åíèé àìïëèòóä âîëí â ñëîå íåîáõîäèìî

ïðèìåíèòü ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ.
Ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ
Çàïèøåì âîëíó â êðèñòàëëå:

Ex,y,z(r) =
N−1∑
n=0

e−i~k⊥n~r⊥+iZnt+iCn

4N−1∑

j=0

cjE
x,y,z
nj e−izjt (9)
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ãäå êîíñòàíòà èíòåãðèðîâàíèÿ, äëÿ íåïðåðûâíîñòè ôàçû ìåæäó ñëîÿìè, ðàâíà:Cn =
~kbotn~rn − Znt, t - òîëùèíà òåêóùåãî ñëîÿ.

Íà ãðàíèöå ìåæäó ñëîåì (m) è (m − 1) óñëîâèÿ (2) â ìàòðè÷íîé ôîðìå áóäóò
èìåòü âèä:

cmEx
m = cm−1E

x
m−1Fm−1 cmEy

m = cm−1E
y
m−1Fm−1

cm(I + Xm)Ez
m = cm−1(I + Xm)Ez

m−1Fm−1 (10)
cm(Ezy

m −BmEz
m) = cm−1(E

zy
m−1 −Bm−1E

z
m−1)Fm−1

cm(AmEz
m − Ezx

m ) = cm−1(Am−1E
z
m−1 − Ezx

m−1)Fm−1

ãäå ìàòðèöû Fm = {δij exp(izm
j tm)}, cm = {δij · cj} i Ezx,y

n = {zj ∗ Ex,y
n }.

Íà âåðõíåé è íèæíåé ïîâåðõíîñòÿõ ñòðóêòóðû, ñîñòîÿùåé èç M ñëîåâ (1 - âåðõ-
íèé M - ïîäëîæêà), óñëîâèÿ (10) âûãëÿäÿò ñõîæèì îáðàçîì (ïî 5N ñ êàæäîé ñòî-
ðîíû ñòðóêòóðû). Åñëè èç ýòèõ 10N óðàâíåíèé èñêëþ÷èòü íåèçâåñòíûå äèôðàãèðî-
âàííûå ââåðõ ëó÷è Ex,y,z

up è äèôðàãèðîâàííûå âíèç ëó÷è Ex,y,z
dwn è ââåñòè ïåðåìåííóþ

Kz
m = {−δni

√
1− (x2

n + y2
n)} è âåêòîð-ñòîëáåö Ex,y,z

0 � ïàäàþùèå íà ñòðóêòóðó ëó÷è
(îòëè÷íûé îò 0 òîëüêî ïåðâûé ýëåìåíò êàæäîãî âåêòîðà), ïîëó÷èì 4N óðàâíåíèé:

c1(E
zx
1 + KzE

x
1 + A1X1E

z
1) = 2KzEx

0
c1(E

zy
1 + KzE

y
1 + B1X1E

z
1) = 2KzEy

0
cM(Ezx

M −KzE
x
M + AMXMEz

M)FM = 0
cM(Ezy

M −KzE
y
M + BMXMEz

M)FM = 0

(11)

èëè â áîëåå êîìïàêòíîì âèäå:

Suc1 = 2KzExy
0 ,

SdFMcM = 0,
(12)

Óðàâíåíèå (10) òîæå ìîæíî ïðåäñòàâèòü â êîìïàêòíîì âèäå (äîñòàòî÷íî 4-õ
óðàâíåíèé èç 5-òè):

Sm+1cm+1 = SmFmcm, (13)
ãäå ìàòðèöû Sm ìîæíî âûáðàòü, íàïðèìåð, òàê:

Sm =




Ex
m

Ey
m

Ezy
m −BEz

m

AEz
m − Ezx

m


 (14)

Ïîñëåäîâàòåëüíî ïðèìåíÿÿ ôîðìóëó (13) äëÿ âñåõ ñëîåâ ïîëó÷èì ðåêóððåíòíîå
ñîîòíîøåíèå:

cM = (SM)−1SM−1FM−1(SM−1)
−1 · . . . · (S2)

−1S1F1c1. (15)

Ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé (12) è (15) ìîæíî ðàññ÷èòàòü c1 è cM . Äàëüøå, èç óñëîâèé
íà âåðõíåé è íèæíåé ãðàíèöÿõ ñòðóêòóðû, ìîæíî íàéòè äèôðàãèðîâàííûå ëó÷è
ñâåðõó è ñíèçó ñòðóêòóðû:
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Ex
1

Ey
1

(I + X1)E
z
1


c1 =




Ex
0

Ey
0

Ez
0


+




Ex
up

Ey
up

Ez
up


,




Ex
M

Ey
M

(I + XM)Ez
M


FMcM =




Ex
dwn

Ey
dwn

Ez
dwn


φM ,

(16)
ãäå äèàãîíàëüíàÿ ìàòðèöà ϕM - ôàçà âûøåäøåé èç ñòðóêòóðû âîëíû.

Ïðîáëåìà äàííîãî ðåøåíèÿ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî, ïðè áîëüøîé òîëùèíå ñëîåâ,
ìàòðèöà Fn ñòàíîâèòñÿ áåñêîíå÷íî áîëüøîé äëÿ êîðíåé zj ñ íåãàòèâíîé ìíèìîé
÷àñòüþ [9]. Ðåøåíèå äàííîé ïðîáëåìû ïðåäëîæåíî â [10] è ïðîàíàëèçèðîâàíî â [4].
Ïðèìåíèì ýòîò ïîäõîä.

Êîððåêòíîå ðåøåíèå äëÿ òîëñòûõ ñëîåâ.
Îòñîðòèðóåì êîðíè äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ (6) zj ïî óìåíüøåíèþ ìíèìîé

÷àñòè (êîðíåé ñ ïîçèòèâíûìè è íåãàòèâíûìè ìíèìûìè ÷àñòÿìè îäèíàêîâîå êîëè-
÷åñòâî [10]) è ðàçîáüåì ìàòðèöû Sm è Fm ðàçìåðà [4N*4N] â óðàâíåíèè (13) ñîîò-
âåòñòâåííî íà ìàòðèöû ðàçìåðà [2N*2N], à ìàòðèöó cm [4N*1] íà äâå [2N*1]:

(
c+

m+1
c−m+1

)
=

(
X11

m X12
m

X21
m X22

m

)(
F+

m 0
0 F−

m

)(
c+

m

c−m

)
, (17)

Òîãäà ìîæíî çàïèñàòü, ÷òî:
(

c+
m+1
c−m

)
=

(
M11

m M12
m

M21
m M22

m

)(
c+

m

c−m+1

)
, àáî

(
c+

m

c−1

)
=

(
W11

m W12
m

W21
m W22

m

)(
c+

1
c−m

)
, (18)

ãäå

M12
m = X12

m (X22
m )−1

M11
m = (X11

m−M12
mX21

m )F+
m

M22
m = (F−

m)−1(X22
m )−1

M21
m = −M22

mX21
mF+

m

W11
m+1 = −M11

m (W12
mM21

m − I)−1W11
m

W12
m+1 = M12

m −M11
m (W12

mM21
m − I)−1W12

mM22
m

W21
m+1 = W21

m −W22
mM21

m (W12
mM21

m − I)−1W11
m

W22
m+1 = W22

m (I−M21
m (W12

mM21
m − I)−1W12

m )M22
m

(19)

Ïðèìåíÿÿ óðàâíåíèå (19) ïîñëåäîâàòåëüíî äëÿ âñåõ ñëîåâ íà÷èíàÿ îò ïîâåðõíî-
ñòè (äëÿ ïåðâîãî ñëîÿ W 11

1 = W 22
1 = I W 12

1 = W 21
1 = 0), è ó÷èòûâàÿ ãðàíè÷íûå

óñëîâèÿ (12), ìîæíî íàéòè:

c−1 = S1c
+
1

c−M = SMc+
M

c+
1 = (S+

u + S−u S1)
−1E0

c+
M = (I−W12

MSM)−1W11
Mc+

1
(20)

ãäå SM = −(F−
M)−1(S−d )−1S+

d F+
M , S1 = W 21

M + W 22
M SM(I −W 12

M SM)−1W 11
M .

Ïîäñòàâèâ ïîëó÷åííûå c1 è cM â óðàâíåíèå (16) ìîæíî îïðåäåëèòü âñå êîìïîíåí-
òû äèôðàãèðîâàííûõ ëó÷åé (íóëåâûå ýëåìåíòû â ìàòðèöàõ Ex,y,z

up è Ex,y,z
dwn îïèñûâàþò

ñîîòâåòñòâåííî çåðêàëüíî îòðàæåííûé è ïðîøåäøèé ñêâîçü âñþ ñòðóêòóðó ëó÷è).
Äàííûé ïîäõîä ëèøåí ïðîáëåì ñ òîëñòûìè ñëîÿìè, ïîñêîëüêó ìàòðèöà, ñîäåð-

æàùàÿ âîçðàñòàþùèå ýêñïîíåíòû F−
M , âåçäå ôèãóðèðóåò â èíâåðòèðîâàííîì âèäå.

Ïðèìåðû èñïîëüçîâàíèÿ îïèñàííîãî ïîäõîäà ïîêàçàíû íà ðèñ. 5 è ðèñ. 6.
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Ðàçäåë 5 ïîñâÿùåí ïðèìåíåíèþ ðàçëè÷íûõ ìåòîäèê ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìè÷å-

ñêîé äèôðàêöèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ. Ïðèâåäåíî ïðè-
ìåíåíèå îïèñàííîãî âûøå ìåòîäà äëÿ ìîäåëèðîâàíèå çåðêàëüíî-îòðàæåííîãî ëó÷à
(â óðàâíåíèè (16) ïåðâûé ÷ëåí â ñòðîêàõ ìàòðèö Ex

up, E
y
up, E

z
up), äëÿ òî÷íîãî ó÷åòà

ïîëÿðèçàöèè ïàäàþùåãî è äèôðàãèðîâàííûõ ëó÷åé (â óðàâíåíèè (16) â ÿâíîì âèäå
ïðèñóòñòâóþò äåêàðòîâû êîîðäèíàòû âñåõ ïîëåé), äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ Ðåíèíãåðîâ-
ñêîãî ñêàíèðîâàíèÿ (ïîñêîëüêó âñå âåêòîðû â ñèñòåìå çàïèñàíû â ÿâíîé äåêàðòîâîé
ôîðìå, ìîæíî çàäàòü âñå òî÷êè îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà ïðèíèìàþùèå ó÷àñòèå â
äèôðàêöèè, è âðàùàòü îáðàçåö). Òàêæå îïèñàíà ðàçðàáîòàííàÿ â ðàìêàõ ðàáîòû
open-source ïðîãðàììà äëÿ ðàñ÷åòà ïîëÿðèçóåìîñòè ñîñòàâíûõ êðèñòàëëîâ (äåòàëü-
íîå îïèñàíèå è ñàìó ïðîãðàììó ñ íåîáõîäèìûìè ôàéëàìè äàííûõ ìîæíî íàéòè íà
ñàéòå http://www.x-ray.net.ua).

Åùå îäíî ïðèìåíåíèå îïèñàííûõ â ðàáîòå ìåòîäèê ìîäåëèðîâàíèÿ � àíàëèç ïå-
ðåõîäíîé îáëàñòè ìåæäó ñëîÿìè â ñâåðõðåøåòêàõ. Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåííà ìåòî-
äèêà ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ ïåðåõîäíûõ îáëàñòåé ìåæäó ñëîÿìè, ñîñòîÿùèìè
èç ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ. Ïðîàíàëèçèðîâàí ðåçêèé, ëèíåéíûé, êâàäðàòè÷íûé è
êâàäðàòè÷íî-ãèïåðáîëè÷åñêèé ãðàäèåíò ñîñòàâà (âñòàâêà íà ðèñ. 7). Ïîêàçàíî âëè-
ÿíèå ýòèõ ãðàäèåíòîâ íà êðèâóþ äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ (ðèñ. 7). Îñíîâíûå
âûâîäû ýòîé ãëàâû ñëåäóþùèå: ââåäåíèå ðàçëè÷íîé ôîðìû ãðàäèåíòà ñîñòàâà íà
ãðàíèöàõ ñëîåâ íå âëèÿåò íà îïðåäåëåíèå ïåðèîäà ñòðóêòóðû, îäíàêî âëèÿåò íà îïðå-
äåëåíèå ñîîòíîøåíèÿ òîëùèí ñëîåâ In0.2Ga0.8As/GaAs; áëàãîäàðÿ ãðàäèåíòó êîí-
öåíòðàöèè ìîæíî ïîëó÷èòü õîðîøåå ñîãëàñèå èíòåíñèâíîñòåé ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è
ìîäåëèðóåìûõ ñàòåëëèòíûõ ïèêîâ; äëÿ îäíîçíà÷íîãî âûÿñíåíèÿ ôîðìû ïåðåõîäíîé
îáëàñòè ìåæäó ñëîÿìè íåîáõîäèìî ñîâìåñòíî àíàëèçèðîâàòü ÊÄÎ ñèììåòðè÷íûõ
è íåñèììåòðè÷íûõ ðåôëåêñîâ èëè ïîñòðîèòü äâóìåðíóþ êàðòó ðàñïðåäåëåíèÿ èí-
òåíñèâíîñòè; äëÿ íåêîòîðûõ òèïîâ ãðàäèåíòà ìåæäó ñëîÿìè ñàòåëèòíàÿ ñòðóêòóðà
òåðÿåò ñâîþ ïåðèîäè÷íîñòü.

Íåîáõîäèìî, îäíàêî, îòìåòèòü, ÷òî ââåäåíèå îäèíàêîâîãî ãðàäèåíòà ìåæäó ñëî-
ÿìè ïî âñåé ñòðóêòóðå íå ìîæåò òî÷íî îòîáðàçèòü ðåàëüíóþ êàðòèíó, ïîýòîìó äëÿ
áîëåå òî÷íîãî àíàëèçà ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóð íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü äîñòàòî÷-
íî ðàñïðîñòðàíåííûé ìåòîä ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è � àâòîôèòèðîâàíèå [11]. Â
äèññåðòàöèè åñòü îòäåëüíûé ïàðàãðàô, ïîñâÿùåííûé ýòîé ïðîáëåìå.

Ñëåäóþùåå ïðèìåíåíèå îïèñàííûõ ìåòîäèê ìîäåëèðîâàíèÿ � àíàëèç àíèçîòðîï-
íûõ äåôîðìàöèé â ïëàíàðíûõ ñòðóêòóðàõ. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ òàêîãî àíàëèçà ïðîèç-
âîäèòñÿ èçìåðåíèå ÊÄÎ äëÿ ðàçëè÷íûõ àçèìóòàëüíûõ ïîëîæåíèé îáðàçöà (ðèñ. 8)
è, ñðàâíèâàÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ìîäåëèðîâàííûå ÊÄÎ, ìîæíî ïîëó÷èòü èíôîð-
ìàöèþ î àíèçîòðîïíûõ äåôîðìàöèÿõ (ðèñ. 9). Òàêîå èñêàæåíèå ñòðóêòóðû ñâÿçàíî
ñ íàëè÷èåì ðàçîðèåíòàöèè ìåæäó àòîìíûìè ïëîñêîñòÿìè ïîäëîæêè è åå ïîâåðõíî-
ñòüþ.

Åùå îäíî ïðèìåíåíèå îïèñàííîé âûøå 3D ìåòîäèêè ìîäåëèðîâàíèÿ �
àçèìóòàëüíî-çàâèñèìûå èçìåðåíèÿ. Ïðèìåð òåîðåòè÷åñêè ðàññ÷èòàííîé è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíî èçìåðåííîé àçèìóòàëüíîé êàðòû ïîêàçàíî íà ðèñ. 10.

Ðàçðàáîòàííûé ìåòîä äàåò ïîëíóþ èíôîðìàöèþ î äèôðàãèðîâàííîì ëó÷å, ÷òî
ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ êàðò îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà. Íà ðèñ. 11
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èçîáðàæåí ïðèìåð òàêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.

Â êîíöå ðàáîòû ïðèâåäåíû âûâîäû.
Â äîïîëíåíèè ïðåäñòàâëåíà èíôîðìàöèÿ î ðàçðàáîòàííîé â ðàìêàõ äèññåðòàöè-

îííîé ðàáîòû ïðîãðàììû äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè Õ-ëó÷åé.

Ðèñ. 5. ×àñòü äèñïåðñèîííîé ïî-
âåðõíîñòè GaAs 004.

Ðèñ. 6. Øèðîêîóãîëüíàÿ äèôðàêöèÿ íà InGaAs/GaAs ñâåðõ-
ðåøåòêå (êðàñíûì), 002 � ñèíèì (æåëòûì - áåç çåðêàëüíîãî
îòðàæåíèÿ), 004 � çåëåíûì, 006 � ãîëóáûì.

Ðèñ. 7. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ (çåëåíûì) è ìîäåëèðîâàííàÿ ÊÄÎ äëÿ ðåôëåêñà 113 îò 8-ïåðèîäíîé
ñâåðõðåøåòêè In0.2Ga0.8As/GaAs (40/113 �A) ñ: ðåçêèì (ñèíèì), ëèíåéíûì (ãîëóáûì), êâàäðàòè÷-
íûì (æåëòûì) è êâàäðàòè÷íî-ãèïåðáîëè÷íûì (êðàñíèì) ãðàäèåíòîì íà èíòåðôåéñå ìåæäó ñëîÿìè
(íà âñòàâêå ïî îñè õ � íîðìàëüíûé ïàðàìåòð ðåøåòêè, ïî ó � ãëóáèíà çàëåãàíèÿ ñóáñëîÿ).
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Ðèñ. 8. Åêñïåðèìåíòàëüíûå (êðàñíûì è ñèíèì) è ìîäåëè-
ðîâàííûå (çåëåíûì è ñàëàòîâûì) ÊÄÎ äëÿ InGaAs/GaAs
ñâåðõðåøåòêè. Àçèìóòàëüíûå óãëû 90�(2 âåðõíèå êðèâûå)
è 270�(2 íèæíèå).

à)

á)
Ðèñ. 9. Äåôîðìèðîâàí-
íàÿ êðèñò. ðåøåòêà
In0.3Ga0.7As/GaAs. ×åð-
íûì - GaAs, êðàñíûì -
InGaAs. à) âñÿ ñòðóêòóðà,
á) ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà.

Ðèñ. 10. Àçèìóòàëüíûå êàðòû îò 8-ïåðèîäíîé ñâåðõðåøåòêè In0.2Ga0.8As/GaAs (40/113 �A) íà
GaAs ïîäêëàäêå. Ñëåâà � ìîäåëü, ñïðàâà � ýêñïåðèìåíò. Phi � àçèìóòàëüíèé óãîë.

Ðèñ. 11. Êàðòà ðåôëåêñà 113 îò ñòðóêòóðû îïèñàííîé ïîä ðèñ. 10. Ñëåâà � ìîäåëü, ñïðàâà
� ýêñïåðèìåíò. Ïî îñè õ � ω/2θ ÊÄÎ, ïî ó � ω.
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ÎÑÍÎÂÍÛÅ ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÂÛÂÎÄÛ

Â äèññåðòàöèè îáîñíîâàíû è îïðîáîâàíû íîâûå òåîðåòè÷åñêèå ïîäõîäû äëÿ îïè-
ñàíèÿ è àíàëèçà íàáëþäàåìûõ îäíîìåðíûõ ïðîôèëåé è êàðò ðàñïðåäåëåíèÿ äè-
ôðàãèðîâàííîé èíòåíñèâíîñòè âîêðóã óçëîâ îáðàòíîé ðåøåòêè, êîòîðûå áàçèðó-
þòñÿ íà äèíàìè÷åñêîé òåîðèè äèôðàêöèè. Èññëåäîâàíû ìíîãîñëîéíûå ñòðóêòóðû
InGaAs/GaAs, AlGaAs/GaAs, SiGe/Si. Èç àíàëèçà ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñëåäóþò
òàêèå âûâîäû:

1. Âïåðâûå ñîçäàíà òî÷íàÿ òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü äèíàìè÷åñêîé N-âîëíîâîé äè-
ôðàêöèè â ïëàíàðíèõ ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ ñî ñëîÿìè ïðîèçâîëüíîé òîëùèíû.
Öåííîñòü ïðåäëîæåííîãî ðåøåíèÿ ýòîé ïðîáëåìû çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî îíî ìî-
æåò áûòü ïðèìåíåíî äëÿ àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÊÄÎ âäàëåêå îò áðýããîâñêîãî
ïîëîæåíèÿ, òî åñòü äëÿ àíàëèçà ñòðóêòóð êîòîðûå ñîñòîÿò èç ìàòåðèàëîâ, êîòîðûå
çíà÷èòåëüíî îòëè÷àþòñÿ ïàðàìåòðàìè ðåøåòêè è ñòðóêòóð ñ î÷åíü òîíêèìè ñëîÿìè,
à òàêæå ïðè èñïîëüçîâàíèè ïðîèçâîëüíîé ãåîìåòðèè äèôðàêöèè, â òîì ÷èñëå ïðè
ìàëûõ óãëàõ ïàäåíèÿ è âûõîäà.

2. Ïðîàíàëèçèðîâàíà äåéñòâèòåëüíàÿ ÷àñòü äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ è ïîñòðî-
åíà äèñïåðñèîííàÿ ïîâåðõíîñòü äëÿ ãåîìåòðèé Áðýããà è Ëàóý äëÿ 2-õ, 3-õ, 4-õ è
N -âîëíîâîãî ñëó÷àÿ. Òàêæå ïîñòðîåíà ìíèìàÿ ÷àñòü äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ,
êîòîðàÿ ïðîïîðöèîíàëüíà ïîãëîùåíèþ â ñòðóêòóðàõ, äëÿ 2-õ (îáå ãåîìåòðèè) è N -
âîëíîâîãî ñëó÷àÿ. Ïîêàçàíî îòëè÷èå òî÷íî ðàññ÷èòàííîé äèñïåðñèîííîé êðèâîé äëÿ
ïîãëîùàþùèõ êðèñòàëëîâ â ãåîìåòðèè Áðåããà îò ïðèâåäåííîé â áîëüøèíñòâå ïóá-
ëèêàöèé.

3. Ïðåäëîæåíà ìåòîäèêà êîíòðîëÿ ñòðóêòóðû ñëîåâ, êîòîðàÿ çàêëþ÷àåòñÿ â èçìå-
ðåíèÿõ àçèìóòàëüíîé çàâèñèìîñòè ÊÄÎ, ïîçâîëèâøàÿ îïðåäåëèòü ïàðàìåòðû àíè-
çîòðîïíîé äåôîðìàöèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.

4. Âûÿñíåíî âëèÿíèå ôîðìû ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíòîâ íà ãðàíèöàõ ðàçäåëà
ñëîåâ íà ôîðìó ÊÄÎ â ñëó÷àå äèôðàêöèè Áðýããà. Ïðè ðàññìîòðåíèè ðàçíûõ ìîäå-
ëåé ãðàäèåíòà ñîñòàâà íà ãðàíèöå ðàçäåëà áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî íàèáîëåå àäåêâàòíî
êðèâûå îòðàæåíèÿ äëÿ èññëåäóåìûõ îáðàçöîâ îïèñûâàþòñÿ ïðè ââåäåíèè ãèïåðáî-
ëè÷åñêîãî çàêîíà èçìåíåíèÿ ãðàäèåíòà íà ãðàíèöå ñëîåâ InGaAs/GaAs.

5. Ïðåäëîæåíà ìîäåëü è ïðîöåäóðà ñîãëàñîâàíèÿ òåîðåòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ ñ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè ñ öåëüþ ïîëó÷åíèÿ èíôîðìàöèè î ïàðàìåòðàõ è õàðàêòåðèñòè-
êàõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ñòðóêòóð è ñòåïåíè èõ ñîâåðøåíñòâà (ñòàò. ôàêòîð Äåáàÿ-
âàëëåðà).

6. Äîñòèãíóòî ïîëíîå (ïî óãëîâûì ïîëîæåíèÿì è ïî èíòåíñèâíîñòÿì ïèêîâ) êî-
ëè÷åñòâåííîå ñîãëàñîâàíèå ðàçðàáîòàííîé òåîðèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äèôðàêöè-
îííûìè ÊÄÎ äëÿ ñòðóêòóð ñ ðàçìûòûì èíòåðôåéñîì. Íà îñíîâå ýòèõ èññëåäîâàíèé
îïðåäåëåí ïðîôèëü êîìïîíåíòíîãî ñîñòàâà êàê íà èíòåðôåéñå, òàê è ïî ãëóáèíå
ñëîåâ.

7. Ñîçäàííà ìåòîäîëîãè÷åñêàÿ îñíîâà, àëãîðèòìû è ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå
äëÿ êîëè÷åñòâåííîé äèàãíîñòèêè ìíîãîñëîéíûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð ìåòîäà-
ìè âûñîêîðàçðåøàþùåé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêòîìåòðèè.
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ÀÍÍÎÒÀÖÈß

Åôàíîâ À.Í. Äèíàìè÷åñêàÿ äèôðàêöèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â ìíî-
ãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ. � Ðóêîïèñü.

Äèññåðòàöèÿ íà ñîèñêàíèå íàó÷íîé ñòåïåíè êàíäèäàòà ôèçèêî-
ìàòåìàòè÷åñêèõ íàóê ïî ñïåöèàëüíîñòè 01.04.07 � ôèçèêà òâåðäîãî òåëà.
Èíñòèòóò ôèçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ èì. Â.Å. Ëàøêàðüîâà ÍÀÍ Óêðàèíû, Êèåâ,
2006.

Â ðàáîòå ïðîâåäåíû êîìïëåêñíûå èññëåäîâàíèÿ ìåõàíèçìîâ äèôðàêöèè ðåíòãå-
íîâñêèõ ëó÷åé â ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ. Ðàçðàáîòàí ìåòîä ðàñ÷åòà ìíîãîâîë-
íîâîé äèôðàêöèè â ïëàíàðíûõ ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóðàõ è ïîêàçàíî åãî ïðàêòè-
÷åñêîå ïðèìåíåíèå äëÿ èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Â îñíîâå ìåòî-
äà ëåæèò òî÷íîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Ìàêñâåëëà äëÿ ïëîñêèõ ìîíîõðîìàòè÷åñêèõ
ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â êðèñòàëëè÷åñêîé ñðåäå. Ìåòîä ïðèìåíèì äëÿ ïðîèçâîëüíîé
ãåîìåòðèè äèôðàêöèè (îòðàæåíèå èëè ïðîõîæäåíèå) è ïðîèçâîëüíîãî óãëîâîãî äèà-
ïàçîíà. Ïðèâåäåíû ïðèìåðû ïðèìåíåíèÿ äëÿ àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ êðèâûõ
äèôðàêöèîííîãî îòðàæåíèÿ (ÊÄÎ), êðèâûõ çåðêàëüíîãî îòðàæåíèÿ, ðåíèíãåðîâ-
ñêîãî ñêàíèðîâàíèÿ è êàðò îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà.

Ðåøåíî äèñïåðñèîííîå óðàâíåíèå äëÿ 2-õ, 3-õ, 4-õ è N-âîëíîâîé äèôðàêöèè è
ïîñòðîåíû äèñïåðñèîííûå ïîâåðõíîñòè äëÿ ýòèõ ñëó÷àåâ. Ïðè ðåøåíèè ó÷òåí ýô-
ôåêò ïîãëîùåíèÿ è ðàçëè÷íûå ãåîìåòðèè äèôðàêöèè. Óêàçàíî íà ïðè÷èíû è ïóòè
èçáåæàíèÿ ïðîáëåì ïðè ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ â ñëó÷àå ìíîãîâîëíîâîé äèôðàêöèè.

Ïðîàíàëèçèðîâàíî âëèÿíèå íà ÊÄÎ ãðàäèåíòà ñîñòàâà íà ãðàíèöå ñëîåâ. Ïîêà-
çàíî, ÷òî íàèáîëåå àäåêâàòíî êðèâûå îòðàæåíèÿ äëÿ èññëåäóåìûõ îáðàçöîâ îïèñû-
âàþòñÿ ãèïåðáîëè÷åñêèì çàêîíîì ãðàäèåíòà íà ãðàíèöå InGaAs/GaAs ñëîåâ. Ïðèìå-
íåíû ìåòîäû àâòîôèòèðîâàíèÿ äëÿ àíàëèçà ÊÄÎ. Ïðåäëîæåíà ìåòîäèêà êîíòðîëÿ
ñòðóêòóðû ñëîåâ ïóòåì èçìåðåíèÿ àçèìóòàëüíîé çàâèñèìîñòè ÊÄÎ, ÷òî ïîçâîëèëî
îïðåäåëèòü ïàðàìåòðû àíèçîòðîïíîé äåôîðìàöèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: äèñïåðñèîííàÿ ïîâåðõíîñòü, äèôðàêöèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé,
ìíîãîñëîéíûå ñòðóêòóðû, êâàíòîâî-ðàçìåðíûå ñëîè, ìíîãîâîëíîâàÿ äèôðàêöèÿ, äå-
ôîðìàöèÿ, ñâåðõðåøåòêè.

ÀÍÎÒÀÖIß
�ôàíîâ Î.Ì. Äèíàìi÷íà äèôðàêöiÿ Õ-ïðîìåíiâ â áàãàòîøàðîâèõ

ñòðóêòóðàõ. � Ðóêîïèñ.
Äèñåðòàöiÿ íà çäîáóòòÿ íàóêîâîãî ñòóïåíÿ êàíäèäàòà ôiçèêî-ìàòåìàòè÷íèõ

íàóê çà ñïåöiàëüíiñòþ 01.04.07 � ôiçèêà òâåðäîãî òiëà. Iíñòèòóò ôiçèêè íàïiâ-
ïðîâiäíèêiâ iì. Â.�. Ëàøêàðüîâà ÍÀÍ Óêðà¨íè, Êè¨â, 2006.

Ó ðîáîòi ïðîâåäåíî êîìïëåêñíi äîñëiäæåííÿ ìåõàíiçìiâ äèôðàêöi¨ Õ-ïðîìåíiâ ó
áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ. Ðîçðîáëåíî ìåòîä îáðàõóíêó áàãàòî-õâèëüîâî¨ äèôðàê-
öi¨ ó ïëàíàðíèõ áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ òà ïîêàçàíî éîãî ïðàêòè÷íå çàñòîñóâàí-
íÿ äëÿ iíòåðïðåòàöi¨ åêñïåðèìåíòàëüíèõ äàíèõ. Ìåòîä áàçó¹òüñÿ íà ðîçâ'ÿçêó ðiâ-
íÿíü Ìàêñâåëëà äëÿ ïëîñêèõ Õ-õâèëü áåç ñïðîùåíü i ìîæå áóòè çàñòîñîâàíèì äëÿ
äîâiëüíî¨ ãåîìåòði¨ äèôðàêöi¨ (âiäáèòòÿ ÷è ïðîõîäæåííÿ) òà äîâiëüíîãî êóòîâîãî
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äiàïàçîíó. Íàâåäåíî ïðèêëàäè çàñòîñóâàííÿ ìåòîäó äëÿ àíàëiçó åêñïåðèìåíòàëüíèõ
êðèâèõ äèôðàêöiéíîãî âiäáèòòÿ (ÊÄÂ), êðèâèõ äçåðêàëüíîãî âiäáèòòÿ, ðåíiíãåðiâñü-
êîãî ñêàíóâàííÿ òà êàðò îáåðíåíîãî ïðîñòîðó.

Ðîçâ'ÿçàíî äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ äëÿ 2-õ, 3-õ, 4-õ òà N-õâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨ òà
ïîáóäîâàíî äèñïåðñiéíi ïîâåðõíi äëÿ öèõ âèïàäêiâ. Ïðè ðîçâ'ÿçêó âðàõîâàíî åôåêò
ïîãëèíàííÿ òà ðiçíi ãåîìåòði¨ äèôðàêöi¨. Âêàçàíî íà ïðè÷èíè òà øëÿõè óíèêíåííÿ
ïðîáëåì ÷èñåëüíèõ ðîçðàõóíêiâ ó âèïàäêó áàãàòîõâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨.

Ïðîàíàëiçîâàíî âïëèâ íà ÊÄÂ ãðàäi¹íòó ñêëàäó íà ìåæi øàðiâ. Ïîêàçàíî, ùî
íàéáiëüø àäåêâàòíî êðèâi âiäáèòòÿ äëÿ çðàçêiâ, ùî äîñëiäæóâàëèñü, îïèñóþòüñÿ
ãiïåðáîëi÷íèì çàêîíîì ãðàäi¹íòà íà ãðàíèöi øàðiâ InGaAs/GaAs. Çàñòîñîâàíî ìåòî-
äè àâòîôiòóâàííÿ äëÿ àíàëiçó ÊÄÂ. Çàïðîïîíîâàíî ìåòîäèêó êîíòðîëþ ñòðóêòóðè
øàðiâ øëÿõîì âèìiðþâàííÿõ àçèìóòàëüíèõ çàëåæíîñòåé ÊÄÂ, ùî äîçâîëÿ¹ âèçíà-
÷èòè ïàðàìåòðè àíiçîòðîïíî¨ äåôîðìàöi¨ êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè.

Êëþ÷îâi ñëîâà: äèñïåðñiéíà ïîâåðõíÿ, äèôðàêöiÿ Õ-ïðîìåíiâ, áàãàòîøàðîâi
ñòðóêòóðè, êâàíòîâî-ðîçìiðíi øàðè, áàãàòîõâèëüîâà äèôðàêöiÿ, äåôîðìàöiÿ, íà-
ä ðàòêè.

ABSTRACT
Yefanov O.M. Dynamical X-Ray Di�raction in Multilayered Structures.

� Manuscript.
Dissertation for the Ph.D. degree by speciality 01.04.07 � solid state physics. V.

Lashkaryov Institute of Semiconductor Physics of National Academy of Sciences of
Ukraine, Kyiv, 2006.

The thesis is devoted to investigation of X-ray di�raction in multilayered structures.
A new approach for calculation of N-beam dynamical di�raction in planar multilayers
is developed and its applications for experimental data analysis are shown. The main
features of proposed model are: plane waves are considered; propagation equation, derived
from Maxwell equations, and boundary conditions are solved without simpli�cations;
suitable for any geometry (Bragg, Laue, Bragg-Laue); 3D simulation in reciprocal and
1D in real space; covers the whole angular range, including grazing angles, backscattering
and specular re�ection; precise calculation of any polarization with information about
di�racted and re�ected beams polarization; no principal limitation on quantity of
reciprocal lattice points taken part in di�raction; arbitrary layers thickness (valid for both
thick and thin layers); all calculation are carried out for x,y,z projections of wave vectors,
di�raction vectors and electric �eld. The examples of developed approach application,
such as di�raction curves (DC), re�ection curves, Renninger scan and reciprocal space
maps are shown.

One more method for N-beam di�raction in multilayers calculation is presented. This
method is less common and is suitable only for coplanar case and only sigma polarization,
but it is faster then 3D algorithm described above.

Dispersion equation for 2, 3, 4 and N-beam di�raction are numerically solved and
dispersion surfaces for these cases are drawn. For two-beam case the simpli�ed (quadratic)
and exact (quartic) equations are solved analytically. Absorption is taken into account
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and di�erent geometries as well. For many-beam cases (more than two) the way for
avoiding numerical problems is shown. These problems arise if the wave vectors are
expressed in Cartethian coordinates with the origin in (000) point. This is explained by
the fact that there could be many origins of wave vectors near the same Lorentz point, so
the precision of computer calculations is not enough to distinguish the di�erence between
solutions (its order is about 10−5) while the value of these roots is about 1. That's why
the origin of coordinate system must be placed in Lorentz point.

The in�uence of composition gradient on boundaries between GaAs and InGaAs layers
in 8-period superlattice is analyzed. Four type of gradient functions were considered:
sharp, linear, quadratic and quadratic-hyperbolic. With the last function the best
coincidence between simulated and experimental DC near substrate peak was achieved.
But for good intensity correlation on the far tails of DC di�erent parameters of
composition gradient must be set for each boundary in superlattice. For this reason
auto�t procedure was used and this gave better results.

Anisotropic deformations investigation was done with the help of measuring
azimuthaly dependent di�raction curves. It allows to explain satellite peaks period
dependence on azimuthal angle and shift of the zero satellite. The �rst fact is well known
to be explained by the structure di�raction vector misorientation to the surface normal,
while the latter is more interesting and is explained by local InGaAs layers misorientation.

A new method of structure analysis via calculation of two-dimensional maps of
azimuthal dependent intensity distribution is presented (one axis is usual ω/2θ and the
other is azimuthal angle). The advantages of such approach for multilayers analysis is
underlined.

The program developed for di�raction calculation is described. Among with original
methods mentioned above it incorporates the best algorithms for X-ray di�raction in
multilayers calculation, such as Bartels recursion formula (Bartels, Acta Cr.A, 1986),
Transfer Matrix Algorithm (Stepanov, Cr.Rep., 1994), Recursion Matrix Algorithm
(Stepanov, Phys.Rev.B, 1998), 1D Takagi recursion equation (Fewster, 2003), N-Beam
Transfer Matrix Algorithm (Stepanov, Acta Cr.A, 1994), Souvorov 3D algorithm
(Souvorov, Phys.Rev.B, 2004). The part of the program is "open source"C++
library developed to calculate the polarizability of complex structures (http://x-
ray.net.ua/software.php). The program is equipped with comfortable interface and it
was applied for all simulations described in the thesis.

Keywords: dispersion surface, X-ray di�raction, quantum layers, multi-beam
di�raction, deformation, superlattices.
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