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ÇÀÃÀËÜÍÀ ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊÀ ÐÎÁÎÒÈ

Àêòóàëüíiñòü òåìè.
Âèñîêîðîçäiëüíà ðåíòãåíiâñüêà äèôðàêòîìåòðiÿ (ÂÐÐÄ) çàñòîñîâó¹òüñÿ äëÿ äî-

ñëiäæåííÿ âíóòðiøíüî¨ ñòðóêòóðè íàïiâïðîâiäíèêîâèõ êðèñòàëiâ. Îñòàííiì ÷àñîì
äîñèòü ÷àñòî âèíèêà¹ íåîáõiäíiñòü äîñëiäæåííÿ îá'¹êòiâ ñóáìiêðîííîãî ìàñøòàáó
- íàä ðàòîê, ñòðóêòóð ç êâàíòîâèìè òî÷êàìè i äðîòàìè. Òîìó, ìåòîäè âèñîêîðîç-
äiëüíî¨ ðåíòãåíiâñüêî¨ äèôðàêòîìåòði¨ äëÿ ðîçâ'ÿçàííÿ ïîäiáíèõ çàäà÷ ïîâèííi çà-
áåçïå÷óâàòè ñóáìiêðîííó ðîçäiëüíó çäàòíiñòü ïî îá'¹êòó, à òàêîæ äîñòàòíþ òî÷íiñòü
âèçíà÷åííÿ ïàðàìåòðiâ òàêèõ ñòðóêòóð. Äàíà ðîáîòà ïðèñâÿ÷åíà ðîçâèòêó òåîði¨ ìå-
òîäiâ ÂÐÐÄ íà îñíîâi äèíàìi÷íî¨ òåîði¨ äèôðàêöi¨ ðåíòãåíiâñüêèõ ïðîìåíiâ. Îñíîâíà
óâàãà ïðèäiëåíà âèêîðèñòàííþ áàãàòîõâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨ â áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòó-
ðàõ iç âèêîðèñòàííÿì êîìïëàíàðíî¨ ãåîìåòði¨ òà àñèìåòðè÷íîãî i êîâçíîãî áðåããiâ-
ñüêîãî âiäáèòòÿ âiä êðèñòàëà.

Îäíîçíà÷íà iíòåðïðåòàöiÿ ðåíòãåíiâñüêèõ äèôðàêöiéíèõ ñïåêòðiâ áàãàòîøàðî-
âèõ íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ñòðóêòóð ìà¹ ñóòò¹âi îáìåæåííÿ íàâiòü äëÿ iäåàëüíèõ øà-
ðiâ ïðè âèêîðèñòàííi àáî êiíåìàòè÷íî¨, àáî äâîõâèëüîâî¨ äèíàìi÷íî¨ ìîäåëåé äè-
ôðàêöi¨. Ðàçîì ç òèì, àíàëiç ëiòåðàòóðè ñâiä÷èòü ïðî òå, ùî âïëèâ ñóñiäíiõ âóçëiâ
îáåðíåíî¨  ðàòêè íà äèôðàêöiéíó êàðòèíó ìîæå áóòè ñóòò¹âèì ïðè äàëåêèõ êóòîâèõ
âiäõèëåííÿõ âiä òî÷íîãî ïîëîæåííÿ áðåããiâñüêîãî êóòà (âèïàäîê êîðîòêîïåðiîäíî¨
íàä ðàòêè (ÍÃ) àáî äëÿ øàðiâ ç âåëèêîþ íåâiäïîâiäíiñòþ ïàðàìåòðiâ  ðàòîê). Ùå
îäíi¹þ âàæëèâîþ ïðîáëåìîþ áóëà íåîäíîçíà÷íiñòü âèçíà÷åííÿ ðîçïîäiëó êîìïîíåí-
òiâ íà ãðàíèöÿõ iíòåðôåéñó â áàãàòîêîìïîíåíòíèõ êâàíòîâèõ øàðàõ ÍÃ òà âïëèâ
àíiçîòðîïi¨ äåôîðìàöiéíèõ ïîëiâ íà êðèâi äèôðàêöiéíîãî âiäáèòòÿ (ÊÄÂ).

Îáìåæåíiñòü çàñòîñóâàííÿ iñíóþ÷èõ òåîðié äëÿ îïèñó äèôðàêöi¨ â áàãàòîøà-
ðîâèõ ñòðóêòóðàõ ïîâ'ÿçàíà òàêîæ iç âiäñóòíiñòþ âiäïîâiäíèõ àëãîðèòìiâ ðîçðà-
õóíêó iíòåíñèâíîñòi äèôðàêöi¨ â áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ ç âðàõóâàííÿì áàãà-
òüîõ õâèëü, à òàêîæ ÷àñòêîâî¨ ðåëàêñàöi¨ ñèñòåìè i ëîêàëüíî¨ ðàçîði¹íòàöi¨ âåêòîðà
îáåðíåíî¨  ðàòêè. Êðiì òîãî, äëÿ ïiäâèùåííÿ îäíîçíà÷íîñòi ðåçóëüòàòiâ ðåíòãåíî-
ñòðóêòóðíîãî àíàëiçó íåîáõiäíå âèêîðèñòàííÿ êàðò îáåðíåíîãî ïðîñòîðó. À ¨õíÿ ií-
òåðïðåòàöiÿ âèìàãà¹ âiäïîâiäíèõ ðîçðàõóíêiâ (ìîäåëþâàííÿ öèõ êàðò).

Ïðîâåäåíi äîñëiäæåííÿ ïîêàçóþòü, ùî íåâðàõóâàííÿ öèõ ôàêòîðiâ ìîæå ïðè-
çâåñòè äî íåâiðíîãî òðàêòóâàííÿ äèôðàêöiéíèõ åôåêòiâ, i, âiäïîâiäíî, ñòðóêòóðè
íàíîêðèñòàëi÷íèõ îá'¹êòiâ. Òîìó, ðîçðîáêà òåîðåòè÷íèõ îñíîâ äèôðàêöi¨ íà áàãàòî-
øàðîâèõ ïëàíàðíèõ ñòðóêòóðàõ i ìåòîäèê ¨õ àíàëiçó ¹ àêòóàëüíîþ é ó òîé æå ÷àñ
íåïðîñòîþ íà ïðàêòèöi çàäà÷åþ.

Çâ'ÿçîê ðîáîòè ç íàóêîâèìè ïðîãðàìàìè, ïëàíàìè, òåìàìè.
Äèñåðòàöiéíà ðîáîòà âiäïîâiäà¹ îñíîâíèì íàïðÿìêàì íàóêîâî¨ äiÿëüíîñòi Iíñòè-

òóòó ôiçèêè íàïiâïðîâiäíèêiâ iì. Â.�. Ëàøêàðüîâà ÍÀÍ Óêðà¨íè i âèêîíàíà ó âiä-
ïîâiäíîñòi äî òåì:

1. "Êîìïëåêñíi ñòðóêòóðíi òà ìîðôîëîãi÷íi äîñëiäæåííÿ ãåòåðîåïiòàêñiéíèõ (ó
òîìó ÷èñëi íàíîðîçìiðíèõ) ñèñòåì íà îñíîâi íàïiâïðîâiäíèêiâ IV ãðóïè òà ñïîëóê
À3Â5 i À2Â6"� äåðæàâíî¨ ðå¹ñòðàöi¨ 0103U000380.
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2. Íàóêîâî-òåõíi÷íà ïðîãðàìà "Ðîçðîáêà íàóêîâî-òåõíi÷íèõ ìåòîäiâ, çàñîáiâ i àâ-

òîìàòèçîâàíèõ ñèñòåì êîíòðîëþ ïàðàìåòðiâ íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ìàòåðiàëiâ, ñòðó-
êòóð i ïðèëàäiâ". Òåìà "Ñåðòèôiêàöiÿ", ïðîåêò "Ðåíòãåíîñïåêòðàëüíà ìåòîäèêà i
àïàðàòóðà äëÿ êîíòðîëþ õiìi÷íîãî ñêëàäó â õîäi òåõíîëîãi÷íîãî ïðîöåñó"� äåð-
æàâíî¨ ðå¹ñòðàöi¨ 0197U008669.

3. Öiëüîâà êîìïëåêñíà ïðîãðàìà ôóíäàìåíòàëüíèõ äîñëiäæåíü "Íàíîñèñòåìè,
íàíîìàòåðiàëè òà íàíîòåõíîëîãi¨"� äåð. ðå¹ñòðàöi¨ 0103U006315.

Ðîëü àâòîðà ó âèêîíàííi íàóêîâî-äîñëiäíèõ ðîáiò ïîëÿãàëà â ðîçðîáöi òà ïðî-
ãðàìíié ðåàëiçàöi¨ òåîðåòè÷íèõ ìîäåëåé, îòðèìàííi åêñïåðèìåíòàëüíèõ ñïåêòðiâ òà
äîñëiäæåííi ñòðóêòóðíèõ âëàñòèâîñòåé íàíîðîçìiðíèõ åïiòàêñiéíèõ øàðiâ, êâàíòî-
âèõ äðîòiâ òà òî÷îê.

Ìåòà i çàâäàííÿ äîñëiäæåííÿ.
Ìåòà äèñåðòàöiéíî¨ ðîáîòè ïîëÿãàëà ó ðîçâèòêó òåîðåòè÷íèõ îñíîâ äèíàìi÷íî¨

äèôðàêöi¨ Õ-ïðîìåíiâ â áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ ó ðiçíèõ ãåîìåòðiÿõ, à òàêîæ
ó äîñëiäæåííi äåôîðìàöiéíèõ òà êîìïîçèöiéíèõ âëàñòèâîñòåé, ç ìåòîþ îïòèìiçà-
öi¨ ôiçèêî-òåõíîëîãi÷íèõ óìîâ îòðèìàííÿ áàãàòîøàðîâèõ íàïðóæåíèõ ñòðóêòóð iç
êâàíòîâèìè ÿìàìè i òî÷êàìè, ç íàïåðåä çàäàíèìè âëàñòèâîñòÿìè.

Äëÿ äîñÿãíåííÿ ïîñòàâëåíî¨ ìåòè, âèðiøóâàëèñÿ íàñòóïíi íàóêîâi çàâäàííÿ:
1. Óòî÷íåííÿ i ðîçøèðåííÿ òåîðåòè÷íèõ îñíîâ äèíàìi÷íî¨ äèôðàêöi¨ Õ-ïðîìåíiâ

ó áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ äëÿ âèïàäêó âïëèâó íà äèôðàêöiþ äåêiëüêîõ âóçëiâ
îáåðíåíî¨  ðàòêè. Öÿ ìîäåëü ïîâèííà âðàõîâóâàòè âçà¹ìîäiþ âèïðîìiíþâàííÿ, äè-
ôðàãîâàíîãî ðiçíèìè âóçëàìè  ðàòêè, â òîìó ÷èñëi i äçåðêàëüíî âiäáèòîãî.

2. Ñòâîðåííÿ ìåòîäîëîãi¨, àëãîðèòìiâ òà ïðîãðàìíîãî çàáåçïå÷åííÿ äëÿ âèñîêî-
ðîçäiëüíî¨ äèôðàêòîìåòðè÷íî¨ êiëüêiñíî¨ äiàãíîñòèêè áàãàòîøàðîâèõ íàïiâïðîâiä-
íèêîâèõ ñòðóêòóð.

3. Ïðîâåäåííÿ êîìïëåêñó âèñîêîðîçäiëüíèõ äèôðàêòîìåòðè÷íèõ äîñëiäæåíü
ñòðóêòóðíèõ òà äåôîðìàöiéíèõ âëàñòèâîñòåé áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð íà îñíîâi
InGaAs/GaAs ó çàëåæíîñòi âiä óìîâ ðîñòó.

4. Âñòàíîâëåííÿ âçà¹ìîçâ'ÿçêó ìiæ åêñïåðèìåíòàëüíèìè êàðòèíàìè äèôðàêöi¨
Õ-ïðîìåíiâ i ÷èñåëüíèì ðîçðàõóíêîì ç âèêîðèñòàííÿì ðîçðîáëåíèõ òåîðåòè÷íèõ
ïiäõîäiâ òà òåõíîëîãi÷íèìè i äåôîðìàöiéíèìè ïàðàìåòðàìè åïiòàêñiéíèõ ïëiâîê.

5. Âèçíà÷åííÿ âïëèâó àíiçîòðîïíèõ ñïîòâîðåíü êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè òà ïåðåõiäíî¨
îáëàñòi ìiæ øàðàìè íà ðåíòãåíiâñüêi âèìiðþâàííÿ ïàðàìåòðiâ ñòðóêòóð.

Îá'¹êò äîñëiäæåííÿ: áàãàòîøàðîâi íàä ðàòêîâi ñòðóêòóðè InGaAs/GaAs òà
SiGe/Si iç ðiçíèì âìiñòîì iíäiþ òà ãåðìàíiþ, ñòðóêòóðè ç îäèíè÷íèìè êâàíòîâèìè
ÿìàìè (InGaAs/AlGaAs/GaAs) òà ñòðóêòóðè ç êâàíòîâèìè òî÷êàìè i äðîòàìè.

Ïðåäìåò äîñëiäæåííÿ: äâî- òà N-õâèëüîâà äèíàìi÷íà äèôðàêöiÿ â øàðóâàòèõ
ñòðóêòóðàõ â ðiçíèõ ãåîìåòðiÿõ åêñïåðèìåíòó ïðè áðåããiâñüêié äèôðàêöi¨; âçà¹ìî-
äèôóçiÿ êîìïîíåíò íà ãðàíèöÿõ øàðiâ òà ðåëàêñàöiÿ íàïðóã íà iíòåðôåéñàõ; ãåîìå-
òðè÷íi ïàðàìåòðè øàðiâ.

Ìåòîäè äîñëiäæåííÿ: êîìïëåêñ åêñïåðèìåíòàëüíèõ òà ðîçðàõóíêîâèõ ìåòî-
äiâ, ÿêèé âêëþ÷à¹ â ñåáå âèñîêîðîçäiëüíó ðåíòãåíiâñüêó äèôðàêòîìåòðiþ; ìåòîäè
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êîìï'þòåðíîãî ìîäåëþâàííÿ ñïåêòðiâ äèôðàêöi¨ i âiäáèòòÿ, à òàêîæ äâîâèìiðíèõ
êàðò ðîçïîäiëó iíòåíñèâíîñòi.

Íàóêîâà íîâèçíà îäåðæàíèõ ðåçóëüòàòiâ.
Ãîëîâíà âiäìiííiñòü äàíî¨ ðîáîòè âiä àíàëîãi÷íèõ ïîïåðåäíiõ äîñëiäæåíü ïîëÿãà¹

ó ïîâíîìó êiëüêiñíîìó âðàõóâàííi äèíàìi÷íèõ åôåêòiâ ïðè äèôðàêöi¨ â áàãàòîøà-
ðîâèõ ïëàíàðíèõ ñòðóêòóðàõ. Âïåðøå îòðèìàíi òàêi íàóêîâi ðåçóëüòàòè:

• ç ïåðøèõ ïðèíöèïiâ ñòâîðåíî òåîðåòè÷íó ìîäåëü äèíàìi÷íî¨ N-õâèëüîâî¨ äè-
ôðàêöi¨ â áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ, àäåêâàòíó äëÿ øàðiâ äîâiëüíî¨ òîâùèíè;
çîêðåìà, âðàõîâàíî åôåêòè âiäáèòòÿ òà äèôðàêöi¨ ïðè ìàëèõ êóòàõ ïàäiííÿ i âè-
õîäó, òà ïðè êóòàõ ïàäiííÿ 45◦ i 90◦. Çíàéäåíî òî÷íèé íàïðÿìîê äèôðàãîâàíîãî â
êðèñòàëi ïðîìåíþ. Ïîêàçàíî, ùî ïåðåâàãè çàïðîïîíîâàíîãî ðiøåííÿ íàé÷iòêiøå ïðî-
ÿâëÿþòüñÿ ïðè àíàëiçi åêñïåðèìåíòàëüíèõ ÊÄÂ äàëåêî âiä áðåããiâñüêîãî ïîëîæåííÿ,
òîáòî äàþòü ìîæëèâiñòü òî÷íîãî àíàëiçó ñòðóêòóð, ÿêi ñêëàäàþòüñÿ ç ìàòåðiàëiâ,
ùî çíà÷íî âiäðiçíÿþòüñÿ ïàðàìåòðàìè  ðàòêè, à òàêîæ ïðè âèêîðèñòàííi ñèëüíî
àñèìåòðè÷íî¨ ãåîìåòði¨ äèôðàêöi¨;

• ïðîàíàëiçîâàíî äèñïåðñiéíó ïîâåðõíþ (ÿê äiéñíó, òàê i óÿâíó ¨¨ ÷àñòèíó) äëÿ
ãåîìåòðié Áðåããà òà Ëàóå äëÿ 2-õ, 3-õ, 4-õ òà N -õâèëüîâîãî âèïàäêó. Âñòàíîâëåíî, ùî
äèñïåðñiéíà ïîâåðõíÿ äëÿ ïîãëèíàþ÷èõ êðèñòàëiâ ó ãåîìåòði¨ Áðåããà êàðäèíàëüíî
âiäðiçíÿ¹òüñÿ âiä âèïàäêó Ëàóå. Ïîêàçàíî, ùî ëèøå ó âèïàäêó äiéñíîãî äèñïåðñié-
íîãî ðiâíÿííÿ ìîæíà ãîâîðèòè ïðî äiàìåòð äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi ó âèïàäêó Áðåããà
- òîäi çíèêà¹ ÿê ïîãëèíàííÿ, òàê i àñèìåòðiÿ äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi, i ç'ÿâëÿ¹òüñÿ
îáëàñòü ïîâíîãî âiäáèòòÿ;

• íà îñíîâi ðîçðîáëåíî¨ òåîðåòè÷íî¨ ìîäåëi äèôðàêöi¨ çàïðîïîíîâàíî ìåòîäèêó
êîíòðîëþ ñòðóêòóðè i äåôîðìàöi¨ íàïðóæåíèõ i ÷àñòêîâî ðåëàêñîâàíèõ øàðiâ, ÿêà
ïîëÿãà¹ ó âèìiðþâàííÿõ àçèìóòàëüíèõ çàëåæíîñòåé ÊÄÂ;

• ç'ÿñîâàíî ðîëü ôîðìè ãðàäi¹íòà ðîçïîäiëó êîìïîíåíòíîãî ñêëàäó íà ìåæàõ
ïîäiëó â áàãàòîøàðîâèõ InGaAs/GaAs ñòðóêòóðàõ íà ÊÄÂ ó âèïàäêó äèôðàêöi¨
Áðåããà. Çîêðåìà âñòàíîâëåíî, ùî íàéáiëüø àäåêâàòíî êðèâi âiäáèòòÿ îïèñóþòüñÿ
ïðè ââåäåííi ãiïåðáîëi÷íîãî çàêîíó çìiíè ãðàäi¹íòà ñêëàäó íà ãðàíèöi øàðiâ. Ïðî-
äåìîíñòðîâàíî, ùî òîâùèíà øàðó ìîæå áóòè íåâiðíî âèçíà÷åíà ïðè âèêîðèñòàííi
äîïóùåííÿ ïðî ðiçêó çìiíó ñêëàäó íà ìåæi ìiæ øàðàìè.

Ïðàêòè÷íå çíà÷åííÿ îäåðæàíèõ ðåçóëüòàòiâ.
Ìåòîäè ÷èñåëüíîãî ðîçðàõóíêó òà ïðîöåäóðó ôiòóâàííÿ ìîæíà âèêîðèñòîâóâà-

òè äëÿ âèçíà÷åííÿ õàðàêòåðèñòèê áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð, çîêðåìà ïðîôiëiâ äå-
ôîðìàöi¨, êîìïîçèöiéíèõ ïðîôiëiâ, ãåîìåòðè÷íèõ ïàðàìåòðiâ. Îòðèìàíi ðåçóëüòàòè
äîçâîëÿþòü îïòèìiçóâàòè ôiçèêî-òåõíîëîãi÷íi óìîâè ðîñòó i îáðîáêè ñêëàäíèõ áàãà-
òîøàðîâèõ ñèñòåì òà òîíêèõ ïëiâîê äëÿ ñòâîðåííÿ ïðèëàäiâ íà ¨õ îñíîâi. Îïèñàíi â
ðîáîòi òåîðåòè÷íi ìîäåëi òà ìåòîäè÷íi ïiäõîäè ìîæóòü áóòè âèêîðèñòàíi â ñïåöêóð-
ñàõ ïî ôiçèöi òâåðäîãî òiëà, ðåíòãåíîñòðóêòóðíîìó àíàëiçó, êîìï'þòåðíié ôiçèöi.

Îñîáèñòèé âíåñîê çäîáóâà÷à.
Â îïóáëiêîâàíèõ ïðàöÿõ [1 - 21], îñîáèñòèé âíåñîê äèñåðòàíòà ïîëÿãà¹ ó ñòâîðåííi

òåîðåòè÷íèõ ìîäåëåé òà åêñïåðèìåíòàëüíèõ âèìiðþâàííÿõ ñïåêòðiâ âiäáèòòÿ i êàðò



4
îáåðíåíîãî ïðîñòîðó, ðîçðàõóíêó ïàðàìåòðiâ äåôîðìàöi¨ â øàðàõ ÍÃ ñòðóêòóð òà
ïðîôiëiâ ðîçïîäiëó êîìïîíåíòiâ â îáëàñòÿõ iíòåðôåéñiâ. Òàêîæ, â óñiõ ðîáîòàõ äè-
ñåðòàíò ïðèéìàâ àêòèâíó ó÷àñòü ó àíàëiçi òà iíòåðïðåòàöi¨ ðåçóëüòàòiâ äîñëiäæåíü
òà íàïèñàííi ñòàòåé.

Àïðîáàöiÿ ðåçóëüòàòiâ äèñåðòàöi¨.
Îñíîâíi ðåçóëüòàòè äîñëiäæåíü, ùî âèêëàäåíi ó äèñåðòàöiéíié ðîáîòi, äîïîâiä-

àëèñü òà îáãîâîðþâàëèñü íà íàóêîâèõ êîíôåðåíöiÿõ: II Óêðà¨íñüêà íàóêîâà êîí-
ôåðåíöiÿ ç ôiçèêè íàïiâïðîâiäíèêiâ - ÓÍÊÔÍ-II (×åðíiâöi-Âèæíèöÿ, Óêðà¨íà, 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 -
E-MRS 2005 Fall Meeting (Warsaw, Poland, 5-9.09.2005); V íàöiîíàëüíà êîíôåðåíöiÿ
ïî çàñòîñóâàííþ ðåíòãåíiâñüêîãî, ñèíõðîòðîííîãî âèïðîìiíþâàííÿ, íåéòðîíiâ i åëå-
êòðîíiâ äëÿ äîñëiäæåííÿ ìàòåðiàëiâ ÐÑÍÝ-ÍÀÍÎ-2005 (Ðîñiÿ, Ìîñêâà 14-19.11.05);
3-ié Ìiæíàðîäíèé íàóêîâèé ñåìiíàð "Ñîâðåìåííûå ìåòîäû àíàëèçà äèôðàêöè-
îííûõ äàííûõ (òîïîãðàôèÿ, äèôðàêòîìåòðèÿ, ýëåêòðîííàÿ ìèêðîñêîïèÿ)"(Ðîñiÿ,
Â.Íîâãîðîä 23-26.05.06); 8th Biennial Conference on High Resolution X-Ray Di�racti-
on and Imaging (X-TOP 2006) (Baden-Baden/Karlsruhe, Germany, 19-22.09.06).

Ïóáëiêàöi¨.
Çà ìàòåðiàëàìè äèñåðòàöi¨ îïóáëiêîâàíî 21 íàóêîâó ïðàöþ, ç ÿêèõ 9 ñòàòåé, 3

ìàòåðiàëè òà 9 òåç äîïîâiäåé íà íàóêîâèõ êîíôåðåíöiÿõ. Ñïèñîê ïóáëiêàöié íàâåäåíî
íàïðèêiíöi àâòîðåôåðàòó.

Ñòðóêòóðà òà îá'¹ì äèñåðòàöi¨.
Äèñåðòàöiéíà ðîáîòà ñêëàäà¹òüñÿ iç âñòóïó, ëiòåðàòóðíîãî îãëÿäó ç òåìè äîñëi-

äæåíü (ðîçäië 1), ÷îòèðüîõ îðèãiíàëüíèõ ðîçäiëiâ, âèñíîâêiâ, îäíîãî äîäàíêó òà ñïè-
ñêó öèòîâàíî¨ ëiòåðàòóðè ç 104 íàéìåíóâàíü. Îñíîâíèé òåêñò äèñåðòàöi¨ âèêëàäåíî
íà 115 ñòîðiíêàõ. Äèñåðòàöiÿ ìiñòèòü 37 ðèñóíêiâ òà 3 òàáëèöi.

ÎÑÍÎÂÍÈÉ ÇÌIÑÒ ÐÎÁÎÒÈ
Ó âñòóïi îá ðóíòîâàíî àêòóàëüíiñòü òåìè äèñåðòàöiéíî¨ ðîáîòè, ¨¨ çâ'ÿçîê ç íà-

óêîâèìè ïðîãðàìàìè i òåìàìè, ñôîðìóëüîâàíi ìåòà òà çàâäàííÿ ðîáîòè, ¨¨ íàóêîâó
íîâèçíó, ïðàêòè÷íå çíà÷åííÿ îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ, íàâåäåíî äàíi ïðî îñîáèñòèé
âíåñîê äèñåðòàíòà, à òàêîæ âiäîìîñòi ïðî àïðîáàöiþ ðîáîòè òà ïóáëiêàöi¨.

Ó ðîçäiëi 1 ïðåäñòàâëåíî îãëÿä ìåòîäiâ ìîäåëþâàííÿ äèôðàêöi¨ ðåíòãåíiâñüêèõ
ïðîìåíiâ íà áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ íà îñíîâi äèíàìi÷íî¨ òåîði¨. Ðîçãëÿíóòi òàêi
àëãîðèòìè, ÿê: ìåòîä ìàòðèöü Àáåëå, îäíîâèìiðíi ðiâíÿííÿ Òàêàãi [1], ÒÌÀ [2], ðå-
êóðåíòíi ñïiââiäíîøåííÿ Áàðòåëñà [3], ÐÌÀ [4], áàãàòîõâèëüîâèé ÒÌÀ [5], 3-õ âèìið-
íèé áàãàòîõâèëüîâèé àëãîðèòì Ñòåöüêà äëÿ îäíîøàðîâî¨ ñòðóêòóðè [6] òà àëãîðèòì
Ñóâîðîâà äëÿ áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð [7]. Ïðèâåäåíî àíàëiç îñíîâíèõ õàðàêòåðè-
ñòèê öèõ ìåòîäiâ, âêàçàíî ¨õ íåäîëiêè òà ïåðåâàãè. Âñi îïèñàíi ìåòîäè â ðàìêàõ
äèñåðòàöiéíî¨ ðîáîòè áóëî ðåàëiçîâàíî ïðîãðàìíî. Îêðåìèé ïiäðîçäië ïðèñâÿ÷åíî
çàãàëüíîïðèéíÿòèì ìåòîäàì âðàõóâàííÿ íàïðÿìêiâ âåêòîðiâ äèôðàêöi¨. Êðiì öüîãî,
ó ðîçäiëi 1 ïðèâåäåíî íåâåëèêó iñòîðè÷íó äîâiäêó ïðî äèíàìi÷íó òåîðiþ äèôðàêöi¨.

Ó ðîçäiëi 2 ç ðiâíÿíü Ìàêñâåëà âèâåäåíî îñíîâíi ôîðìóëè äèíàìi÷íî¨ òåîði¨ äè-
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ôðàêöi¨. Áåç ñïðîùåíü âèâåäåíî ó çàãàëüíîìó âèãëÿäi ðiâíÿííÿ ïîøèðåííÿ ïëîñêèõ
ìîíîõðîìàòè÷íèõ ðåíòãåíiâñüêèõ õâèëü â êðèñòàëi÷íîìó ñåðåäîâèùi (ïðè óìîâi âiä-
ñóòíîñòi çàðÿäiâ òà µ = 1), ÿêå äëÿ êîæíî¨ áëîõiâñüêî¨ õâèëi ïðèéìà¹ âèãëÿä:

(k2
h −K2)

K2 Eh =
(kh · Eh)kh

K2 +
N∑

g 6=h

χh−gEg , (1)

äå E � íàïðóæåíiñòü åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ, kh òà K � õâèëüîâi âåêòîðè âiäïîâiäíî
â êðèñòàëi òà âàêóóìi (K = 1/λ), χh−g � Ôóð'¹ êîìïîíåíòè ïîëÿðèçó¹ìîñòi, N �
êiëüêiñòü òî÷îê îáåðíåíîãî ïðîñòîðó, ùî ïðèéìàþòü ó÷àñòü ó äèôðàêöi¨.

Ó öüîìó æ ðîçäiëi ââåäåíî ïîíÿòòÿ äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ äëÿ áàãàòîõâèëüîâîãî
âèïàäêó òà íàâåäåíî çàãàëüíèé âèãëÿä ãðàíè÷íèõ óìîâ ìiæ øàðàìè òà íà ïîâåðõíÿõ
ñòðóêòóðè:

Et = const Dn = const H = const (2)
Êðiì òî÷íèõ âèðàçiâ ïðèâåäåíî çàãàëüíîâæèâàíi ïðèáëèçíi iç âêàçiâêàìè, ÿêi

äîïóùåííÿ âèêîðèñòîâóþòüñÿ ïðè ¨õ âèâåäåííi. Öi ïðèïóùåííÿ íàñòóïíi: ìàëà âå-
ëè÷èíà ïîëÿðèçó¹ìîñòi, ïîëÿðèçàöiéíèé ôàêòîð äëÿ Pi-ïîëÿðèçàöi¨ C = cos(2θ0),
êîëiíåàðíiñòü ó êðèñòàëi âåêòîðiâ E òà D,... Òóò i ó ïîäàëüøîìó îñíîâíi ðiâíÿííÿ ç
òàêèìè ïðèïóùåííÿìè áóäåìî íàçèâàòè ñïðîùåíèìè.

Ðîçäië 3 ïðèñâÿ÷åíèé ðîçâ'ÿçêó äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ â êîìïëàíàðíèõ äâî-,
òðüî- òà ÷îòèðüîõâèëüîâèõ âèïàäêàõ. Íàâåäåíî àëãîðèòì ÷èñåëüíîãî ðîçðàõóíêó ìå-
òîäîì Ëàãåðà äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi äëÿ öèõ âèïàäêiâ. Äëÿ äâîõâèëüîâîãî âèïàäêó
çàïðîïîíîâàíî íàáëèæåíèé àíàëiòè÷íèé ðîçâ'ÿçîê (êâàäðàòíå ðiâíÿííÿ) òà òî÷íèé
àíàëiòè÷íèé ðîçâ'ÿçîê (ðiâíÿííÿ ÷åòâåðòîãî ñòóïåíþ) ìåòîäîì Ôåððàði.

Äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ ìîæíà îòðèìàòè ç âèìîãè íåòðèâiàëüíîãî ðîçâ'ÿçêó ñèñòå-
ìè, ÿêó ñêëàäåíî ç N ðiâíÿíü ðîçïîâñþäæåííÿ (1), òîáòî det ∆E = 0. Äëÿ äâîõâè-
ëüîâîãî âèïàäêó (N = 2) ó ñïðîùåíié ôîðìi âîíî ìà¹ âèãëÿä:

(k2
0 − (1 + χ0)K

2)(k2
h − (1 + χ0)K

2) = C2K4χh̄χh (3)

äå kh = k0 + h, h - âåêòîð äèôðàêöi¨.
Öå ðiâíÿííÿ ÷åòâåðòîãî ñòóïåíþ, i éîãî ðîçâ'ÿçêîì ¹ äâi ñôåðè, ùî ïåðåòèíàþ-

òüñÿ, ç öåíòðàìè â òî÷êàõ Î òà Í (ïî÷àòîê òà êiíåöü h) òà ðàäióñîì k = nK, äå n
� êîåôiöi¹íò çàëîìëåííÿ ñåðåäîâèùà (ðèñ. 1).

Íàéáiëüø öiêàâi åôåêòè (äèíàìi÷íi) ñïîñòåðiãàþòüñÿ ïîáëèçó òî÷êè ïåðåòèíó
ñôåð Åâàëüäà (òàê çâàíà òî÷êà Ëîðåíòöà). Îäíàê ñàìå öÿ îáëàñòü â ãåîìåòði¨ Áðåããà
ó áiëüøîñòi êíèæîê ïî ðåíòãåíî-ñòðóêòóðíîìó àíàëiçó íàâåäåíà íå çîâñiì âiðíî (ðèñ.
2 à), íàñïðàâäi äëÿ ïîãëèíàþ÷îãî êðèñòàëà âîíà âèãëÿäà¹ ÿê ïîêàçàíî íà ðèñ. 2 á).

Ó òàáëèöi 1 ïðèâåäåíî ðiçíi ãðàíè÷íi âèïàäêè äèôðàêöi¨ ïî Áðåããó (íà âiäáèòòÿ).
Äëÿ ðîçâ'ÿçêó äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ (3) íåîáõiäíî çðîáèòè çàìiíó çìiííèõ, ùîá

çàëèøèëàñü ëèøå îäíà íåâiäîìà, âðàõîâóþ÷è, ùî çìiííi kh òà k0 ïîâ'ÿçàíi (ïiäïèñ
ïiä ðiâíÿííÿì (3). Öüîãî ìîæíà äîñÿãòè äâîìà øëÿõàìè: ðîçêëàñòè õâèëüîâi âåêòî-
ðè íà äåêàðòîâi êîîðäèíàòè x òà y i âðàõóâàòè ùî êîîðäèíàòà x âiäîìà, îñêiëüêè
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âîíà çáåðiãà¹òüñÿ ïðè çàëîìëåííi ïðîìåíÿ; àáî, çíîâó æ òàêè, âðàõîâóþ÷è íåïåðåðâ-
íiñòü òàíãåíöiéíî¨ ñêëàäîâî¨ ïàäàþ÷îãî õâèëüîâîãî âåêòîðà, ââåñòè íîâó çìiííó ε:
kh = K0 + h + Kεn, äå n � çîâíiøíÿ íîðìàëü êðèñòàëà. Äëÿ äâîõâèëüîâîãî âèïàä-
êó îáèäâà ïiäõîäè åêâiâàëåíòíi, àëå äëÿ âèïàäêó òðüîõ àáî áiëüøå ñèëüíèõ õâèëü
ïåðøèé ïiäõiä ìîæå äàòè õèáíi ðåçóëüòàòè (ðèñ. 3), à ùîäî äðóãîãî, òî éîãî ìîæíà
âèêîðèñòîâóâàòè ìàéæå äëÿ äîâiëüíî¨ êiëüêîñòi õâèëü (ðèñ. 2 á). Ïîâ'ÿçàíî öå iç
ñêií÷åííîþ òî÷íiñòþ ðîçðàõóíêiâ íà ÅÎÌ, i íàâiòü äëÿ òðüîõâèëüîâîãî âèïàäêó òà
ïðè âèêîðèñòàííi äiéñíèõ ÷èñåë òèïó long double ìîæóòü âèíèêíóòè ïðîáëåìè.

Â îãëÿäi ëiòåðàòóðè ïîêàçàíî, ÿê çàçâè÷àé ðîçâ'ÿçó¹òüñÿ ïðîáëåìà ïîøóêó õâè-
ëüîâèõ âåêòîðiâ � ó ëiíiéíîìó íàáëèæåííi ââîäèòüñÿ êóòîâå âiäõèëåííÿ âiä òî÷íîãî
Áðåããiâñüêîãî êóòà ∆θ. Òàêèé íàáëèæåíèé ìåòîä ìîæíà âèêîðèñòîâóâàòè ëèøå â
äiàïàçîíi ïðèáëèçíî îäíîãî ãðàäóñà âiä áðåããiâñüêîãî êóòà. Òàêèì ÷èíîì ìîæíà
ðîçðàõîâóâàòè ÊÄÂ äëÿ íàä ðàòîê, ÿêi ñêëàäàþòüñÿ ç ìàòåðiàëiâ iç áëèçüêèìè ïà-
ðàìåòðàìè  ðàòêè, àëå íå äëÿ êîâçíî¨ ãåîìåòði¨. Îäíàê, äëÿ íàä ðàòîê ç äóæå ði-
çíèìè ïîñòiéíèìè  ðàòêè, òàêèé íàáëèæåíèé ïiäõiä âæå íå ìîæíà çàñòîñîâóâàòè.
Ïîâ'ÿçàíî öå iç òèì, ùî êóòè Âóëüôà-Áðåããà äëÿ ðiçíèõ øàðiâ äóæå âiäðiçíÿþòüñÿ:
íàïðèêëàä äëÿ àáñîëþòíî íàïðóæåíîãî InAs øàðó íà GaAs ïiäêëàäèíöi êóòè âiäði-
çíÿþòüñÿ ìàéæå íà 5 ãðàäóñiâ. Íà ðèñ. 4 çîáðàæåíî ñàìå òàêó ñèòóàöiþ. ßê áà÷èìî,
íàâiòü ïîáëèçó òî÷íîãî êóòà Áðåããà íàáëèæåíèé ïiäõiä äà¹ çîâñiì iíøó êàðòèíó.
Òîáòî, àíàëiçóþ÷è åêñïåðèìåíòàëüíi ðåçóëüòàòè çà äîïîìîãîþ òàêèõ ìåòîäiâ, ìî-
æíà çðîáèòè ïîìèëêîâi âèñíîâêè ùîäî ñòðóêòóðè çðàçêà.

Ó ðîçäiëi 4 ïðèâåäåíî äâà îðèãiíàëüíi ìåòîäè ðîçðàõóíêó áàãàòîõâèëüîâî¨ äè-
ôðàêöi¨ â áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ. Ïåðøèé ìåòîä äîçâîëÿ¹ ðîçðàõóâàòè íàéáiëüø
ïîøèðåíèé âèïàäîê êîìïëàíàðíî¨ áàãàòîõâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨ ó çðàçêàõ ç äîâiëüíè-
ìè òîâùèíàìè øàðiâ. Îäíàê âèâåäåíî öåé ìåòîä iç çàãàëüíîâæèâàíîãî íàáëèæåíîãî
ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ òà ç óðàõóâàííÿì ïðèáëèçíèõ ãðàíè÷íèõ óìîâ.

Äðóãèé ìåòîä áiëüø òî÷íèé i îðèãiíàëüíèé. Âií áàçó¹òüñÿ íà îïèñàíîìó â [6]
íàéêðàùîìó íà ñüîãîäíiøíié äåíü àëãîðèòìi ðîçðàõóíêó íåêîìïëàíàðíî¨ áàãàòî-
õâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨ â ïàðàëåëüíié ïëàòiâöi, àëå ìîæå áóòè çàñòîñîâàíèì äëÿ áàãà-
òîøàðîâî¨ ñòðóêòóðè ç øàðàìè äîâiëüíî¨ òîâùèíè. Íåîáõiäíî âiäìiòèòè, ùî â ðîáîòi
[7] îïèñàíî ïîäiáíèé äî íàâåäåíîãî íèæ÷å ïiäõiä, àëå çàïðîïîíîâàíèé íàìè â ðîáî-
òi àëãîðèòì ñïðàâåäëèâèé íå ëèøå äëÿ ïîâíiñòþ íàïðóæåíî¨ ñòðóêòóðè, àëå é íå
ìiñòèòü ïîìèëîê ïðè iíòåðïðåòàöi¨ ôàçîâèõ ìíîæíèêiâ.

Îñíîâíi õàðàêòåðèñòèêè çàïðîïîíîâàíîãî ìåòîäó:
ðîçãëÿäàþòüñÿ ïëîñêi õâèëi; ðâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ i ãðàíè÷íi óìîâè ðîçâ'ÿçóþ-
òüñÿ áåç ñïðîùåíü; áóäü-ÿêà ãåîìåòðiÿ (Áðåãã, Ëàóå, Áðåãã-Ëàóå); 3D ìîäåëþâàííÿ
â îáåðíåíîìó ïðîñòîði i 1D â ïðÿìîìó; íåîáìåæåíèé êóòîâèé äiàïàçîí; òî÷íèé ðîç-
ðàõóíîê áóäü-ÿêî¨ ïîëÿðèçàöi¨, à òàêîæ iíôîðìàöiÿ ïðî ïîëÿðèçàöiþ äèôðàãîâàíèõ
ïðîìåíiâ; íåìà¹ ïðèíöèïîâèõ îáìåæåíü íà êiëüêiñòü òî÷îê îáåðíåíîãî ïðîñòîðó, ÿêi
áåðóòü ó÷àñòü â äèôðàêöi¨; íåìà¹ îáìåæåíü íà òîâùèíè øàðiâ; óñi ðîçðàõóíêè ïðî-
âîäÿòüñÿ äëÿ x,y,z êîìïîíåíò õâèëüîâèõ âåêòîðiâ, âåêòîðiâ äèôðàêöi¨ i ïîëiâ.
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Ðèñ. 1. Äèñïåðñiéíà êðèâà (2 õâèëi).

à)

á)

Ðèñ. 2. Äèñïåðñiéíà êðèâà äëÿ ñèìåòðè-
÷íî¨ ãåîìåòði¨ Áðåãà: à) òèïîâà êðèâà,
ùî íàâîäèòüñÿ â êíèãàõ (öåé ìàëþíîê
ç êíèãè [8]); á) òî÷íî ðîçðàõîâàíà.

Ðèñ. 3. Ðîçâ'ÿçîê äëÿ 4-õ õâèëü â
äåêàðòîâèõ êîîðäèíàòàõ.

Ðèñ. 4. Íàä ðàòêà InAs/GaAs íà GaAs ïiäêëàäöi (5 ïàð øàðiâ
ïî 50 íì êîæåí).
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Ðîçâ'ÿçîê äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ.
Ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ äëÿ âåêòîðiâ íàïðóæåíîñòi åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ â ïåði-

îäè÷íîìó ñåðåäîâèùi (1) íåîáõiäíî çâåñòè äî ñèñòåìè ñêàëÿðíèõ ðiâíÿíü. Äëÿ öüîãî
ïðåäñòàâèìî âñi âåêòîðè â äåêàðòîâèõ êîîðäèíàòàõ:

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

Ehn
= Ex

ni + Ey
nj + Ez

nk,

äå Xn, Yn, Zn - êîîðäèíàòè òî÷îê îáåðíåíîãî ïðîñòîðó, à x, y, z - êîîðäèíàòè ïî÷àòêiâ
õâèëüîâèõ âåêòîðiâ.

Òîäi ðiâíÿííÿ (1) ïðèéìå âèãëÿä:



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







Ex

Ey

Ez


 = 0, (5)

äå ìàòðèöi ðîçìiðó [N*N] I = {δnm}, A = {δnmxn}, B = {δnmyn}, C = {δnmZn},
X = {χhn−hm

}, G = (I + X) òà δnm � äåëüòà ôóíêöiÿ. Ïîëÿðèçó¹ìiñòü χhn−hm

ðîçðàõîâóâàëàñü ðîçðîáëåíèì ó ðàìêàõ äàíî¨ ðîáîòè ìåòîäîì, îïèñ ÿêîãî ìîæíà
çíàéòè íà ñàéòi http://x-ray.net.ua. Ìàòðèöi Ex, Ey, Ez � âåêòîð-ñòîâïöi ðîçìiðîì
[1×N ] íàïðóæåíîñòåé åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ âèãëÿäó: Ex = (Ex

0 , Ex
1 , . . . , Ex

N−1)
T , äå T

îçíà÷à¹ òðàíñïîíóâàííÿ.
Ââiâøè äâà âåêòîð-ñòîâï÷èêè: Ev = (C−zI)Ex−AEz òà Ew = (C−zI)Ey−BEz

ïiñëÿ ïåðåòâîðåííÿ çâåäåìî (5) äî ñèñòåìè:

QE4 = zE4, (6)

Ez = −(I + X)−2(AEz + BEw) (7)
äå E4 = (Ex,Ey,Ev,Ew) òà ìàòðèöÿ Q ðîçìiðîì [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 ÷èíîì, âèðàç (6) ¹ äèñïåðñiéíèì ðiâíÿííÿì, ç ÿêîãî ìîæíà çíàéòè âåêòîðè
äèôðàêöi¨ ó ñåðåäîâèùi, à â êîìáiíàöi¨ ç (7), ùå i õâèëüîâi ïîëÿ, ùî âiäïîâiäàþòü
óñiì äèôðàãîâàíèì ïðîìåíÿì (ç òî÷íiñòþ äî íåâiäîìîãî êîåôiöi¹íòà cm

j ).
Ïðîòå, äëÿ çíàõîäæåííÿ ñïðàâæíiõ çíà÷åíü àìïëiòóä õâèëü ó øàði, íåîáõiäíî

çàñòîñóâàòè ãðàíè÷íi óìîâè.
Ãðàíè÷íi óìîâè
Çàïèøåìî õâèëþ â êðèñòàëi:

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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äå êîíñòàíòà iíòåãðàöi¨, äëÿ áåçïåðåðâíîñòi ôàçè ìiæ øàðàìè, ïîâèííà
äîðiâíþâàòè:Cn = ~k⊥n~rn − Znt, t - òîâùèíà ïîòî÷íîãî øàðó.

Íà ìåæi ìiæ øàðîì (m) i (m−1) óìîâè (2) â ìàòðè÷íié ôîðìi ìàòèìóòü âèãëÿä:

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

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

n = {zj ∗ Ex,y
n }.

Íà âåðõíié òà íèæíié ïîâåðõíÿõ ñòðóêòóðè, ùî ñêëàäà¹òüñÿ ç M øàðiâ (1
- âåðõíié, M - ïiäêëàäêà), óìîâè (10) âèãëÿäàþòü ñõîæèì ÷èíîì (ïî 5N ñ êî-
æíîãî áîêó ñòðóêòóðè). ßêùî ç öèõ 10N ðiâíÿíü âèêëþ÷èòè íåâiäîìi äèôðà-
ãîâàíi âãîðó ïðîìåíi Ex,y,z

up òà äèôðàãîâàíi âíèç ïðîìåíi Ex,y,z
dwn òà ââåñòè çìiííó

Kz
m = {−δni

√
1− (x2

n + y2
n)} òà âåêòîð-ñòîâï÷èê Ex,y,z

0 � ïàäàþ÷i íà ñòðóêòóðó ïðî-
ìåíi (âiäìiííèé âiä 0 òiëüêè ïåðøèé åëåìåíò êîæíîãî âåêòîðà), îäåðæèìî 4N ðiâ-
íÿíü:

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)

àáî ó áiëüø êîìïàêòíîìó âèãëÿäi:

Suc1 = 2KzExy
0 ,

SdFMcM = 0,
(12)

Ðiâíÿííÿ (10) òåæ ìîæíà ïðåäñòàâèòè â êîìïàêòíîìó âèãëÿäi (äîñòàòíüî 4-õ
ðiâíÿíü ç 5-òè):

Sm+1cm+1 = SmFmcm, (13)
äå ìàòðèöi Sm ìîæíà âèáðàòè, íàïðèêëàä, òàê:

Sm =




Ex
m

Ey
m

Ezy
m −BEz

m

AEz
m − Ezx

m


 (14)

Ïîñëiäîâíî çàñòîñîâóþ÷è ôîðìóëó (13) äëÿ âñiõ øàðiâ, îäåðæèìî ðåêóðåíòíå
ñïiââiäíîøåííÿ:

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

−1S1F1c1. (15)

Çà äîïîìîãîþ ðiâíÿíü (12) i (15) ìîæíà ðîçðàõóâàòè c1 i cM . Äàëi, ç óìîâ íà
âåðõíié òà íèæíié ãðàíèöÿõ ñòðóêòóðè, ìîæíà çíàéòè äèôðàãîâàíi ïðîìåíi çâåðõó
òà çíèçó ñòðóêòóðè:
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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)
äå äiàãîíàëüíà ìàòðèöÿ ϕM - ôàçà õâèëi, ùî âèéøëà iç ñòðóêòóðè.

Ïðîáëåìà äàíîãî ðîçâ'ÿçêó ïîëÿãà¹ ó òîìó, ùî, ïðè âåëèêié òîâùèíi øàðiâ, ìà-
òðèöÿ Fn ñòà¹ íåñêií÷åííî âåëèêîþ äëÿ êîðåíiâ zj ç íåãàòèâíîþ óÿâíîþ ÷àñòèíîþ
[9]. Ðiøåííÿ äàíî¨ ïðîáëåìè çàïðîïîíîâàíå â [10] i ïðîàíàëiçîâàíî â [4]. Çàñòîñó¹ìî
öåé ïiäõiä.

Êîðåêòíèé ðîçâ'ÿçîê äëÿ òîâñòèõ øàðiâ.
Âiäñîðòó¹ìî êîðåíi äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ (6) zj ïî çìåíøåííþ óÿâíî¨ ÷àñòèíè

(êîðåíiâ ç ïîçèòèâíèìè i íåãàòèâíèìè óÿâíèìè ÷àñòèíàìè îäíàêîâà êiëüêiñòü [10])
i ðîçiá'¹ìî ìàòðèöi Sm i Fm ðîçìiðó [4N*4N] â ðiâíÿííi (13) âiäïîâiäíî íà ìàòðèöi
ðîçìiðó [2N*2N], à ìàòðèöþ cm [4N*1] íà äâi [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)

Òîäi ìîæíà çàïèñàòè, ùî:
(

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)

äå

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)

Çàñòîñîâóþ÷è ðiâíÿííÿ (19) ïîñëiäîâíî äëÿ âñiõ øàðiâ, ïî÷èíàþ÷è âiä ïîâåðõíi
(äëÿ ïåðøîãî øàðó W 11

1 = W 22
1 = I W 12

1 = W 21
1 = 0), i âðàõîâóþ÷è ãðàíè÷íi óìîâè

(12), ìîæíà çíàéòè:

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)

äå 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 .

Ïiäñòàâèâøè îäåðæàíi c1 i cM â ðiâíÿííÿ (16) ìîæíà âèçíà÷èòè âñi êîìïîíåíòè
äèôðàãîâàíèõ ïðîìåíiâ (íóëüîâi åëåìåíòè â ìàòðèöÿõ Ex,y,z

up i Ex,y,z
dwn îïèñóþòü âiäïî-

âiäíî äçåðêàëüíî âiäáèòèé ïðîìiíü òà ïðîìiíü, ùî ïðîéøîâ êðiçü âñþ ñòðóêòóðó).
Äàíèé ïiäõiä ïîçáàâëåíèé ïðîáëåì iç òîâñòèìè øàðàìè, îñêiëüêè ìàòðèöÿ, ùî

ìiñòèòü çðîñòàþ÷i åêñïîíåíòè F−
M , ñêðiçü ôiãóðó¹ â iíâåðòîâàíîìó âèãëÿäi.
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Ïðèêëàäè âèêîðèñòàííÿ îïèñàíîãî ïiäõîäó ïîêàçàíî íà ðèñ. 5 òà ðèñ. 6.
Ðîçäië 5 ïðèñâÿ÷åíî çàñòîñóâàííþ ðiçíèõ ìåòîäèê ìîäåëþâàííÿ äèíàìi÷íî¨ äè-

ôðàêöi¨ ðåíòãåíiâñüêèõ ïðîìåíiâ ó áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ. Íàâåäåíî çàñòîñóâà-
ííÿ îïèñàíîãî âèùå ìåòîäó äëÿ ìîäåëþâàííÿ äçåðêàëüíî-âiäáèòîãî ïðîìåíþ (â ð-íi
(16) ïåðøèé ÷ëåí ìàòðèöü-ðÿäêiâ Ex

up, E
y
up, E

z
up), äëÿ òî÷íîãî âðàõóâàííÿ ïîëÿðè-

çàöi¨ ïàäàþ÷îãî òà äèôðàãîâàíèõ ïðîìåíiâ (â ð-íi (16) â ÿâíîìó âèãëÿäi ïðèñóòíi
äåêàðòîâi êîîðäèíàòè âñiõ ïîëiâ), äëÿ ìîäåëþâàííÿ Ðåíiíãåðîâñüêîãî ñêàíóâàííÿ
(îñêiëüêè âñi âåêòîðè â ñèñòåìi çàïèñàíi â ÿâíié äåêàðòîâié ôîðìi, ìîæíà çàäàòè
âñi òî÷êè îáåðíåíîãî ïðîñòîðó, ÿêi áóäóòü áðàòè ó÷àñòü ó äèôðàêöi¨, òà îáåðòàòè
çðàçîê). Òàêîæ îïèñàíî ðîçðîáëåíó â ðàìêàõ ðîáîòè open-source ïðîãðàìó äëÿ ðîç-
ðàõóíêó ïîëÿðèçó¹ìîñòi ñêëàäåíèõ êðèñòàëiâ (äåòàëüíèé îïèñ òà ñàìó ïðîãðàìó ç
íåîáõiäíèìè ôàéëàìè äàíèõ ìîæíà çíàéòè íà ñàéòi http://www.x-ray.net.ua).

Ùå îäíå çàñòîñóâàííÿ îïèñàíèõ ó ðîáîòi ìåòîäèê ìîäåëþâàííÿ - àíàëiç ïåðåõi-
äíî¨ îáëàñòi ìiæ øàðàìè â íàä ðàòêàõ. Ó ðîáîòi ïðåäñòàâëåíà ìåòîäèêà ìîäåëþâà-
ííÿ ðiçíèõ ïåðåõiäíèõ îáëàñòåé ìiæ øàðàìè, ùî ñêëàäàþòüñÿ ç ðiçíèõ ìàòåðiàëiâ.
Ïðîàíàëiçîâàíî ðiçêèé, ëiíiéíèé, êâàäðàòè÷íèé òà êâàäðàòè÷íî-ãiïåðáîëi÷íèé ãðà-
äi¹íò ñêëàäó (âñòàâêà íà ðèñ. 7). Ïîêàçàíî âïëèâ öèõ ãðàäi¹íòiâ íà êðèâó äèôðà-
êöiéíîãî âiäáèòòÿ (ðèñ. 7).

Îñíîâíi âèñíîâêè öi¹¨ ãëàâè íàñòóïíi: ââåäåííÿ ðiçíî¨ ôîðìè ãðàäi¹íòà ñêëàäó
íà ìåæàõ øàðiâ íå âïëèâà¹ íà âèçíà÷åííÿ ïåðiîäó ñòðóêòóðè, ïðîòå âïëèâà¹ íà âè-
çíà÷åííÿ ñïiââiäíîøåííÿ òîâùèíè øàðiâ In0.2Ga0.8As/GaAs; çàâäÿêè ãðàäi¹íòó êîí-
öåíòðàöi¨ ìîæíà îòðèìàòè äîáðå óçãîäæåííÿ iíòåíñèâíîñòåé åêñïåðèìåíòàëüíèõ i
ìîäåëüîâàíèõ ïiêiâ ñàòåëiòiâ; äëÿ îäíîçíà÷íîãî ç'ÿñóâàííÿ ôîðìè ïåðåõiäíî¨ îáëàñòi
ìiæ øàðàìè íåîáõiäíî ñïiëüíî àíàëiçóâàòè ÊÄÂ âiä ñèìåòðè÷íèõ i íåñèìåòðè÷íèõ
ðåôëåêñiâ àáî ïîáóäóâàòè äâîâèìiðíó êàðòó ðîçïîäiëó iíòåíñèâíîñòåé; äëÿ äåÿêèõ
òèïiâ ãðàäi¹íòó ìiæ øàðàìè ñàòåëiòíà ñòðóêòóðà âòðà÷à¹ ñâîþ ïåðiîäè÷íiñòü.

Íåîáõiäíî, îäíàê, çàçíà÷èòè, ùî ââåäåííÿ îäíàêîâîãî ãðàäi¹íòó ìiæ øàðàìè ïî
âñié ñòðóêòóði íå ìîæå òî÷íî âiäîáðàçèòè ðåàëüíó êàðòèíó, òîìó äëÿ áiëüø òî÷íî-
ãî àíàëiçó áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð íåîáõiäíî âèêîðèñòîâóâàòè äîñèòü ïîøèðåíèé
ìåòîä ðîçâ'ÿçêó îáåðíåíî¨ çàäà÷i � àâòîôiòóâàííÿ [11]. Â äèñåðòàöi¨ ¹ îêðåìèé ïà-
ðàãðàô, ïðèñâÿ÷åíèé öié ïðîáëåìi.

Íàñòóïíå çàñòîñóâàííÿ îïèñàíèõ ìåòîäèê ìîäåëþâàííÿ � àíàëiç àíiçîòðîïíèõ
äåôîðìàöié â ïëàíàðíèõ ñòðóêòóðàõ. Äëÿ ïðîâåäåííÿ òàêîãî àíàëiçó ïðîâîäèòüñÿ
âèìiðþâàííÿ ÊÄÂ äëÿ ðiçíèõ àçèìóòàëüíèõ ïîëîæåíü çðàçêà (ðèñ. 8) i, ïîðiâíþ-
þ÷è åêñïåðèìåíòàëüíi òà ìîäåëüîâàíi ÊÄÂ, ìîæíà îòðèìàòè iíôîðìàöiþ ïðî àíi-
çîòðîïíi äåôîðìàöi¨ (ðèñ. 9). Òàêå ñïîòâîðåííÿ ñòðóêòóðè ïîâ'ÿçàíå ç íàÿâíiñòþ
ðàçîði¹íòàöi¨ ìiæ àòîìíèìè ïëîùèíàìè ïiäêëàäèíêè òà ¨¨ ïîâåðõíåþ.

Ùå îäíå çàñòîñóâàííÿ îïèñàíî¨ âèùå 3D ìåòîäèêè ìîäåëþâàííÿ � àçèìóòàëüíî-
çàëåæíi âèìiðþâàííÿ. Ïðèêëàä òåîðåòè÷íî ðîçðàõîâàíî¨ òà åêñïåðèìåíòàëüíî âè-
ìiðÿíî¨ àçèìóòàëüíî¨ êàðòè ïîêàçàíî íà ðèñ. 10.

Ðîçðîáëåíèé ìåòîä äà¹ ïîâíó iíôîðìàöiþ ïðî äèôðàãîâàíèé ïðîìiíü, ùî ìîæíà
âèêîðèñòîâóâàòè äëÿ ìîäåëþâàííÿ êàðò îáåðíåíîãî ïðîñòîðó. Íà ðèñ. 11 çîáðàæåíî
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ïðèêëàä òàêîãî ìîäåëþâàííÿ.

Â êiíöi ðîáîòè çðîáëåíî âèñíîâêè.
Ó äîäàòêó ïðåäñòàâëåíà iíôîðìàöiÿ ùîäî ðîçðîáëåíî¨ â ðàìêàõ äèñåðòàöiéíî¨

ðîáîòè ïðîãðàìè äëÿ ìîäåëþâàííÿ äèíàìi÷íî¨ äèôðàêöi¨ Õ-ïðîìåíiâ.

Ðèñ. 5. ×àñòèíà äèñïåðñiéíî¨ ïî-
âåðõíi GaAs 004.

Ðèñ. 6. Øèðîêîêóòîâà äèôðàêöiÿ íà InGaAs/GaAs íàä ðàòöi
(÷åðâîíèì), 002 � ñèíiì (æîâòèì - áåç äçåðêàëüíîãî âiäáèòòÿ),
004 � çåëåíèì, 006 � áëàêèòíèì.

Ðèñ. 7. Åêñïåðèìåíòàëüíà (çåëåíèì) i ìîäåëüîâàíi ÊÄÂ äëÿ ðåôëåêñó 113 âiä 8-ïåðiîäíî¨ íàä ðà-
òêè In0.2Ga0.8As/GaAs (40/113 �A) ç: ðiçêèì (ñèíiì), ëiíiéíèì (áëàêèòíèì), êâàäðàòè÷íèì (æîâòèì)
i êâàäðàòè÷íî-ãiïåðáîëi÷íèì (÷åðâîíèì) ãðàäi¹íòîì íà iíòåðôåéñi ìiæ øàðàìè (íà âñòàâöi ïî îñi
õ � íîðìàëüíèé ïàðàìåòð  ðàòêè, ïî ó � ãëèáèíà çàëÿãàííÿ ïiäøàðó).
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Ðèñ. 8. Åêñïåðèìåíòàëüíi (÷åðâîíèì òà ñèíiì) i ìîäåëüî-
âàíi (çåëåíèì i ñàëàòîâèì) ÊÄÂ äëÿ InGaAs/GaAs íàä ðà-
òêè. Àçèìóòàëüíi êóòè 90�(2 âåðõíi êðèâi) i 270�(2 íèæíi).

à)

á)
Ðèñ. 9. Äåôîðìîâàíà êðèñò.
 ðàòêà In0.3Ga0.7As/GaAs.
×îðíèì - GaAs, ÷åðâîíèì
- InGaAs. à) âñÿ ñòðóêòóðà,
á) åëåìåíòàðíà êîìiðêà.

Ðèñ. 10. Àçèìóòàëüíi êàðòè âiä 8-ïåðiîäíî¨ íàä ðàòêè In0.2Ga0.8As/GaAs (40/113 �A) íà GaAs
ïiäêëàäèíöi. Çëiâà � ìîäåëü, ñïðàâà � åêñïåðèìåíò. Phi � àçèìóòàëüíèé êóò.

Ðèñ. 11. Êàðòà ðåôëåêñó 113 âiä ñòðóêòóðè, ùî îïèñàíà ïiä ðèñ. 10. Çëiâà � ìîäåëü,
ñïðàâà � åêñïåðèìåíò. Ïî îñi õ � ω/2θ ÊÄÂ, ïî ó � ω.
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ÎÑÍÎÂÍI ÐÅÇÓËÜÒÀÒÈ ÒÀ ÂÈÑÍÎÂÊÈ

Ó äèñåðòàöi¨ îá ðóíòîâàíî òà àïðîáîâàíî íîâi òåîðåòè÷íi ïiäõîäè äëÿ îïèñó i
àíàëiçó ñïîñòåðåæóâàíèõ îäíîâèìiðíèõ ïðîôiëiâ òà êàðò ðîçïîäiëó äèôðàãîâàíèõ
iíòåíñèâíîñòåé íàâêîëî âóçëiâ îáåðíåíî¨  ðàòêè, ÿêi áàçóþòüñÿ íà äèíàìi÷íié òå-
îði¨ äèôðàêöi¨. Äîñëiäæåíî áàãàòîøàðîâi ñòðóêòóðè InGaAs/GaAs, AlGaAs/GaAs,
SiGe/Si. Ç àíàëiçó îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ âèïëèâàþòü òàêi âèñíîâêè:

1. Âïåðøå ñòâîðåíî òî÷íó òåîðåòè÷íó ìîäåëü äèíàìi÷íî¨ N-õâèëüîâî¨ äèôðà-
êöi¨ â ïëàíàðíèõ áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ ç øàðàìè äîâiëüíî¨ òîâùèíè. Öiííiñòü
çàïðîïîíîâàíîãî ðiøåííÿ öi¹¨ ïðîáëåìè ïîëÿãà¹ ó òîìó, ùî âîíî ìîæå áóòè çàñòî-
ñîâàíî äëÿ àíàëiçó åêñïåðèìåíòàëüíèõ ÊÄÂ äàëåêî âiä áðåããiâñüêîãî ïîëîæåííÿ,
òîáòî äëÿ àíàëiçó ñòðóêòóð, ÿêi ñêëàäàþòüñÿ ç ìàòåðiàëiâ, ùî çíà÷íî âiäðiçíÿþòüñÿ
ïàðàìåòðàìè  ðàòêè òà ñòðóêòóð ç äóæå òîíêèìè øàðàìè, à òàêîæ ïðè âèêîðèñòàííi
äîâiëüíî¨ ãåîìåòði¨ äèôðàêöi¨, ó òîìó ÷èñëi ïðè ìàëèõ êóòàõ ïàäiííÿ i âèõîäó.

2. Ïðîàíàëiçîâàíî äiéñíó ÷àñòèíó äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ òà ïîáóäîâàíî äèñ-
ïåðñiéíó ïîâåðõíþ äëÿ ãåîìåòðié Áðåããà òà Ëàóå äëÿ 2-õ, 3-õ, 4-õ òà N -õâèëüîâîãî
âèïàäêó. Òàêîæ ïîáóäîâàíî óÿâíó ÷àñòèíó äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ, ÿêà ïðîïîðöiéíà
ïîãëèíàííþ â ñòðóêòóðàõ, äëÿ 2-õ òà N -õâèëüîâîãî âèïàäêó îáîõ ãåîìåòðié. Ïîêàçà-
íî âiäìiííiñòü òî÷íî ðîçðàõîâàíî¨ äèñïåðñiéíî¨ êðèâî¨ äëÿ ïîãëèíàþ÷èõ êðèñòàëiâ
â ãåîìåòði¨ Áðåããà âiä ïðèâåäåíî¨ â áiëüøîñòi ïóáëiêàöié.

3. Çàïðîïîíîâàíî ìåòîäèêó êîíòðîëþ ñòðóêòóðè øàðiâ, ÿêà ïîëÿãà¹ ó âèìiðþ-
âàííÿõ àçèìóòàëüíèõ çàëåæíîñòåé ÊÄÂ, ùî äîçâîëèëî âèçíà÷èòè ïàðàìåòðè àíiçî-
òðîïíî¨ äåôîðìàöi¨ êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè.

4. Ç'ÿñîâàíî âïëèâ ôîðìè ðîçïîäiëó êîìïîíåíòiâ íà ìåæàõ ïîäiëó øàðiâ íà ôîð-
ìó ÊÄÂ ó âèïàäêó äèôðàêöi¨ Áðåããà. Ïðè ðîçãëÿäi ðiçíèõ ìîäåëåé ãðàäi¹íòà ñêëàäó
íà ìåæi ïîäiëó áóëî âñòàíîâëåíî, ùî íàéáiëüø àäåêâàòíî êðèâi âiäáèòòÿ äëÿ çðàçêiâ,
ùî äîñëiäæóâàëèñü, îïèñóþòüñÿ ïðè ââåäåííi ãiïåðáîëi÷íîãî çàêîíó çìiíè ãðàäi¹íòà
íà ãðàíèöi øàðiâ InGaAs/GaAs.

5. Çàïðîïîíîâàíî ìîäåëü i ïðîöåäóðó óçãîäæåííÿ òåîðåòè÷íèõ ñïåêòðiâ ç åêñ-
ïåðèìåíòàëüíèìè ç ìåòîþ îòðèìàííÿ iíôîðìàöi¨ ïðî ïàðàìåòðè i õàðàêòåðèñòè-
êè íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ñòðóêòóð òà ñòóïiíü ¨õ äîñêîíàëîñòi (ñòàò. ôàêòîð Äåáàÿ-
Âàëëåðà).

6. Äîñÿãíóòà ïîâíà (çà êóòîâèìè ïîëîæåííÿìè òà çà iíòåíñèâíîñòÿìè ïiêiâ) êiëü-
êiñíà óçãîäæåíiñòü ðîçðîáëåíî¨ òåîði¨ ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè äèôðàêöiéíèìè ÊÄÂ
äëÿ ñòðóêòóð ç ðîçìèòèì iíòåðôåéñîì. Íà îñíîâi öèõ äîñëiäæåíü âèçíà÷åíî ïðîôiëü
ðîçïîäiëó êîìïîíåíòíîãî ñêëàäó ÿê íà ìåæi iíòåðôåéñó, òàê i ïî ãëèáèíi øàðiâ.

7. Ñòâîðåíà ìåòîäîëîãi÷íà îñíîâà, àëãîðèòìè òà ïðîãðàìíå çàáåçïå÷åííÿ äëÿ
êiëüêiñíî¨ äiàãíîñòèêè áàãàòîøàðîâèõ êðèñòàëi÷íèõ ñòðóêòóð ìåòîäàìè âèñîêîðîç-
äiëüíî¨ ðåíòãåíiâñüêî¨ äèôðàêòîìåòði¨.
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�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¨ äèôðà-
êöi¨ ó ïëàíàðíèõ áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ òà ïîêàçàíî éîãî ïðàêòè÷íå çàñòîñóâà-
ííÿ 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 äi-
àïàçîíó. Íàâåäåíî ïðèêëàäè çàñòîñóâàííÿ ìåòîäó äëÿ àíàëiçó åêñïåðèìåíòàëüíèõ
êðèâèõ äèôðàêöiéíîãî âiäáèòòÿ (ÊÄÂ), êðèâèõ äçåðêàëüíîãî âiäáèòòÿ, ðåíiíãåðiâ-
ñüêîãî 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 ãi-
ïåðáîëi÷íèì çàêîíîì ãðàäi¹íòà íà ãðàíèöi øàðiâ InGaAs/GaAs. Çàñòîñîâàíî ìåòîäè
àâòîôiòóâàííÿ äëÿ àíàëiçó ÊÄÂ. Çàïðîïîíîâàíî ìåòîäèêó êîíòðîëþ ñòðóêòóðè øà-
ðiâ øëÿõîì âèìiðþâàííÿõ àçèìóòàëüíèõ çàëåæíîñòåé ÊÄÂ, ùî äîçâîëÿ¹ âèçíà÷èòè
ïàðàìåòðè àíiçîòðîïíî¨ äåôîðìàöi¨ êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè.

Êëþ÷îâi ñëîâà: äèñïåðñiéíà ïîâåðõíÿ, äèôðàêöiÿ Õ-ïðîìåíiâ, áàãàòîøàðîâi ñòðó-
êòóðè, êâàíòîâî-ðîçìiðíi øàðè, áàãàòîõâèëüîâà äèôðàêöiÿ, äåôîðìàöiÿ, íàä ðàòêè.
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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
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ãåîìåòðèè äèôðàêöèè (îòðàæåíèå èëè ïðîõîæäåíèå) è ïðîèçâîëüíîãî óãëîâîãî äè-
àïàçîíà. 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. Ïîêàçà-
íî, ÷òî íàèáîëåå àäåêâàòíî êðèâûå îòðàæåíèÿ äëÿ èññëåäóåìûõ îáðàçöîâ îïèñûâà-
þòñÿ 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.

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, deri-
ved 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 reci-
procal 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.
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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
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 consi-
dered: 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 composi-
tion 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 azi-
muthaly 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 azi-
muthal 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 origi-
nal methods mentioned above it incorporates the best algorithms for X-ray di�racti-
on in multilayers calculation, such as Bartels recursion formula (Bartels, Acta Cr.A,
1986), Transfer Matrix Algorithm (Stepanov, Cr.Rep., 1994), Recursion Matrix Algori-
thm (Stepanov, Phys.Rev.B, 1998), 1D Takagi recursion equation (Fewster, 2003), N-
Beam Transfer Matrix Algorithm (Stepanov, Acta Cr.A, 1994), Souvorov 3D algori-
thm (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�racti-
on, deformation, superlattices.
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