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ÓÌÎÂÍI ÏÎÇÍÀ×ÅÍÍß

Â äèñåðòàöi¨ âèêîðèñòàíi íàñòóïíi ïîçíà÷åííÿ:
ÊÄÂ� êðèâà äèôðàêöiéíîãî âiäáèòòÿ
ÎÊÑ � îäíî-êðèñòàëüíèé ñïåêòðîìåòð
ÄÊÑ � äâîõ-êðèñòàëüíèé ñïåêòðîìåòð
ÒÊÑ � òðüîõ-êðèñòàëüíèé ñïåêòðîìåòð
ÊÃ � êðèâà ãîéäàííÿ
ÌÏÅ � ìîëåêóëÿðíî-ïðîìåíåâà åïiòàêñiÿ
RMA � Recursion Matrix Algorithm
TMA � Recursion Matrix Algorithm
ÂÐÐÄ � âèñîêîðîçäiëüíà ðåíòãåíiâñüêà äèôðàêòîìåòðiÿ
ÍÃ � íàäãðàòêà
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ÂÑÒÓÏ

Àêòóàëüíiñòü òåìè.
Âèñîêîðîçäiëüíà ðåíòãåíiâñüêà äèôðàêòîìåòðiÿ (ÂÐÐÄ) çàñòîñîâó¹òüñÿ äëÿ

äîñëiäæåííÿ âíóòðiøíüî¨ ñòðóêòóðè íàïiâïðîâiäíèêîâèõ êðèñòàëiâ. Îñòàííiì ÷à-
ñîì äîñèòü ÷àñòî âèíèêà¹ íåîáõiäíiñòü äîñëiäæåííÿ îá'¹êòiâ ñóáìiêðîííîãî ìàñ-
øòàáó - íàä ðàòîê, ñòðóêòóð ç êâàíòîâèìè òî÷êàìè i äðîòàìè. Òîìó, ìåòîäè âèñî-
êîðîçäiëüíî¨ ðåíòãåíiâñüêî¨ äèôðàêòîìåòði¨ äëÿ ðîçâ'ÿçàííÿ ïîäiáíèõ çàäà÷ ïî-
âèííi çàáåçïå÷óâàòè ñóáìiêðîííó ðîçäiëüíó çäàòíiñòü ïî îá'¹êòó, à òàêîæ äîñòà-
òíþ òî÷íiñòü âèçíà÷åííÿ ïàðàìåòðiâ òàêèõ ñòðóêòóð. Äàíà ðîáîòà ïðèñâÿ÷åíà
ðîçâèòêó òåîði¨ ìåòîäiâ ÂÐÐÄ íà îñíîâi äèíàìi÷íî¨ òåîði¨ äèôðàêöi¨ ðåíòãåíiâ-
ñüêèõ ïðîìåíiâ. Îñíîâíà óâàãà ïðèäiëåíà âèêîðèñòàííþ áàãàòîõâèëüîâî¨ äèôðà-
êöi¨ â áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ iç âèêîðèñòàííÿì êîìïëàíàðíî¨ ãåîìåòði¨ òà
àñèìåòðè÷íîãî i êîâçíîãî áðåããiâñüêîãî âiäáèòòÿ âiä êðèñòàëà.

Îäíîçíà÷íà iíòåðïðåòàöiÿ ðåíòãåíiâñüêèõ äèôðàêöiéíèõ ñïåêòðiâ áàãàòîøà-
ðîâèõ íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ñòðóêòóð ìà¹ ñóòò¹âi îáìåæåííÿ íàâiòü äëÿ iäåàëüíèõ
øàðiâ ïðè âèêîðèñòàííi àáî êiíåìàòè÷íî¨, àáî äâîõâèëüîâî¨ äèíàìi÷íî¨ ìîäåëåé
äèôðàêöi¨. Ðàçîì ç òèì, àíàëiç ëiòåðàòóðè ñâiä÷èòü ïðî òå, ùî âïëèâ ñóñiäíiõ âó-
çëiâ îáåðíåíî¨  ðàòêè íà äèôðàêöiéíó êàðòèíó ìîæå áóòè ñóòò¹âèì ïðè äàëåêèõ
êóòîâèõ âiäõèëåííÿõ âiä òî÷íîãî ïîëîæåííÿ áðåããiâñüêîãî êóòà (âèïàäîê êîðî-
òêîïåðiîäíî¨ íàä ðàòêè (ÍÃ) àáî äëÿ øàðiâ ç âåëèêîþ íåâiäïîâiäíiñòþ ïàðàìå-
òðiâ  ðàòîê). Ùå îäíi¹þ âàæëèâîþ ïðîáëåìîþ áóëà íåîäíîçíà÷íiñòü âèçíà÷åííÿ
ðîçïîäiëó êîìïîíåíòiâ íà ãðàíèöÿõ iíòåðôåéñó â áàãàòîêîìïîíåíòíèõ êâàíòîâèõ
øàðàõ ÍÃ òà âïëèâ àíiçîòðîïi¨ äåôîðìàöiéíèõ ïîëiâ íà êðèâi äèôðàêöiéíîãî âiä-
áèòòÿ (ÊÄÂ).

Îáìåæåíiñòü çàñòîñóâàííÿ iñíóþ÷èõ òåîðié äëÿ îïèñó äèôðàêöi¨ â áàãàòîøà-
ðîâèõ ñòðóêòóðàõ ïîâ'ÿçàíà òàêîæ iç âiäñóòíiñòþ âiäïîâiäíèõ àëãîðèòìiâ ðîç-
ðàõóíêó iíòåíñèâíîñòi äèôðàêöi¨ â áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ ç âðàõóâàííÿì
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áàãàòüîõ õâèëü, à òàêîæ ÷àñòêîâî¨ ðåëàêñàöi¨ ñèñòåìè i ëîêàëüíî¨ ðàçîði¹íòàöi¨
âåêòîðà îáåðíåíî¨  ðàòêè. Êðiì òîãî, äëÿ ïiäâèùåííÿ îäíîçíà÷íîñòi ðåçóëüòà-
òiâ ðåíòãåíî-ñòðóêòóðíîãî àíàëiçó íåîáõiäíå âèêîðèñòàííÿ êàðò îáåðíåíîãî ïðî-
ñòîðó. À ¨õíÿ iíòåðïðåòàöiÿ 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 áàãà-
òîøàðîâèõ 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 Ií-

ñòèòóòó ôiçèêè íàïiâïðîâiäíèêiâ iì. Â.�. Ëàøêàðüîâà ÍÀÍ Óêðà¨íè i âèêîíàíà
ó âiäïîâiäíîñòi 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.

2. Íàóêîâî-òåõíi÷íà ïðîãðàìà "Ðîçðîáêà íàóêîâî-òåõíi÷íèõ ìåòîäiâ, çàñîáiâ
i àâòîìàòèçîâàíèõ ñèñòåì êîíòðîëþ ïàðàìåòðiâ íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ìàòåðiàëiâ,
ñòðóêòóð i ïðèëàäiâ". Òåìà "Ñåðòèôiêàöiÿ", ïðîåêò "Ðåíòãåíîñïåêòðàëüíà ìåòî-
äèêà i àïàðàòóðà äëÿ êîíòðîëþ õiìi÷íîãî ñêëàäó â õîäi òåõíîëîãi÷íîãî ïðîöåñó"�
äåðæàâíî¨ 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
ïðîãðàìíié ðåàëiçàöi¨ òåîðåòè÷íèõ ìîäåëåé, îòðèìàííi åêñïåðèìåíòàëüíèõ ñïå-
êòðiâ òà äîñëiäæåííi ñòðóêòóðíèõ âëàñòèâîñòåé íàíîðîçìiðíèõ åïiòàêñiéíèõ øà-
ðiâ, êâàíòîâèõ äðîòiâ òà òî÷îê.

Ìåòà i çàâäàííÿ äîñëiäæåííÿ.
Ìåòà äèñåðòàöiéíî¨ ðîáîòè ïîëÿãàëà ó ðîçâèòêó òåîðåòè÷íèõ îñíîâ äèíàìi-
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÷íî¨ äèôðàêöi¨ Õ-ïðîìåíiâ â áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ ó ðiçíèõ ãåîìåòðiÿõ, à
òàêîæ ó äîñëiäæåííi äåôîðìàöiéíèõ òà êîìïîçèöiéíèõ âëàñòèâîñòåé, ç ìåòîþ
îïòèìiçàöi¨ 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 äåêiëü-
êîõ âóçëiâ îáåðíåíî¨  ðàòêè. Öÿ ìîäåëü ïîâèííà âðàõîâóâàòè âçà¹ìîäiþ âèïðî-
ìiíþâàííÿ, äèôðàãîâàíîãî ðiçíèìè âóçëàìè  ðàòêè, â òîìó ÷èñëi i äçåðêàëüíî
âiäáèòîãî.

2. Ñòâîðåííÿ ìåòîäîëîãi¨, àëãîðèòìiâ òà ïðîãðàìíîãî çàáåçïå÷åííÿ äëÿ âè-
ñîêîðîçäiëüíî¨ äèôðàêòîìåòðè÷íî¨ êiëüêiñíî¨ äiàãíîñòèêè áàãàòîøàðîâèõ íàïiâ-
ïðîâiäíèêîâèõ 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 äèôðà-
êöi¨ Õ-ïðîìåíiâ i ÷èñåëüíèì ðîçðàõóíêîì ç âèêîðèñòàííÿì ðîçðîáëåíèõ òåîðå-
òè÷íèõ ïiäõîäiâ òà òåõíîëîãi÷íèìè i äåôîðìàöiéíèìè ïàðàìåòðàìè åïiòàêñiéíèõ
ïëiâîê.

5. Âèçíà÷åííÿ âïëèâó àíiçîòðîïíèõ ñïîòâîðåíü êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè òà ïåðå-
õiäíî¨ 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 øàðó-
âàòèõ ñòðóêòóðàõ â ðiçíèõ ãåîìåòðiÿõ åêñïåðèìåíòó ïðè áðåããiâñüêié äèôðàêöi¨;
âçà¹ìîäèôóçiÿ êîìïîíåíò íà ãðàíèöÿõ øàðiâ òà ðåëàêñàöiÿ íàïðóã íà iíòåðôåé-
ñàõ; ãåîìåòðè÷íi ïàðàìåòðè øàðiâ.

Ìåòîäè äîñëiäæåííÿ: êîìïëåêñ åêñïåðèìåíòàëüíèõ òà ðîçðàõóíêîâèõ ìå-
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òîäiâ, ÿêèé âêëþ÷à¹ â ñåáå âèñîêîðîçäiëüíó ðåíòãåíiâñüêó äèôðàêòîìåòðiþ; ìå-
òîäè êîìï'þòåðíîãî ìîäåëþâàííÿ ñïåêòðiâ äèôðàêöi¨ i âiäáèòòÿ, à òàêîæ äâîâè-
ìiðíèõ êàðò ðîçïîäiëó iíòåíñèâíîñòi.

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

ëÿãà¹ ó ïîâíîìó êiëüêiñíîìó âðàõóâàííi äèíàìi÷íèõ åôåêòiâ ïðè äèôðàêöi¨ â
áàãàòîøàðîâèõ ïëàíàðíèõ ñòðóêòóðàõ. Âïåðøå îòðèìàíi òàêi íàóêîâi ðåçóëüòà-
òè:

• ç ïåðøèõ ïðèíöèïiâ ñòâîðåíî òåîðåòè÷íó ìîäåëü äèíàìi÷íî¨ N-õâèëüîâî¨
äèôðàêöi¨ 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÷iòêi-
øå ïðîÿâëÿþòüñÿ 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 âèêîðè-
ñòàííi 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 êàðäè-
íàëüíî âiäðiçíÿ¹òüñÿ âiä âèïàäêó Ëàóå. Ïîêàçàíî, ùî ëèøå ó âèïàäêó äiéñíîãî
äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ ìîæíà ãîâîðèòè ïðî äiàìåòð äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi ó âè-
ïàäêó 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
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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 âèêîðèñòî-

âóâàòè äëÿ âèçíà÷åííÿ õàðàêòåðèñòèê áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð, çîêðåìà ïðîôi-
ëiâ äåôîðìàöi¨, êîìïîçèöiéíèõ ïðîôiëiâ, ãåîìåòðè÷íèõ ïàðàìåòðiâ. Îòðèìàíi ðå-
çóëüòàòè äîçâîëÿþòü îïòèìiçóâàòè ôiçèêî-òåõíîëîãi÷íi óìîâè ðîñòó i îáðîáêè
ñêëàäíèõ áàãàòîøàðîâèõ ñèñòåì òà òîíêèõ ïëiâîê äëÿ ñòâîðåííÿ ïðèëàäiâ íà ¨õ
îñíîâi. Îïèñàíi â ðîáîòi òåîðåòè÷íi ìîäåëi òà ìåòîäè÷íi ïiäõîäè ìîæóòü áóòè âè-
êîðèñòàíi â ñïåöêóðñàõ ïî ôiçèöi òâåðäîãî òiëà, ðåíòãåíîñòðóêòóðíîìó àíàëiçó,
êîìï'þòåðíié ôiçèöi.

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

ðåííi òåîðåòè÷íèõ ìîäåëåé òà åêñïåðèìåíòàëüíèõ âèìiðþâàííÿõ ñïåêòðiâ âiäáè-
òòÿ i êàðò îáåðíåíîãî ïðîñòîðó, ðîçðàõóíêó ïàðàìåòðiâ äåôîðìàöi¨ â øàðàõ ÍÃ
ñòðóêòóð òà ïðîôiëiâ ðîçïîäiëó êîìïîíåíòiâ â îáëàñòÿõ iíòåðôåéñiâ. Òàêîæ, â óñiõ
ðîáîòàõ äèñåðòàíò ïðèéìàâ àêòèâíó ó÷àñòü ó àíàëiçi òà iíòåðïðåòàöi¨ ðåçóëüòàòiâ
äîñëiäæåíü òà íàïèñàííi ñòàòåé.

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

âiäàëèñü òà îáãîâîðþâàëèñü íà íàóêîâèõ êîíôåðåíöiÿõ: II Óêðà¨íñüêà íàóêîâà
êîíôåðåíöiÿ 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 íàöiîíàëü-
íà êîíôåðåíöiÿ ïî çàñòîñóâàííþ ðåíòãåíiâñüêîãî, ñèíõðîòðîííîãî âèïðîìiíþâà-
ííÿ, íåéòðîíiâ i åëåêòðîíiâ äëÿ äîñëiäæåííÿ ìàòåðiàëiâ ÐÑÍÝ-ÍÀÍÎ-2005 (Ðî-
ñiÿ, Ìîñêâà 14-19.11.05); 3-ié Ìiæíàðîäíèé íàóêîâèé ñåìiíàð "Ñîâðåìåííûå ìåòî-
äû àíàëèçà äèôðàêöèîííûõ äàííûõ (òîïîãðàôèÿ, äèôðàêòîìåòðèÿ, ýëåêòðîííàÿ
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ìèêðîñêîïèÿ)"(Ðîñiÿ, 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).

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 äî-

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

ÎÃËßÄ ËIÒÅÐÀÒÓÐÈ

Ñïî÷àòêó íåîáõiäíî íàêðåñëèòè ðàìêè ïðîáëåìè, ùî ðîçãëÿäà¹òüñÿ. Äëÿ öüî-
ãî çãàäà¹ìî ùî òàêå äèíàìi÷íà òåîðiÿ, çâiäêè âîíà ç'ÿâèëàñü òà ÿêi ¨¨ ðiçíîâèäè
iñíóþòü.

Äàëi, îñêiëüêè äèíàìi÷íié òåîði¨ äèôðàêöi¨ ðåíòãåíiâñüêèõ ïðîìåíiâ â áàãà-
òîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ ïðèñâÿ÷åíî áàãàòî êíèæîê òà ñòàòåé, ñïðîáó¹ìî â öüîìó
ðîçäiëi äàòè îïèñ ðîçðîáëåíèõ ìåòîäiâ äèíàìi÷íîãî ìîäåëþâàííÿ âçà¹ìîäi¨ âè-
ïðîìiíþâàííÿ ç ðå÷îâèíîþ.

1.1 Äèíàìi÷íà òåîðiÿ äèôðàêöi¨: êëàñèôiêàöiÿ òà iñòî-
ðè÷íà ñïðàâêà

Iñíó¹ äâi ïîøèðåíi òåîði¨, ÿêi îïèñóþòü äèôðàêöiþ ðåíòãåíiâñüêèõ ïðîìåíiâ â
êðèñòàëàõ: êiíåìàòè÷íà òà äèíàìi÷íà. Îñêiëüêè ðîçãëÿä êiíåìàòè÷íî¨ òåîði¨ âè-
õîäèòü çà ðàìêè öi¹¨ ðîáîòè, íàãàäà¹ìî ëèøå òîé ôàêò, ùî öÿ òåîðiÿ ïîáóäîâàíà
íà íåçàëåæíîìó ðîçãëÿäi ðîçñiþâàííÿ âiä êîæíîãî åëåìåíòà îá'¹ìó ç âðàõóâàí-
íÿì ëèøå âòðàòè åíåðãi¨ çà ðàõóíîê çâè÷àéíîãî ïîãëèíàííÿ. Äèíàìi÷íà òåîðiÿ
âðàõîâó¹ âñþ âçà¹ìîäiþ âèïðîìiíþâàííÿ ç ðå÷îâèíîþ.

Âïåðøå äèíàìi÷íà òåîðiÿ äèôðàêöi¨ áóëà ðîçãëÿíóòà Åâàëüäîì ó 1916 ðîöi
[32]: âií ðîçãëÿäàâ àòîìè â êðèñòàëi÷íié ðåøiòöi ÿê äèïîëi i ðîçðàõîâóâàâ ¨õ ñà-
ìîóçãîäæåíå ïîëå. Ïîòiì Ëàóå [33] â 1931 ðîöi ïåðåôîðìóëþâàâ òåîðiþ Åâàëüäà,
ðîçãëÿíóâøè âçà¹ìîäiþ ðåíãåíiâñüêèõ ïðîìåíiâ ç ðå÷îâèíîþ çà äîïîìîãîþ ðiâ-
íÿíü Ìàêñâåëà � öå äîçâîëèëî çíà÷íî ïðîñòiøå îòðèìàòè òi æ ñàìi ðåçóëüòàòè
ùî i çà äîïîìîãîþ òåîði¨ Åâàëüäà.

Ïàðàëåëüíî Äàðâií [34] â 1914 ðîöi ðîçðîáèâ ñâîþ äèíàìi÷íó òåîðiþ, ÿêà ÿâ-
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ëÿëà ñîáîþ ðîçøèðåíó êiíåìàòè÷íó: áóëè âðàõîâàíi åôåêòè áàãàòîêðàòíîãî ðîç-
ñiþâàííÿ, òîáòî âçà¹ìîäiÿ êðèñòàëà íå òiëüêè ç õâèëåþ ùî ïàäà¹, àëå i ç õâèëåþ
ùî âæå ðîçñiÿíà.

Ñëiä çàçíà÷èòè, ùî âñi òðè òåîði¨, õî÷ i áóëè âèâåäåíi çîâñiì ïî ðiçíîìó, àëå
äàþòü îäíàêîâèé ðåçóëüòàò. Äîõîäèòü íàâiòü äî òîãî, ùî äåÿêi àâòîðè íå ìîæóòü
äiéòè çãîäè ç ÿêî¨ òåîði¨ âèâåäåíî ðiâíÿííÿ Òàêàãi: Îòü¹ [1] âèâîäèòü öi ðiâíÿííÿ
ç òåîði¨ Ëàóå, à Iâåðîíîâà [7] ïèøå, ùî ¨õ âèâåäåíî ç òåîði¨ Äàðâiíà.

Â öié äèñåðòàöi¨ áóäå ðîçãëÿíóòà òåîðiÿ Åâàëüäà, ìîäåðíiçîâàíà Ëàóå, ÿê íàé-
áiëüø çðîçóìiëà, ïîñëiäîâíà i òî÷íà.

Íåîáõiäíî çâåðíóòè óâàãó íà îäèí ôàêò: òåîðiÿ Ëàóå ¹ iíòåãðàëüíîþ (âèêîðè-
ñòîâóþòüñÿ òàêi ìàêðîïàðàìåòðè ñèñòåìè ÿê äiåëåêòðè÷íà òà ìàãíiòíi ñïðèéíÿ-
òëèâîñòi ðå÷îâèíè) i ñàìå öåé ôàêò iíîäi çàêèäàþòü ÿê íåäîëiê ìåòîäiâ, ÿêi áà-
çóþòüñÿ íà òåîði¨ Ëàóå, òîìó ùî ÷àñòî ðîçãëÿäà¹òüñÿ âçà¹ìîäiÿ âèïðîìiíþâàííÿ
ç îá'¹êòàìè, ðîçìiði ÿêèõ â îäíîìó ç íàïðÿìêiâ ïîðÿäêó àòîìíèõ i íàâiòü ìåíøå
(ïðèêëàä áóäå íàâåäåíî â ðîçäiëi 5.5). Ïðàâîìiðíiñòü òàêîãî ðîçãëÿäó ïîÿñíþ¹-
òüñÿ òèì, ùî ðåíòãåíî-ñòðóêòóðíèé àíàëiç ¹ iíòåãðàëüíèì ìåòîäîì i îïðîìiíþ¹
äîñèòü âåëèêó îáëàñòü çðàçêà, ùî àíàëiçó¹òüñÿ.

1.2 Ìåòîäè ðîçðàõóíêó äèôðàêöi¨ â îäíî- òà áàãàòîøà-
ðîâèõ ñòðóêòóðàõ (�)

Ðîçãëÿíåìî íàéáiëüø ðîçïîâñþäæåíi ìåòîäè ðîçðàõóíêó äèôðàêöi¨ ðåíòãå-
íiâñüêèõ õâèëü íà îäíîøàðîâèõ òà áàãàòîøàðîâèõ êðèñòàëi÷íèõ ñòðóêòóðàõ çà
äîïîìîãîþ äèíàìi÷íî¨ òåîði¨.
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1.2.1 Ðîçðàõóíîê íàïðÿìêiâ âåêòîðiâ äèôðàêöi¨

1.2.1.1 � Ïàðàìåòð âiäõèëåííÿ âiä Áðåãiâñüêîãî ïîëîæåííÿ

1.2.1.2 � Òî÷íèé ðîçðàõóíîê

1.2.2 Ðåêóðåíòíi ñïiââiäíîøåííÿ (Ïiíñêåð) äëÿ îäíîøàðîâêè ?�

1.2.3 Ìåòîä ìàòðèöü Àáåëå �

Âçà¹ìîäiÿ åëåêòðîìàãíiòíèõ õâèëü ç ðå÷îâèíîþ ìîæå áóòè îïèñàíà çà äîïîìî-
ãîþ ðiâíÿíü Ìàêñâåëëà. Çàçâè÷àé ñïî÷àòêó çàïèñó¹òüñÿ i ðîçâ'ÿçó¹òüñÿ ðiâíÿííÿ
ðîçïîâñþäæåííÿ â ðå÷îâèíi, à ïîòiì çàñòîñîâóþòüñÿ ãðàíè÷íi óìîâè íà ìåæàõ
ñòðóêòóðè. Òàêèé ìåòîä äîñèòü çðó÷íèé äëÿ îïèñó äèôðàêöi¨ åëåêòðîìàãíiòíèõ
õâèëü â øàðóâàòèõ ñòðóêòóðàõ � ñòðóêòóðàõ â ÿêèõ ïàðàìåòðè ñòàëi íà êîæíié
ïëîùèíi, ùî ïåðïåíäèêóëÿðíà ôiêñîâàíîìó íàïðÿìêó [?].

Ùîá ïåðåéòè âiä âåêòîðíèõ ðiâíÿíü Ìàêñâåëëà çàçâè÷àé ðîçãëÿäàþòü ëiíiéíî
ïîëÿðèçîâàíi õâèëi ÒÅ (åëåêòðè÷íèé âåêòîð ïåðïåíäèêóëÿðåí ïëîùèíi ïàäiííÿ)
àáî ÒÌ (ìàãíiòíèé âåêòîð ïåðïåíäèêóëÿðåí ïëîùèíi ïàäiííÿ). Âñi iíøi âèïàäêè
ìîæóòü áóòè îòðèìàíi ëiíiéíîþ êîìáiíàöi¹þ öèõ äâîõ âèïàäêiâ [?].

Îñêiëüêè ãðàíè÷íi óìîâè ìiæ øàðàìè ÿâëÿþòü ñîáîþ ñèñòåìó ëiíiéíèõ ðiâ-
íÿíü, ¨õ äîñèòü çðó÷íî çàïèñóâàòè ó ìàòðè÷íîìó âèãëÿäi. Ñàìå öåé ïðèíöèï ïî-
êëàäåíî â îñíîâó ìåòîäó ìàòðèöü Àáåëå [?]. Öåé ìåòîä øèðîêî çàñòîñîâóþòü äëÿ
àíàëiçó îïòè÷íèõ ÿâèù, à òàêîæ ñàìå âií ëåæèòü â îñíîâi áiëüøîñòi ìåòîäiâ ìî-
äåëþâàííÿ âçà¹ìîäi¨ Õ-ïðîìåíiâ ç øàðóâàòèì ñåðåäîâèùåì.

1.2.4 Îäíîâèìiðíi ðiâíÿííÿ Òàêàãi �

Ç óñiõ îïèñàíèõ íèæ÷å àëãîðèòìiâ ìåòîä ðiâíÿíü Òàêàãi çàéìà¹ îêðåìó ïî-
çèöiþ � öi ðiâíÿííÿ âèâåäåíî ç ðiâíÿíü Ìàêñâåëëà ïðè äîïóùåíi ïîâiëüíî¨ çìi-
íè àìïëiòóäè õâèëi òà âèëó÷åííi ç ðîçãëÿäó êîâçíî¨ ãåîìåòði¨. Ðiâíÿííÿ Òàêàãi
äëÿ âèïàäêó äâîõ ñèëüíèõ õâèëü ÿâëÿþòü ñèñòåìó ç äâîõ äèôåðåíöiéíèõ ðiâíÿíü
ïåðøîãî ñòóïåíþ. Ïðè ðîçãëÿäi ñòðóêòóð, âëàñòèâîñòi ÿêèõ çìiíþþòüñÿ ëèøå ïî
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îäíié êîîðäèíàòi (íàïðèêëàä íàäãðàòêè), öÿ ñèñòåìà ìîæå áóòè çâåäåíà äî îäíîãî
äèôåðåíöiéíîãî ðiâíÿííÿ ïåðøîãî ñòóïåíþ [61]:

dX

dz
= iG(AX2 + 2BX + E) , (1.1)

äå X = Dh

D0
� êîåôiöi¹íò äèôðàêöi¨, A, B, E, G � êîíñòàíòè äëÿ äàíîãî êóòà

ïàäiííÿ, ÿêi çàëåæàòü âiä ìàòåðiàëó, z � êîîðäèíàòà, ïî ÿêié çìiíþþòüñÿ ïàðàìå-
òðè ñòðóêòóðè. Ðiâíÿííÿ (1.1) ìîæå áóòè ðîçâ'ÿçàíî àíàëiòè÷íî [61, 10]. Â öüîìó
ïiäõîäi íå ðîçãëÿäàþòüñÿ îêðåìî ãðàíè÷íi óìîâè íà ìåæi ìiæ øàðàìè, à ïðîñòî
ðîçâ'ÿçóþòüñÿ ðiâíÿííÿ â çàëåæíîñòi âiä ãëèáèíè. Òîáòî â ìåæàõ îäíîãî øàðó
ñòðóêòóðà íå çìiíþ¹òüñÿ, òîìó ìîæíà ðîçðàõóâàòè äèôðàêöiþ òiëüêè íà ìåæi
øàðó.

Âèêîðèñòîâóþòü öåé ìåòîä íàñòóïíèì ÷èíîì: ðîçðàõîâóþòü äèôðàêöiþ âiä
íàïiâíåñêií÷åíî¨ ïiäêëàäèíêè, à ïîòiì ïî ðåêóðåíòíié ôîðìóëi ðîçðàõîâóþòü äè-
ôðàêöiþ ïîñëiäîâíî â êîæíîìó øàði àæ äî ïîâåðõíi.

Ïåðåâàãà öüîãî ìåòîäó � éîãî øâèäêiñòü, îñêiëüêè âñå ðîçðàõîâó¹òüñÿ àíàëi-
òè÷íî i çàìiñòü çíàõîäæåííÿ õâèëüîâèõ âåêòîðiâ ââîäÿòü êóòîâå âiäõèëåííÿ ∆θ

(äèâ. ðîçäië 1.2.1.1). Íåäîëiêè ìåòîäó íàñòóïíi: íåìîæëèâiñòü çàñòîñóâàííÿ äëÿ
êîâçàþ÷î¨ ãåîìåòði¨, âiäñóòíiñòü âðàõóâàííÿ äçåðêàëüíî âiäáèòîãî ïðîìåíþ, íå-
êîðåêòíå ââåäåííÿ ïîëÿðèçàöiéíîãî ìíîæíèêà äëÿ π ïîëÿðèçàöi¨, çàñòîñîâíiñòü
ëèøå ïîáëèçó òî÷íîãî Áðåãiâñüêîãî êóòà,

1.2.5 Àëãîðèòì ìàòðèöi ïðîõîäæåííÿ (ÒÌÀ) �

Ìåòîä ìàòðèöü Àáåëå ïåðøèì äëÿ Õ-ïðîìåíiâ çàñòîñóâàâ Ïàððàò [?], ïîòiì
áóâ âäîñêîíàëåíèé äåêiëüêîìà àâòîðàìè. Çóïèíèìîñü íà iíòåðïðåòàöi¨ öüîãî ìå-
òîäó Ñòåïàíîâèì [17].
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1.2.6 Ðåêóðåíòíi ñïiââiäíîøåííÿ (Áàðòåëñ) äëÿ äèôðàêòîìåòði¨ òà ðå-
ôëåêòîìåòði¨ �

1.2.7 Àëãîðèòì ðåêóðñèâíèõ ìàòðèöü (ÐÌÀ)�

1.2.8 Áàãàòîõâèëüîâèé ÒÌÀ (Ñòåïàíîâ) �

à ïîòiì äëÿ áàãàòîõâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨ [64]

1.2.9 Ðîçðàõóíîê íåêîìïëàíàðíî¨ áàãàòîõâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨ â îäíî-
øàðîâié ñòðóêòóði (Ñòåöüêî,×åí)

Íàéêðàùié íà ñüîãîäíiøíié äåíü ïiäõiä äëÿ ðîçâ'ÿçêó çàäà÷i äèíàìi÷íî¨ äè-
ôðàêöi¨ ðåíòãåíiâñüêèõ õâèëü â êðèñòàëi çàïðîïîíóâàëè â 1997 ðîöi Ñòåöüêî i ×åí
[14]. Öåé ìåòîä áàçó¹òüñÿ íà ðîçãëÿäi âåêòîðíèõ ðiâíÿíü ðîçïîâñþäæåííÿ (2.9)
íà ¨õ ïðîåêöi¨ íà äåêàðòîâi âiñi êîîðäèíàò. Òàêèì ÷èíîì çàäà÷à ðîçâ'ÿçó¹òüñÿ äëÿ
áàãàòîïðîìåíåâî¨ äèôðàêöi¨ ç ìiíiìàëüíîþ êiëüêiñòþ äîïóùåíü.

Öåé ìåòîä äîçâîëÿ¹ ðîçðàõóâàòè äèôðàêöiþ â ïàðàëåëüíié ïëàòiâöi íåâåëèêî¨
òîâùèíè. Íàñïðàâäi â ñòàòòi âêàçàíî øëÿõ äëÿ çàñòîñóâàííÿ öüîãî ìåòîäà äëÿ
òîâñòèõ ïëàòiâîê, àëå öåé ìåòîä, íàæàëü, õèáíèé.

Ñàìå öåé ìåòîä áóëî ïîêëàäåíî â îñíîâó ðîçðîáëåíîãî îðèãiíàëüíîãî ìåòîäà,
ÿêèé íàâåäåíî ó ðîçäiëi 4.2. Òîìó áiëüø äåòàëüíèé îïèñ öüîãî ìåòîäà áóäå äàíî
â âiäïîâiäíîìó ðîçäiëi.

1.2.10 Ðîçðàõóíîê íåêîìïëàíàðíî¨ áàãàòîõâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨ â áàãà-
òîøàðîâié ñòðóêòóði (Ñóâîðîâ)

Íàéêðàùié ìåòîä äëÿ ðîçâ'ÿçêó çàäà÷i áàãàòîïðîìiíåâî¨ äèôðàêöi¨ ðåíòãåíiâ-
ñüêèõ õâèëü â áàãàòîøàðîâié ñòðóêòóði áóëî íàâåäåíî Ñóâîðîâèì òà iíøèìè [?]
â 2004-ìó ðîöi. Öåé ìåòîä âèïðàâëÿ¹ íåäîëiêè ìåòîäà Ñòåöüêî [14] i äîçâîëÿ¹
ðîçðàõîâóâàòè øàðóâàòi ñòðóêòóðè ç äîâiëüíîþ òîâùèíîþ øàðiâ.

Äî íåäîëiêiâ öüîãî ìåòîäó ìîæíà âiäíåñòè éîãî íåïðèäàòíiñòü äëÿ ðîçâ'ÿçêó
çàäà÷i äèôðàêöi¨ â ÷àñòêîâî ðåëàêñîâàíié ñòðóêòóði, àáî â ñòðóêòóði, äåÿêi øàðè
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ÿêî¨ ìàþòü ëîêàëüíó ðîçîðiåíòàöiþ âåêòîðà îáåðíåíî¨ ãðàòêè.
Íàæàëü â Óêðà¨íi íà ñüîãîäíiøíié äåíü iñíó¹ áàãàòî ïðîáëåì ïîâ'ÿçàíèõ ç

íåäîñòàòíiì ôiíàíñóâàííÿì íàóêè. Îäíà ç íàéáîëþ÷iøèõ - öå âiäñóòíiñòü íîâèõ
íàóêîâèõ æóðíàëiâ. Ñàìå òîìó íàâåäåíèé â ðîçäiëi 4.2 ìåòîä áóëî ðîçðîáëåíî
â 2005 ðîöi íå ìàþ÷è iíôîðìàöi¨ ïðî âæå ðîçðîáëåíèé ìåòîä Ñóâîðîâà. Îäíàê
ñëiä çàçíà÷èòè âiäìiííîñòi öèõ äâîõ ìåòîäiâ: äëÿ ëiêâiäàöi¨ ïðîáëåìè òîâñòèõ øà-
ðiâ Ñóâîðîâ âèêîðèñòàâ äåÿêi îðèãiíàëüíi ìàòåìàòè÷íi ïðèéîìè, ÿêi äîçâîëÿëè
íå ðîçáèâàòè ìàòðèöþ íà 4 áiëüø ìàëåíüêèõ [30, 31, 16]. Íåäîëiêîì òàêîãî ïiä-
õîäó ¹ éîãî ìåíøà øâèäêiñòü. Äðóãà âiäìiííiñòü çàïðîïîíîâàíîãî â ðîçäiëi 4.2
ìåòîäó - éîãî ïðèäàòíiñòü äëÿ ðîçðàõóíêó ÿê ðåëàêñîâàíèõ ñòðóêòóð, òàê i ÷àñ-
òêîâî ðîçàði¹íòîâàíèõ. Êðiì çàçíà÷åíèõ âiäìiííîñòåé Ñóâîðîâ íå âêàçàâ äóæå
áàãàòî çàñòîñóâàíü i âiäìiííîñòåé òàêîãî ïiäõîäà, ÿêi ìîæëèâî âèêîðèñòîâóâàòè
äëÿ îòðèìàííÿ äîäàòêîâî¨ iíôîðìàöi¨ ïðî ñòðóêòóðó.
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ÐÎÇÄIË 2

ÂÈÂÅÄÅÍÍß ÃÎËÎÂÍÈÕ ÔÎÐÌÓË ÄÈÍÀÌI×ÍÎ�
ÒÅÎÐI� ÄÈÔÐÀÊÖI�

Îñêiëüêè â áiëüøîñòi êíèæîê òà ïiäðó÷íèêiâ ç ðåíòãåíî-ñòðóêòóðíîãî àíàëiçó
ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ çàïèñóþòü â ñïðîùåíîìó âèãëÿäi áåç äîâåäåííÿ òà îïè-
ñàííÿ ïðèïóùåíü, ùî áóëè ïðèéíÿòi ïðè âèâîäi öèõ ðiâíÿíü, â öüîìó ðîçäiëi âñi
ðiâíÿííÿ áóäóòü âèâåäåíi ç ðiâíÿíü Ìàêñâåëëà ç äåòàëüíèì îïèñîì âñiõ ñïðîùåíü
i ïðèïóùåíü.

2.1 Ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ

Ðiâíÿííÿ Ìàêñâåëëà äëÿ ñåðåäîâèùà ç äiåëåêòðè÷íîþ ïðîíèêíiñòü ε òà ìàãíi-
òíîþ ïðîíèêíiñòþ µ ó íåïðîâiäíîìó ñåðåäîâèùi áåç âiëüíèõ çàðÿäiâ 1 ìà¹ âèãëÿä:

rotH =
∂D

∂t
(2.1)

rotE = −∂B

∂t
(2.2)

div D = 0 (2.3)
div B = 0 (2.4)

äå E � íàïðóæåíiñòü òà D � iíäóêöiÿ åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ, H � íàïðóæåíiñòü òà
B � iíäóêöiÿ ìàãíiòíîãî ïîëÿ.

Ìàòåðiàëüíi ðiâíÿííÿ:

D = ε0εE (2.5)
B = µ0µH (2.6)

1Ðåíòãåíiâñüêi ïðîìåíi âçà¹ìîäiþòü ç åëåêòðîíàìè, ùî çíàõîäÿòüñÿ íà áëèçüêèõ äî ÿäðà îáîëîíêàõ, òîìó
âiëüíi òà âàëåíòíi åëåêòðîíè ìîæíà íå âðàõîâóâàòè.
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äå ε0 = 8.85418782 · 10−12 Ô/ì, µ0 = 1.256637061 · 10−6 Ãí/ì. Äiåëåêòðè÷íà
ñïðèéíÿòëèâiñòü ïîâ'ÿçàíà ç ïîëÿðèçó¹ìiñòþ χ: ε = 1 + χ.

Ðîçâ'ÿçîê ðiâíÿíü Ìàêñâåëëà áóäåìî øóêàòè ó âèãëÿäi:

E(r, t) = E(r) exp(2π i νt) (2.7)

äå ν - ÷àñòîòà, t - ÷àñ òà r - ðàäióñ-âåêòîð.
ßêùî âçÿòè rot âiä ðiâíÿííÿ (2.2) òà ïiäñòàâèòè òóäè (2.1) ç âðàõóâàííÿì (2.5)

òà (2.6) îòðèìà¹ìî ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ:

rot rotE− 4π2K2(1 + χ)E = 0, (2.8)

òóò âðàõîâàíi òi ôàêòè, ùî: øâèäêiñòü ñâiòëà c = 1/
√

µ0ε0 òà ν = K · c, äå
K = 1/λ - äîâæèíà õâèëüîâîãî âåêòîðà â âàêóóìi, λ - äîâæèíà õâèëi. Êðiì òîãî,
ââàæà¹òüñÿ, ùî µ = 1, ùî ïðàâîìiðíî äëÿ ðåíòãåíiâñüêèõ õâèëü [1].

Ñêîðèñòàâøèñü ñïiââiäíîøåííÿì:

rot rot = grad div−∆,

çàïèøåìî ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ ó âèãëÿäi:

∆E− grad div E + 4π2K2(1 + χ)E = 0 (2.9)

Òðåáà âiäìiòèòè äðóãèé äîäàíîê â (2.9) - â áiëüøîñòi êíèæîê ¨ì ïðîñòî íåõòó-
þòü. Öå ïîÿñíþ¹òüñÿ òèì ôàêòîì, ùî âåëè÷èíà ïîëÿðèçó¹ìîñòi χ äîñèòü ìàëà
(ïîðÿäêó 10−5), i òîìó íàïðóæåíiñòü E òà iíäóêöiÿ D åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ âiäði-
çíÿþòüñÿ ñëàáî. Âðàõîâóþ÷è öå, ðiâíÿííÿ (2.3) ÷àñòî çàìiíÿþòü òàêèì: div E = 0

i äðóãèé äîäàíîê ïðîñòî çíàêà¹. Îäíàê òàêå ïðèïóùåííÿ ñòà¹ õèáíèì â âèïàäêàõ
ìàëèõ êóòiâ äèôðàêöi¨ [14]. Òîìó â ðîçäiëi 4.2 áóäå ïðîäåìîíñòðîâàíî ðîçâ'ÿçîê
áåç öüîãî ïðèïóùåííÿ.

Êîîðäèíàòíà ÷àñòèíà (2.7) ïëîñêî¨ õâèëi â ñåðåäîâèùi ç ïîêàçíèêîì çàëîìëå-
ííÿ n =

√
εµ ≈ √

1 + χ áóäå ìàòè âèãëÿä:

E(r) = E0 exp(−2π ik · r) , (2.10)
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äå k = nK - õâèëüîâèé âåêòîð â ñåðåäîâèùi.
Â ðåçóëüòàòi ïiäñòàíîâêè (2.10) â ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ (2.9) îòðèìà¹ìî:

k2

K2E−
(k · E)k

K2 − (1 + χ)E = 0. (2.11)

Âðàõîâóþ÷è òå, ùî êðèñòàë - öå ïåðiîäè÷íå ñåðåäîâèùå, áóäåìî ðîçãëÿäàòè
õâèëþ ÿê ñóìó Áëîõiâñüêèõ, ÿêi âiäïîâiäàþòü òî÷êàì îáåðíåíîãî ïðîñòîðó, ùî
áåðóòü ó÷àñòü â äèôðàêöi¨:

E(r) =
∑

h

Eh exp(2π ikh · r) (2.12)

à òàêîæ çàïèøåìî ïîëÿðèçó¹ìiñòü ó âèãëÿäi ¨¨ Ôóð'¹ ðîçêëàäó (ðîçêëàäàòè áó-
äåìî ïî âåêòîðàì îáåðíåíî¨ ãðàòêè h, ÿêi âåäóòü äî òiõ ñàìèõ òî÷îê îáåðíåíîãî
ïðîñòîðó):

χ =
∑

h

χh exp(2π ih · r) (2.13)

Â ðåçóëüòàòi ïiäñòàíîâêè (2.12) òà (2.13) â ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ (2.11)
îòðèìà¹ìî ñèñòåìó ðiâíÿíü âèäó:

(k2
h −K2)

K2 Eh =
(kh · Eh)kh

K2 +
∑

g 6=h

χh−gEg . (2.14)

� äâà øëÿõè çâåñòè öþ ñèñòåìó ðiâíÿíü äî ñêàëÿðíî¨: ðîçêëàñòè ïî êîîðäè-
íàòàì (òîäi êîæíå âåêòîðíå ðiâíÿííÿ òðàíñôîðìó¹òüñÿ â 3 ñêàëÿðíèõ) àáî ââå-
ñòè ïîëÿðèçàöiþ õâèëi i ðîçãëÿäàòè îêðåìî 2 ïîëÿðèçàöi¨ (òîäi êîæíå ðiâíÿííÿ
ðîçêëàäà¹òüñÿ íà 2). Ïåðøèé øëÿõ áiëüø òî÷íèé i ó âèïàäêó áàãàòîõâèëüîâî¨
äèôðàêöi¨ òiëüêè âií äîçâîëÿ¹ ïðàâèëüíî ðîçâ'ÿçàòè çàäà÷ó, îäíàê äðóãèé øëÿõ
áiëüø ïðîñòèé i âií çàñòîñîâó¹òüñÿ â áiëüøîñòi àëãîðèòìiâ ðîçðàõóíêó äèôðàêöi¨.

Ðiâíiñòü íóëþ äåòåðìiíàíòà ñèñòåìè (2.14) ÿâëÿ¹ äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ, òîáòî
ðiâíÿííÿ ÿêå ïîâ'ÿçó¹ õâèëüîâi âåêòîðè â ñèñòåìi ç ïîêàçíèêîì çàëîìëåííÿ:

det ∆E = 0 (2.15)

Íàéáiëüø ðîçïîâñþäæåíèé âèïàäîê äèôðàêöi¨ ðåíòãåíiâñüêèõ õâèëü � êîëè
çàäiÿíî äâi ñèëüíi õâèëi, çà çâè÷àé ¨õ ïîçíà÷àþòü iíäåêñàìè 0 òà h, (çâiñíî îäíî-
õâèëüîâèé âèïàäîê âiäáóâà¹òüñÿ áiëüø ÷àñòî, îäíàê ïðàêòè÷íîãî çàñòîñóâàííÿ
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âií ïðàêòè÷íî íå ìà¹):

E(r) = E0 exp(2π ik0 · r) + Eh exp(2π ikh · r), (2.16)

Ïðè ïðèïóùåííi êîëëiíåàðíîñòi âåêòîðiâ E òà D à òàêîæ χ ≈ χ0 (äîñèòü
îáãðóíòîâàíå ïðèïóùåííÿ, îñêiëüêè χ0 íà 2 ïîðÿäêè áiëüøå χh) ðiâíÿííÿ ðîçïî-
âñþäæåííÿ (2.14) â äâîõâèëüîâîìó âèïàäêó ïðèéìà¹ âèãëÿä:





(k2
0 − (1 + χ0) ∗K2)

K2 E0 = Cχh̄Eh

(k2
h − (1 + χ0) ∗K2)

K2 Eh = CχhE0

, (2.17)

à äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ (2.15) çàïèñó¹òüñÿ òàê:

(k2
0 − (1 + χ0)K

2)(k2
h − (1 + χ0)K

2) = C2K4χh̄χh (2.18)

äå h̄ âiäïîâiäà¹ çâîðîòíié õâèëi, à C - ïîëÿðèçàöiéíèé ìíîæíèê, òàêèé, ùî äëÿ
σ-ïîëÿðèçàöèi¨ C = 1 i äëÿ π-ïîëÿðèçàöèi¨ C = cos(2θB), äå θB êóò Âóëüôà-Áðåãà.

Ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ (2.9) ìîæå áóòè çàïèñàíî i äëÿ iíäóêöi¨ åëåêòðè-
÷íîãî ïîëÿ D (äèâ. ðîçäië 3.1), àëå â öüîìó âèïàäêó íåîáõiäíî áóäå áðàòè ïîõiäíi
âiä âèðàçó D/ε, ùî äîñèòü ñèëüíî óñêëàäíþ¹ ðîçâ'ÿçîê. Òîìó ïðè çàïèñó ðiâ-
íÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ â òåðìiíàõ D çàâæäè âèêîðèñòîâóþòü ïðèïóùåííÿ ïðî
ìàëó âåëè÷èíó ïîëÿðèçó¹ìîñòi. Îäíàê íàñïðàâäi íåìà¹ ðiçíèöi â ÿêèõ âåëè÷èíàõ
ðîçâ'ÿçóâàòè çàäà÷ó, òîìó ùî îáèäâà ïiäõîäè ðiâíîöiííi.

Ðîçâ'ÿçàâøè ðiâíÿííÿ (2.14) ìîæíà çíàéòè õâèëüîâi âåêòîðè òà, ç òî÷íiñòþ
äî äåÿêî¨ ñòàëî¨, õâèëüîâi ïîëÿ â ñåðåäîâèùi. Îäíàê äëÿ òîãî, ùîá îñòàòî÷íî
âèçíà÷èòè âåëè÷èíè ïîëiâ íåîáõiäíî íàêëàñòè íà ðîçâ'ÿçîê ãðàíè÷íi óìîâè.

2.2 Ãðàíè÷íi óìîâè

Íà ãðàíèöi ðîçäiëó äâîõ ñåðåäîâèù ïîâèííi âèêîíóâàòèñü íàñòóïíi óìîâè: íå-
ïåðåðâíiñòü òàíãåíöiàëüíèõ (ïàðàëåëüíèõ ãðàíèöi ðîçäiëó) ñêëàäîâèõ åëåêòðè-
÷íîãî òà ìàãíiòíîãî ïîëiâ òà íîðìàëüíèõ (ïåðïåíäèêóëÿðíèõ ãðàíèöi ðîçäiëó)
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ñêëàäîâèõ ¨õ iíäóêöié:

Et = const (2.19)
Dn = const (2.20)
Ht = const (2.21)
Bn = const (2.22)

ßêùî âðàõóâàòè íàñòóïíi ðiâíîñòi:

D = (1 + χ)E (2.23)
H = [k× E] (2.24)

à òàêîæ (2.12), (2.13) òà ïðèïóùåííÿ µ = 1, ìîæíà çàïèñàòè ãðàíè÷íi óìîâè â
âèãëÿäi: ∑

h

(Eh)t = const (2.25)

∑

h

(
(Eh)n +

∑

h′
χh−h′(Eh′)n

)
= const (2.26)

∑

h

[kh × Eh] = const (2.27)

Ó âèïàäêó ïñåâäîìîðôíî¨ ñòðóêòóðè ðiâíiñòü íîðìàëüíèõ êîìïîíåíò â ðiâíÿííi
(2.27) (òîáòî ðiâíÿííÿ (2.22)) ÿâëÿ¹ ñîáîþ ëiíiéíó êîìáiíàöiþ ðiâíÿíü (2.25), òî-
ìó ùî ëàòåðàëüíi êîìïîíåíòè (ïàðàëåëüíi ãðàíèöi ïîäiëó) õâèëüîâèõ âåêòîðiâ â
ðiçíèõ øàðàõ îäíàêîâi.

Â áiëüøîñòi êíèæîê íåõòóþòü ðiçíèöåþ ìiæ íàïðóæåíiñòþ òà iíäóêöi¹þ ïîëiâ
i çàïèñóþòü öi óìîâè ó âèãëÿäi äâîõ ñêàëÿðíèõ ðiâíÿíü:

E = const

knE = const

Àáî òàê ñàìî äëÿ iíäóêöi¨ åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ.
Îäíàê òàêèé çàïèñ ¹ âiðíèì ëèøå ç òî÷íiñòþ äî âåëè÷èíè ïîëÿðèçóåìîñòi,

òèïîâå çíà÷åííÿ ÿêî¨ ïîðÿäêó 10−5.
Ïiäñóìó¹ìî âñi çðîáëåíi ïðè âèâîäi ôîðìóë ïðèïóùåííÿ:
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• ðîçãëÿäàþòüñÿ ïëîñêi ìîíîõðîìàòè÷íi õâèëi

• ñåðåäîâèùå êðèñòàëi÷íå i â ìåæàõ øàðó îäíîðiäíå

• âiäñóòíi çàðÿäè òà òîêè

• µ = 1

• i ìîæå ùîñü ùå?
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ÐÎÇÄIË 3

ÐÎÇÂ'ßÇÎÊ ÄÈÑÏÅÐÑIÉÍÎÃÎ ÐIÂÍßÍÍß

Ðîçâ'ÿçîê äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ (2.15) äîçâîëÿ¹ çíàéòè õâèëüîâi âåêòîðè
â ðå÷îâèíi, ùî ðîçãëÿäà¹òüñÿ. Â îãëÿäi ëiòåðàòóðè ìè ðîçãëÿäàëè ÿê çàçâè-
÷àé ðîçâ'ÿçó¹òüñÿ äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ, òåïåð ðîçãëÿíåìî äåÿêi ìåòîäè òî÷íîãî
ðîçâ'ÿçêó öüîãî ðiâíÿííÿ.

Ïðîäåìîíñòðó¹ìî ñïî÷àòêó âàðiàíòè ðîçâ'ÿçêó íàéáiëüø âàæëèâîãî âèïàäêó
äâîõ ñèëüíèõ õâèëü, à ïîòiì âèïàäîê òðüîõ òà ÷îòèðüîõ õâèëü. Ðîçâ'ÿçîê ó âè-
ïàäêó áiëüøî¨ êiëüêîñòi õâèëü (ìàéæå äî íåñêií÷åííîñòi) áóäå äàíî â ðîçäiëi 4.

3.1 ×èñåëüíèé òà ïðèáëèçíèé àíàëiòè÷íèé ðîçâ'ÿçîê â
äâî-ïðîìåíåâîìó âèïàäêó

Äèñïåðñiéíà ïîâåðõíÿ ¹ îäíèì ç íàéáiëüø çðó÷íèõ i íàî÷íèõ iíñòðóìåíòiâ
äëÿ âèâ÷åííÿ äèôðàêöi¨ ðåíòãåíiâñüêèõ ïðîìåíiâ. Äëÿ óñïiøíîãî ìîäåëþâàííÿ
äèôðàêöiéíèõ ïðîöåñiâ íàì ïîòðiáíî çíàòè õâèëüîâi âåêòîðè âñiõ íàÿâíèõ â ñè-
ñòåìi õâèëü, äëÿ ÷îãî íåîáõiäíî ÿêîìîãà òî÷íiøå ðîçâ'ÿçàòè äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ
(2.15).

Ðàíiøå öi¹þ ïðîáëåìîþ çàéìàëèñÿ áàãàòî àâòîðiâ [68, 48, 1, 3], ïðîòå â áiëüøî-
ñòi ðîáiò öå áóëè àáî ïðèáëèçíi ãåîìåòðè÷íi ìîäåëi, àáî ÷èñåëüíi ìîäåëi ÷àñòêîâèõ
âèïàäêiâ. Äóæå ÷àñòî óÿâëåííÿ ïðî äèñïåðñiéíó ïîâåðõíþ äëÿ ãåîìåòði¨ Ëàóå ïå-
ðåíîñèëèñÿ íà ãåîìåòðiþ Áðåãà (êàðòèíêó ïðîñòî ïîâåðòàëè íà 90 ãðàäóñiâ - ðèñ.
3.1). Íàéïîâíiøèé àíàëiç äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ äëÿ âèïàäêó Áðåãà áóâ äàíèé â
ðîáîòàõ T. Fukamachi [49, 50], ïðîòå ãðàôiêè áóëè ïðèâåäåíi òiëüêè äëÿ ñèìåòðè-
÷íî¨ äèôðàêöi¨, çi ñïðîùåííÿìè òà ç àíàëiçîì äåÿêèõ óìîâíèõ ïàðàìåòðiâ, ÿêi íå
ìàþòü ôiçè÷íîãî çìiñòó.
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à) á)

Ðèñ. 3.1. Äèñïåðñiéíà êðèâà äëÿ ñèìåòðè÷íî¨ ãåîìåòði¨ Áðåãà: à) òî÷íî ðîçðàõîâàíà, á) òèïîâà
êðèâà, ùî íàâîäèòüñÿ â êíèãàõ (öåé ìàëþíîê ç êíèãè [8])

Òîìó íàìè áóëî çðîáëåíî ÷èñåëüíèé ðîçâ'ÿçîê äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ äëÿ
äâîõâèëåâîãî âèïàäêó â ãåîìåòði¨ ÿê Áðåãà, òàê i Ëàóå äåêiëüêîìà ðiçíèìè ìåòîäà-
ìè, à òàêîæ àíàëiòè÷íèé ðîçâ'ÿçîê íàáëèæåíîãî ðiâíÿííÿ ïîáëèçó êóòà Âóëüôà-
Áðåãà (äëÿ äâîõ êîðåíiâ). Êðiì òîãî, áóâ ïðîàíàëiçîâàíèé ïðèáëèçíèé ïiäõiä äëÿ
ïîøóêó õâèëåâèõ âåêòîðiâ, ùî çàñòîñîâó¹òüñÿ â áiëüøîñòi ïðîãðàì äëÿ ðîçðàõóí-
êó êðèâèõ ãîéäàííÿ, à òàê ñàìî ïðîâåäåíî ïîðiâíÿííÿ äàíîãî ïiäõîäó ç ÷èñåëüíèì
ðîçâ'ÿçêîì.

Öiííiñòü çàïðîïîíîâàíîãî òî÷íîãî ðîçâ'ÿçêó äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ ïðîÿâ-
ëÿ¹òüñÿ íàé÷iòêiøå ïðè àíàëiçi åêñïåðèìåíòàëüíèõ êðèâèõ ãîéäàííÿ äàëåêî âiä
Áðåãiâñüêîãî ïîëîæåííÿ. Äàíå çàâäàííÿ ñòà¹ âñå áiëüø àêòóàëüíèì ó çâ'ÿçêó çi
çìåíøåííÿì õàðàêòåðíèõ ðîçìiðiâ äîñëiäæóâàíèõ îá'¹êòiâ, òàêèõ ÿê êâàíòîâi òî-
÷êè i êâàíòîâi äðîòè, íàäòîíêi øàðè (òîâùèíîþ â äåêiëüêà ïîñòiéíèõ  ðàòêè) i
ò.ï. Ùå îäèí ïëþñ ÷èñåëüíîãî ðîçâ'ÿçêó � òî÷íiøèé àíàëiç ñòðóêòóð, ùî ñêëà-
äàþòüñÿ ç ìàòåðiàëiâ, ùî çíà÷íî âiäðiçíÿþòüñÿ ïàðàìåòðàìè  ðàòîê. Êðiì òîãî,
äàíèé ïiäõiä ïîâèíåí çíà÷íî çáiëüøèòè òî÷íiñòü àíàëiçó åêñïåðèìåíòàëüíèõ êðè-
âèõ, îäåðæàíèõ â ñèëüíî àñèìåòðè÷íié ãåîìåòði¨, çîêðåìà, ïðè êîâçàþ÷ié äèôðà-
êöi¨ (GID).
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×èñåëüíèé ðîçâ'ÿçîê äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ 4-ãî ñòóïåíÿ (ãåîìå-
òðiÿ Áðåãà).

Ïåðåéäåìî äî áåçðîçìiðíèõ õâèëüîâèõ âåêòîðiâ: k0 ≡ k0

K , kh ≡ kh

K ) à òàêîæ
âåêòîðiâ îáåðíåíî¨  ðàòêè h ≡ h

K . Òîäi äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ â äâîõâèëüîâîìó
âèïàäêó (2.18) ïðèéìà¹ âèãëÿä:

(k2
0 − n2) · (k2

h − n2) = C2 · χh · χh̄ (3.1)

Âiäìiòèìî, ùî â êðèñòàëi áiëüø ïðàâèëüíî áóëî á îïåðóâàòè âåêòîðàìè iíäó-
êöi¨ åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ, äëÿ ÿêèõ äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ ç ïðèâåäåíèìè õâèëüîâè-
ìè âåêòîðàìè ìàòèìå âèãëÿä [1]:

(
k2

0 − 1

k2
0

− χ0

)
·
(

k2
h − 1

k2
h

− χ0

)
= C2 · χh · χh̄ (3.2)

Ïðîòå, ìîæíà ïîêàçàòè, ùî öÿ ôîðìóëà çâîäèòüñÿ äî (3.1) ïðè çàìiíi

n →
√

1− χ0

(1− χ0)2 − C2 · χh · χh̄

≈
√

1 + χ0 (3.3)

ùî ãîâîðèòü ïðî òå, ùî îáèäâà öi ïiäõîäè ïðàêòè÷íî åêâiâàëåíòíi (äàíèé ôàêò
áóâ ïiäòâåðäæåíèé ìîäåëþâàííÿì).

Ïåðåéäåìî äî äåêàðòîâèõ êîîðäèíàò, äëÿ ÷îãî ââåäåìî íàñòóïíi âåëè÷èíè
(ðèñ. 3.2):

z = h · cos(ϕ), x = − cos(α), d = −x + h · sin(ϕ),

äå α- êóò ìiæ ïàäàþ÷èì ç âàêóóìó íà ïîâåðõíþ ïðîìåíåì K0 i ïîâåðõíåþ φ - êóò
ìiæ íîðìàëëþ i âåêòîðîì ~h, ~h � âåêòîð îáåðíåíî¨  ðàòêè.

Òîäi êâàäðàòè ìîäóëiâ õâèëåâèõ âåêòîðiâ ìîæóòü áóòè âèðàæåíi íàñòóïíèì
÷èíîì:

k2
0 = x2 + y2 (3.4)

k2
h = (z − y)2 + d2 = y2 − 2 · z · y + z2 + d2

Ïiäñòàâèâøè äàíi âèðàçè â äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ, îäåðæèìî:

(y2 + (x2 − n2)) · (y2 − 2 · z · y + (z2 + d2 − n2)) = C2 · χh · χh̄
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Ðèñ. 3.2. Ïðîåêöiÿ äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi íà ïëîùèíó äèôðàêöi¨ â çâîðîòíîìó ïðîñòîði (ãåîìå-
òðiÿ Áðåãà).
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Àáî, ïiñëÿ ïåðåòâîðåííÿ:

y4 − 2 · z · y3 + (z2 + d2 + x2 − 2 · n2) · y2−
2 · z · (x2 − n2) · y + (x2 − n2) · (z2 + d2 − n2)− C2 · χh · χh̄ = 0

(3.5)

Äàíå ðiâíÿííÿ ÷åòâåðòîãî ñòóïåíÿ ëåãêî ðîçâ'ÿçàòè çà äîïîìîãîþ ìåòîäó Ëàãåðà
[51], îñêiëüêè äàíèé ìåòîä äîçâîëÿ¹ çíàéòè êîìïëåêñíi êîðåíi. Ïðîòå, íåîáõiäíî
âðàõîâóâàòè, ùî ïiñëÿ çàñòîñóâàííÿ ÷èñåëüíîãî ìåòîäó, êîðåíi íåîáõiäíî âiäñîð-
òóâàòè âiäïîâiäíî äî ¨õ ôiçè÷íîãî ñåíñó (â äàíîìó âèïàäêó - ïî âåëè÷èíi äiéñíî¨
i óÿâíî¨ ÷àñòèí).

Ðîçâ'ÿçàâøè ðiâíÿííÿ (3.5) i ïiäñòàâèâøè ðåçóëüòàòè â (3.4), ìè çíàéäåìî ki
0

i ki
h, äå i = 1..4. Ïiäñòàâèâøè çíàéäåíi âåëè÷èíè õâèëåâèõ âåêòîðiâ â (2.17) ìè

îäåðæèìî âiäíîøåííÿ àìïëiòóä äèôðàãîâàíî¨ i ïàäàþ÷î¨ õâèëü:

ci =
Ei

h

Ei
0

=
k2

0 − (1 + χ0) ·K2

C ·K2 · χh̄

=
C ·K2 · χh

k2
h − (1 + χ0) ·K2 (3.6)

Äëÿ íàïiâíåñêií÷åííîãî êðèñòàëó îäèí ç öèõ êîåôiöi¹íòiâ i áóäå ïðåäñòàâëÿòè
äèôðàêöiéíó çäàòíiñòü êðèñòàëó, ðiâíó, ó âèïàäêó Áðåãà:

R =

√
1− d2

√
1− x2

· c2
i (3.7)

×èñåëüíèé ðîçâ'ÿçîê äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ 4-ãî ñòóïåíÿ â ãåîìå-
òði¨ Ëàóå.

Ó ãåîìåòði¨ ïðîõîäæåííÿ äèñïåðñiéíà ïîâåðõíÿ âèãëÿäàòèìå íàñòóïíèì ÷è-
íîì:

Ó äàíié ãåîìåòði¨, ïðåäñòàâëåíié íà ðèñ. 3.3, âåëè÷èíè äîðiâíþþòü:

z = h · cos(ϕ) x = cos(α), d = h · sin(ϕ).

Òîäi êâàäðàòè ìîäóëiâ õâèëåâèõ âåêòîðiâ ìîæóòü áóòè âèðàæåíi íàñòóïíèì ÷è-
íîì:

k2
0 = x2 + y2,

k2
h = (z − x)2 + (y + d)2 = y2 + 2 · d · y + (x2 − 2 · z · x + z2 + d2).
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Ðèñ. 3.3. Ïðîåêöiÿ äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi íà ïëîùèíó äèôðàêöi¨ â îáåðíåííîìó ïðîñòîði (ãåî-
ìåòðiÿ Ëàóå).

Ïiäñòàâèâøè öi âèðàçè â äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ (3.1), ïiñëÿ ïåðåòâîðåííÿ îäåðæè-
ìî:

y4 − 2 · d · y3 + (z2 + d2 + 2 · x2 − 2 · n2 − 2 · z · x) · y2−
2 · d · (x2 − n2) · y + (x2 − n2) · (z2 + d2 + x2 − n2 − 2 · z · x)− C2 · χh · χh̄ = 0

Àíàëiòè÷íèé ðîçâ'ÿçîê ñïðîùåíîãî äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ 2-ãî
ñòóïåíÿ ïîáëèçó êóòà Âóëüôà-Áðåãà â ãåîìåòði¨ Áðåãà.

ßêùî â äèñïåðñiéíîìó ðiâíÿííi (3.1) ïðèéíÿòè, ùî k0 ≈ kh ≈ n, òî îäåðæèìî
ñïðîùåíå äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ äðóãîãî ñòóïåíÿ:

ξ0 · ξh =
1

4
· C2 · χh · χh̄ (3.8)

äå ξ0 = k0 − n i ξh = kh − n.
Ó äåêàðòîâèõ êîîðäèíàòàõ ξ0 i ξh ìîæíà âèðàçèòè íàñòóïíèì ÷èíîì (ðèñ. 3.4):

ξ0 = x · sin(θ2)± y · cos(θ2), (3.9)
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Ðèñ. 3.4. Ïðîåêöiÿ äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi áëèçüêî òî÷íîãî áðåãiâñüêîãî ïîëîæåííÿ â ãåîìåòði¨
Áðåãà (∆α = 5 ñåê.).
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ξh = x · sin(θ1)± y · cos(θ1),

äå êóòè θ1 i θ2 âèçíà÷åíi òàêèì ÷èíîì [5]:

θ1 = arctan

∣∣∣∣
X0 − h · sin(ϕ)

z − Y0

∣∣∣∣ ,

θ2 = π − arctan

∣∣∣∣
X0

Y0

∣∣∣∣ ,

à X0 i Y0 ¹ êîîðäèíàòàìè òî÷íîãî Áðåãiâñüêîãî ïîëîæåííÿ (òî÷êà Ëîðåíòöà),
òîáòî òî÷êè ïåðåòèíó äâîõ êië ðàäióñàìè n ç öåíòðàìè â òî÷êàõ Î i Í:

X0 = −
√

n2 −
(

h

2

)2

· cos(ϕ) +
h · sin(ϕ)

2
,

Y0 =

√
n2 −

(
h

2

)2

· sin(ϕ) +
z

2
.

Ïiäñòàâèâøè (3.9) â (3.8) îäåðæèìî:

cos(θ1) · cos(θ2) · y2 ± x · sin(θ1 + θ2)y + x2 · sin(θ1) · sin(θ2)− 1

4
· C2 · χh · χh̄ = 0

Çâiäêè çíàéäåìî êîîðäèíàòó ó:

y =
±x sin(θ1 + θ2)

2 cos(θ1) cos(θ2)
· (3.10)

·
(
∓

√
x2 sin2(θ1 + θ2)− cos(θ1) cos(θ2)(4x2 sin(θ1) sin(θ2)− C2χhχh̄)

)

Íåîáõiäíî òàêîæ âðàõîâóâàòè ñîðòóâàííÿ êîðåíiâ ïî âåëè÷èíi óÿâíî¨ ÷àñòèíè.
Äàíèé ïiäõiä äîçâîëÿ¹ äîñòàòíüî òî÷íî ðîçâ'ÿçàòè äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ ïî-

áëèçó òî÷íîãî ïîëîæåííÿ Áðåãà, ïðîòå äàëåêî âiä òî÷êè Ëîðåíòöà éîãî íå ìîæíà
çàñòîñóâàòè (îñêiëüêè òóò êîëà àïðîêñèìèðóþòñÿ ïðÿìèìè). Âèãðàø â øâèäêîñòi
ðîçðàõóíêó âèõîäèòü â 6-10 ðàçiâ â ïîðiâíÿííi ç ÷èñåëüíèì ðîçâ'ÿçêîì ôîðìóëè
(3.6), ùî âåëüìè íåïîãàíî.

Àíàëiòè÷íèé ðîçâ'ÿçîê ñïðîùåíîãî äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ 2-ãî
ñòóïåíÿ ïîáëèçó êóòà Âóëüôà-áðåãà â ãåîìåòði¨ Ëàóå.
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Ó ãåîìåòði¨ Ëàóå êîîðäèíàòè ξ0 i ξh âèðàæàòèìóòüñÿ ÷åðåç äåêàðòîâi êîîðäè-
íàòè òàêèì ÷èíîì:

ξ0 = y · sin(θ2)± x · cos(θ2), (3.11)

ξh = y · sin(θ1)± x · cos(θ1),

àëå i ñàìi êîîðäèíàòè õ i ó ìàòèìóòü äåùî iíøå çíà÷åííÿ (ðèñ. 3.5):
Êóòè θ1 i θ2 áóäóòü ïåðåâèçíà÷åíi X0 i Y0 òàêèì ÷èíîì:

θ1 = arctan

∣∣∣∣
Y0 + h · sin(ϕ)

z −X0

∣∣∣∣ ,

θ2 = π − arctan

∣∣∣∣
Y0

X0

∣∣∣∣
à êîîðäèíàòè X0 è Y0:

X0 =

√
n2 −

(
h

2

)2

· sin(ϕ) +
z

2
,

Y0 = −
√

n2 −
(

h

2

)2

· cos(ϕ)− h · sin(ϕ)

2
.

Ïiäñòàâèâøè (3.11) â (3.8) îäåðæèìî:

sin(θ1) · sin(θ2) · y2 ± x · sin(θ1 + θ2)y + x2 · cos(θ1) · cos(θ2)− 1

4
· C2 · χh · χh̄ = 0.

Çâiäêè çíàéäåìî êîîðäèíàòó ó:

y =
±x sin(θ1 + θ2)

2 sin(θ1) sin(θ2)
· (3.12)

·
(
∓

√
x2 sin2(θ1 + θ2)− sin(θ1) sin(θ2)(4x2 cos(θ1) cos(θ2)− C2χhχh̄)

)

Ïîðiâíÿííÿ òî÷íî¨ äèñïåðñiéíî¨ êðèâî¨ ç ïðèáëèçíîþ.
Ó ëiòåðàòóði (íàïðèêëàä [4]) ¹ íàñòóïíà ÷àñòî âèêîðèñòîâóâàíà ïðèáëèçíà

ôîðìóëà äëÿ y, ÿêà â ñèìåòðè÷íîìó âèïàäêó (ïðè ϕ = 0 íà ðèñ.1) ïðèéìà¹
âèãëÿä:

y = ±
√

β2 − 4 · C2 · χh · χh̄, (3.13)
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Ðèñ. 3.5. Ïðîåêöiÿ äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi áëèçüêî òî÷íîãî áðåãiâñüêîãî ïîëîæåííÿ â ãåîìåòði¨
Ëàóå (∆α = 5 ñåê.).
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< (∆α = 2,2 ñåê) = (∆α = 5 ñåê)

Ðèñ. 3.6. Ïóíêòèðíi êðèâi � "òî÷íå"ðiøåííÿ äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ ïî ôîðìóëi (3.5); ñóöiëüíi
� "ïðèáëèçíå"ïî ôîðìóëi (3.13).

äå β = 2 · (α− θB) · sin(2 · θB), θB - êóò Âóëüôà-áðåãà.
ßê âèäíî ç ïðèâåäåíèõ ãðàôiêiâ (ðèñ. 3.6) ïðèáëèçíèé ðîçâ'ÿçîê âåëüìè íå-

ïîãàíî âiäîáðàæà¹ ïîâåäiíêó äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi ïîáëèçó êóòà Âóëüôà-áðåãà.
Ïðîòå, ÿê âèäíî ç ìàëþíêà äëÿ äiéñíèõ ÷àñòèí õâèëåâèõ âåêòîðiâ, íàïðÿì âåêòî-
ðà Ïîéíòiíãà ïðè ïðîõîäæåííi ÷åðåç òî÷íå áðåãiâñüêå ïîëîæåííÿ äóæå ñèëüíî çìi-
íþ¹òüñÿ, ùî íå âiäïîâiäà¹ äiéñíîñòi. Êðiì òîãî, ç äèñïåðñiéíî¨ êðèâî¨ äëÿ óÿâíî¨
÷àñòèíè õâèëåâèõ âåêòîðiâ âèäíî, ùî äàëåêî âiä òî÷íîãî Áðåãiâñüêîãî ïîëîæåííÿ,
â ïðèáëèçíîìó ìåòîäi, ïîãëèíàííÿ ïðàãíå äî íóëÿ, à îòæå âèíèêà¹ íåîáõiäíiñòü
âíîñèòè äîäàòêîâî ïîãëèíàííÿ ïðè ðîçðàõóíêó êðèâèõ ãîéäàííÿ. Ùå îäèí íåäî-
ëiê ñïðîùåíîãî ïiäõîäó � éîãî íåïðèäàòíiñòü äàëåêî âiä Áðåãiâñüêîãî ïîëîæåííÿ,
îñêiëüêè òóò êîëà äèñïåðñiéíî¨ êðèâî¨ àïðîêñèìóþòüñÿ ïðÿìèìè (àñèìïòîòè íà
ãðàôiêó äëÿ äiéñíî¨ ÷àñòèíè õâèëåâèõ âåêòîðiâ).

Ó ãåîìåòði¨ Ëàóå çáiã ÷èñåëüíîãî i ïðèáëèçíîãî àíàëiòè÷íîãî ìåòîäiâ çíà÷íî
êðàùå (ç òî÷íiñòþ äî òîâùèíè ëiíi¨ äèñïåðñiéíî¨ êðèâî¨ íà ãðàôiêó), à çíà÷èòü
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çàñòîñóâàííÿ öüîãî ïiäõîäó, ïîáëèçó êóòà Âóëüôà-Áðåãà áiëüø âèïðàâäàíî.
Òóò i äàëi < îáîçíà÷àåò äiéñíó ÷àñòèíó, à = � óÿâíó. Âñi ìàëþíêè ïðîåêöi¨

äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi ïîáëèçó òî÷êè Ëîðåíòöà ïðèâåäåíi äëÿ äiàïàçîíó êóòiâ
ïàäàþ÷î¨ õâèëi ∆α = 5 ñåê. (ïî 2.5 ñåêóíäè ëiâîðó÷ i ïðàâîðó÷ âiä òî÷íîãî êóòà
Âóëüôà-Áðåãà) ÿêùî íå âêàçàíî iíøå.

Ìîäåëþâàííÿ ðiçíèõ ôiçè÷íî âàæëèâèõ îêðåìèõ âèïàäêiâ îïèñà-
íèìè âèùå ïiäõîäàìè.

Îêðiì îïèñàíèõ âèùå ìåòîäiâ ðîçâ'ÿçêó äèñïåðñiéíèõ ðiâíÿíü áóëè òàêîæ ðå-
àëiçîâàíi íàñòóïíi:

1. çàïðîïîíîâàíèé â [8] ìåòîä, â ÿêîìó ââîäèòüñÿ ïîçíà÷åííÿ K · δ~n = ~k0− ~K0

i îäåðæàíå ðiâíÿííÿ 4-ãî ñòóïåíÿ ðîçâ'ÿçó¹òüñÿ ÷èñåëüíî;

2. ÷èñåëüíèé ðîçâ'ÿçîê ðiâíÿííÿ äëÿ ~D (ôîðìóëà (3.2));

3. àíàëiòè÷íi ïðèáëèçíi ôîðìóëè Fukamachi [6].

Ïðîòå, ðåçóëüòàòè çàñòîñóâàííÿ ïåðøîãî ìåòîäó ïîâíiñòþ ñïiâïàäàëè ç ðîçâ'ÿç-
êîì ôîðìóëè (3.5) � ðiçíèöÿ òiëüêè â ãåîìåòðè÷íié iíòåðïðåòàöi¨ (ðiâíÿííÿ ÷å-
òâåðòîãî ñòóïåíÿ íåîáõiäíî âèðiøóâàòè âiäíîñíî íåâiäîìî¨ δ, à íå y). Äðóãèé ìå-
òîä ç òî÷íiñòþ äî îáóìîâëåíî¨ âèùå (ôîðìóëà (3.3)) çàìiíè òàêîæ çâîäèòèñÿ äî
ðîçâ'ÿçêó ðiâíÿííÿ (3.5). Ùî ñòîñó¹òüñÿ òðåòüîãî ìåòîäó, òî ðåçóëüòàò Fukamachi
ñëàáî âiäðiçíÿâñÿ âiä ðîçâ'ÿçêó ôîðìóëè (3.10), îñêiëüêè ïðè âèâåäåííi öüîãî ìå-
òîäó áóëè âiäêèíóòi êâàäðàòè óÿâíî¨ ÷àñòèíè õâèëåâèõ âåêòîðiâ äëÿ òîãî, ùîá
àëãåáðài÷íèì ÷èíîì ïåðåéòè âiä âåêòîðíèõ ðiâíÿíü äî ñêàëÿðíèõ, íà âiäìiíó âiä
îïèñàíîãî ãåîìåòðè÷íîãî ïiäõîäó.

Ïîðiâíÿííÿ ÷èñåëüíîãî ðîçâ'ÿçêó (3.5) i àíàëiòè÷íîãî (3.10) ïîêàçó¹, ùî ïî-
áëèçó òî÷êè Ëîðåíòöà ãðàôiêè ñïiâïàäàþòü ç òî÷íiñòþ äî òîâùèíè ëiíi¨ (ó äiàïà-
çîíi êóòiâ ïàäiííÿ â ìåæàõ îäíîãî ãðàäóñà), ïðîòå íà âiäñòàíi äåêiëüêîõ ãðàäóñiâ
âiä êóòà Âóëüôà-Áðåãà ïðèáëèçíèé àíàëiòè÷íèé ïiäõiä (3.10) ñòà¹ ñëàáî çàñòîñîâ-
íèé.
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Ïðèâåäåíi â òàáëèöÿõ 3.1 i 3.2 ãðàôiêè ðîçðàõîâàíi äëÿ êðèñòàëà Si ç îði¹í-
òàöi¹þ ïëîùèí (3,3,3) äëÿ π-ïîëÿðèçàöi¨ Cu Kα âèïðîìiíþâàííÿ â ñèìåòðè÷íié
ãåîìåòði¨ Áðåãà. Êîðåíi ðiâíÿíü ñîðòóâàëèñÿ ç âðàõóâàííÿì âèìîãè áåçïåðåðâíî-
ñòi äèñïåðñiéíèõ êðèâèõ, ùî ó âèïàäêó Áðåãà ïðèâîäèëî äî ôiçè÷íî¨ äîöiëüíîñòi
ôîðìóëè (3.7) äëÿ âiäáèòòÿ âiä íàïiâíåñêií÷åííîãî êðèñòàëà. Ó ðÿäêàõ òàáëèöi
ïðåäñòàâëåíi çâåðõó âíèç: äiéñíà i óÿâíà ÷àñòèíè õâèëåâèõ âåêòîðiâ ïîáëèçó òî-
÷êè Ëîðåíòöà i êîåôiöi¹íò âiäáèòòÿ âiä íàïiâíåñêií÷åííîãî êðèñòàëà (ôîðìóëà
(3.7)).

ßê i ñëiä áóëî ÷åêàòè, äàëåêî âiä òî÷íîãî ïîëîæåííÿ Áðåãà ÿê óÿâíà, òàê i
äiéñíà ÷àñòèíi õâèëåâèõ âåêòîðiâ ïðàãíóòü äî ¨õ çíà÷åííÿ â êðèñòàëi n (ïóíêòèðíi
ïðÿìi íà ãðàôiêàõ), ÿê ó ðàçi îäíi¹¨ ñèëüíî¨ õâèëi.

Ó ïåðøîìó ñòîâïöi òàáëèöi 3.1 ïðåäñòàâëåíà ïðîåêöiÿ äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi
íà ïëîùèíó äèôðàêöi¨ ïðè îïèñàíèõ âèùå ïàðàìåòðàõ.

Ïðè ðiâíîñòi íóëþ óÿâíî¨ ÷àñòèíè χh (äðóãèé ñòîâïåöü òàáëèöi 3.1) âñi ãðàôiêè
ñòàþòü ñòðîãî ñèìåòðè÷íèìè, ùî ãîâîðèòü ïðî òå, ùî àñèìåòðiþ âíîñèòü ñàìå
óÿâíà ÷àñòèíà χh.

ßêùî æ ðiâíà íóëþ äiéñíà ÷àñòèíà χh (ïåðøèé ñòîâïåöü òàáëèöi 3.2), òîäi, ÿê
i ñëiä áóëî ÷åêàòè, äèôðàêöiÿ íà êðèñòàëi äóæå ñëàáøà¹ i ïiê âiäáèòòÿ ñòà¹ äóæå
âóçüêèì (îñòàííié ãðàôiê â òðåòüîìó ñòîâï÷èêó). Êðiì òîãî, õiä äiéñíî¨ ÷àñòèíè
äèñïåðñiéíèõ êðèâèõ â öüîìó âèïàäêó íàãàäó¹ âèïàäîê Ëàóå (ðèñ. 3.5).

Íàéöiêàâiøèé êðàéíié âèïàäîê � ðiâíiñòü íóëþ óÿâíèõ ÷àñòèí ÿê χ0, òàê i
χh (äðóãèé ñòîâïåöü òàáëèöi 3.2). Ñàìå öþ êàðòèíêó äëÿ óÿâíî¨ i äiéñíî¨ ÷àñòèí
õâèëåâèõ âåêòîðiâ â êðèñòàëi íàé÷àñòiøå âèäàþòü çà äèñïåðñiéíó êðèâó. Ó öèõ
óìîâàõ çíèêà¹ ÿê ïîãëèíàííÿ, òàê i àñèìåòðiÿ i ç'ÿâëÿ¹òüñÿ îáëàñòü ïîâíîãî âiä-
áèòòÿ. Êðiì òîãî, òiëüêè â öüîìó âèïàäêó ìîæíà ãîâîðèòè ïðî äèñïåðñiéíó êðèâó
ó âèïàäêó Áðåãà ÿê ïðî äâi ãiïåðáîëè (i òå, òiëüêè ó ðàçi íåïðàâèëüíîãî ñîðòó-
âàííÿ êîðåíiâ!) Òàê ñàìî ç öèõ ãðàôiêiâ âèäíî, ùî òiëüêè ó ðàçi ÷èñòî äiéñíîãî
äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ ìîæíà ãîâîðèòè ïðî ¾äiàìåòð¿ äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi â
ãåîìåòði¨ Áðåãà.

Ïîðiâíÿííÿ ðåçóëüòàòiâ ìîäåëþâàííÿ äèôðàêöi¨ â ãåîìåòði¨ Áðåãà
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Òàáëèöÿ 3.1. Ãåîìåòðiÿ Áðåãà

Íîðìàëüíi óìîâè =(χh) = 0

<

=

R
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Òàáëèöÿ 3.2. Ãåîìåòðiÿ Áðåãà (ïðîäîâæåííÿ)

<(χh) = 0 (∆α = 0,3 ñåê) =(χ0) = 0, =(χh) = 0

<

=

R
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i Ëàóå.
Çà òèõ æå óìîâ, ùî i äëÿ ãåîìåòði¨ Áðåãà, áóëè ïîáóäîâàíi äèñïåðñiéíi êðèâi â

ãåîìåòði¨ Ëàóå. Â öüîìó âèïàäêó äëÿ ñîðòóâàííÿ êîðåíiâ ìîæíà ñêîðèñòàòèñÿ öië-
êîì ôiçè÷íîþ âèìîãîþ âiäñóòíîñòi ñòðèáêà íà ãðàôiêó óÿâíî¨ ÷àñòèíè õâèëåâèõ
âåêòîðiâ. Òîäi âèõîäÿòü ãðàôiêè, ïðèâåäåíi òàáëèöi 3.3.

Ó ïåðøîìó ðÿäêó òàáëèöi çîáðàæåíî õiä äiéñíî¨ i óÿâíî¨ ÷àñòèí õâèëåâîãî âå-
êòîðà â ñèìåòðè÷íié ãåîìåòði¨ Ëàóå. ßê i ñëiä áóëî ÷åêàòè ïðîåêöiÿ íà ïëîùèíó
äèôðàêöi¨ äiéñíî¨ ÷àñòèíè ÿâëÿ¹ ñîáîþ äâi ãiïåðáîëè, àñèìïòîòè÷íi äî äiéñíî¨
÷àñòèíè ïîêàçíèêà çàëîìëåííÿ n. Óÿâíi ÷àñòèíè îáîõ õâèëåâèõ âåêòîðiâ ïîçè-
òèâíi, ùî ãîâîðèòü ïðî òå, ùî ïîãëèíàííÿ ïîçèòèâíî äëÿ îáîõ ñèëüíèõ õâèëåâèõ
ïîëiâ, ÿêi âèíèêàþòü â êðèñòàëi, ïðàâäà äëÿ îäíîãî õâèëåâîãî ïîëÿ âîíî áiëü-
øå, à äëÿ iíøîãî ìåíøå, ÿê i áóëî îïèñàíî â ëiòåðàòóði [1] (òàê çâàíi ñèëüíî- òà
ñëàáîïîãëèíàþ÷i ãiëêè).

Ó ðàçi àñèìåòðè÷íî¨ ãåîìåòði¨ Ëàóå (äðóãèé ðÿäîê òàáëèöi 3.3) ñèòóàöiÿ ñèëü-
íî çìiíþ¹òüñÿ: ïîãëèíàííÿ íà îäíié ãiëöi ïðè äåÿêîìó çíà÷åííi êóòà ïàäiííÿ ñòà¹
áiëüøå ïîãëèíàííÿ íà äðóãié ãiëöi. Öå äîñèòü öiêàâèé ðåçóëüòàò, ñëàáî îïèñàíèé â
ëiòåðàòóði (îäíàê òðåáà âiäçíà÷èòè ùî ïîäiáíèé ãðàôiê äëÿ óÿâíî¨ ÷àñòèíè õâèëå-
âîãî âåêòîðà â öüîìó âèïàäêó ïðèâåäåíèé [3], àëå íà öüîìó ôàêòi íå àêöåíòîâàíî
óâàãó).

Ó ðàçi, êîëè äiéñíà ÷àñòèíà χh îáåðòà¹òüñÿ â íóëü, âèãëÿä äèñïåðñiéíî¨ êðèâî¨
(òðåòié ðÿäîê òàáëèöi 3.3) ñòà¹ ïðàêòè÷íî iäåíòè÷íèì ¨¨ âèãëÿäó â ãåîìåòði¨ Áðåãà
(òàáëèöÿ 3.1), ïðîòå i â öüîìó âèïàäêó ïîãëèíàííÿ äëÿ îáîõ ãiëîê çàëèøà¹òüñÿ
ïîçèòèâíèì.

Âïëèâ ðiçíèõ ìåòîäiâ çíàõîäæåííÿ õâèëåâîãî âåêòîðà íà âèãëÿä
ÊÄÂ.

Íà ðèñóíêàõ 3.7 i 3.8 ïðèâåäåíi êðèâi äèôðàêöiéíîãî âiäáèòòÿ âiä íàä ðàòîê,
çìîäåëüîâàíi ðåêóðñèâíèì ìåòîäîì Áàðòåëçà i ií. [9] äëÿ iäåàëüíèõ íåäåôîðìîâà-
íèõ øàðiâ. Äàíèé ìåòîä äîñòàòíüî òî÷íèé äëÿ òàê çâàíî¨ ¾çâè÷àéíî¨ äèôðàêöi¨¿
ïëîñêî¨ õâèëi íà êðèñòàëi. Ïðè âèâåäåííi äàíîãî ìåòîäó íå ïåðåäáà÷à¹òüñÿ áëèçü-
êiñòü äî òî÷íîãî ïîëîæåííÿ Áðåãà [4], à òiëüêè óìîâà ñëàáêîñòi ùå äâîõ õâèëåâèõ



3.1 ×èñåëüíèé òà ïðèáëèçíèé àíàëiòè÷íèé ðîçâ'ÿçîê â äâî- . . . - 39 -

Òàáëèöÿ 3.3. Ãåîìåòðiÿ Ëàóå

< =

Ëàóå
ϕ = 0

∆α =

10 ñåê.

Ëàóå
ϕ = 11, 5◦

∆α =

10 ñåê.

Ëàóå
<(χh) = 0

ϕ = 5, 7◦

∆α =

0,3 ñåê.
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ïîëiâ, ùî iñíóþòü â êðèñòàëi (öå íåñïðàâåäëèâî òiëüêè â äåÿêèõ åêçîòè÷íèõ âè-
ïàäêàõ � íàïðèêëàä â êîâçàþ÷ié ãåîìåòði¨). Çâè÷àéíî, ÿêðàç â öèõ ¾åêçîòè÷íèõ
âèïàäêàõ¿ ïåðåâàãà ÷èñåëüíîãî ìåòîäó çíàõîäæåííÿ õâèëåâèõ âåêòîðiâ ïîâèííà
ïðîÿâèòèñÿ îñîáëèâî ÿâíî, îäíàê â ðàìêàõ öüîãî ðîçäiëó ðîçãëÿäà¹òüñÿ ëèøå òàê
çâàíà ¾çâè÷àéíà äèôðàêöiÿ¿.

Ðèñ. 3.7. Âiäáèòòÿ 004 âiä íàä ðàòêè AlAs/GaAs íà GaAs (5 ïàð øàðiâ ïî 5 ∗ 10−8 ì êîæåí).

Ó ïðèâåäåíèõ íà ìàëþíêàõ ÊÄÂ ñóöiëüíà êðèâà âiäïîâiäà¹ ÷èñåëüíî çíàéäå-
íèì õâèëåâèì âåêòîðàì, à ïóíêòèðíà êðèâà � çíàéäåíèì ïî ïðèáëèçíié àíàëiòè-
÷íié ôîðìóëi (3.13).

Äëÿ íàä ðàòîê ÿêi ñêëàäàþòüñÿ ç ìàòåðiàëiâ ç áëèçüêèìè ïàðàìåòðàìè  ðà-
òêè, îáèäâà ðîçãëÿíóòi ìåòîäè äàþòü äîñòàòíüî ñõîæi ÊÄÂ ïîáëèçó êóòà Âóëüôà-
áðåãà, ïðîòå, ÿê i ñëiä áóëî ÷åêàòè, íà êóòîâèõ âiääàëÿõ áiëüøå ãðàäóñà âiä ïiêó
ïiäêëàäêè ïî÷èíàþòüñÿ ïîìiòíi ðîçáiæíîñòi (3.7).

Çîâñiì iíàêøå âiäáóâà¹òüñÿ äëÿ íàä ðàòîê ç äóæå ðiçíèìè ïîñòiéíèìè  ðàòêè.
Òóò ÊÄÂ âiäðiçíÿþòüñÿ äóæå ñèëüíî íàâiòü ïîáëèçó ïiêó ïiäêëàäêè. Äàíèé ôàêò
ïîÿñíþ¹òüñÿ òèì, ùî ðåíòãåíiâñüêi ïðîìåíi ùî ïàäàþòü íà êðèñòàë ïiä êóòàìè
áëèçüêèìè äî Áðåãiâñüêèõ äëÿ ïiäêëàäêè, ìîæóòü áóòè âåëüìè äàëåêi âiä êóòà
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Ðèñ. 3.8. Íàä ðàòêà InAs/GaAs íà GaAs (5 ïàð øàðiâ ïî 5 ∗ 10−8 ì êîæåí).

Âóëüôà-Áðåãà äëÿ êîíêðåòíèõ øàðiâ. Öå îçíà÷à¹, ùî äëÿ øàðiâ ç ïàðàìåòðîì
 ðàòêè äóæå âiäìiííèì âiä, íàïðèêëàä, ïiäêëàäêè, ôîðìóëà (3.13)i ïîáóäîâàíèé
íà íié ïðèáëèçíèé ïiäõiä íå çàñòîñîâíi. Íà ðèñ. 3.8 ïðåäñòàâëåíà êðèâà ãîéäà-
ííÿ äëÿ íàä ðàòêè GaAs/InAs. Êóò Âóëüôà-Áðåãà äëÿ InAs, ùî äîðiâíþ¹ 30.57
ãðàäóñiâ, à äëÿ GaAs - 33.03 ãðàäóñà, òîáòî âiäðiçíÿþòüñÿ íà 2.5 ãðàäóñà. Êðiì
òîãî, ÿêùî øàðè InAs òîíêi, òî íåîáõiäíî âðàõóâàòè ùî ¨õ ïîñòiéíà  ðàòêè â ëà-
òåðàëüíîìó íàïðÿìi ïðàêòè÷íî äîðiâíþ¹ öüîìó ïàðàìåòðó ïiäêëàäêè ç GaAs i
âiäïîâiäíî ïåðïåíäèêóëÿðíèé ïàðàìåòð  ðàòêè (â íàïðÿìi íîðìàëi äî ïîâåðõíi)
çáiëüøó¹òüñÿ, à çíà÷èòü ðiçíèöÿ êóòiâ Âóëüôà-Áðåãà â ðiçíèõ øàðàõ ìîæå äî-
ñÿãòè 5 ãðàäóñiâ. Î÷åâèäíî, ùî íà òàêèõ âåëèêèõ âiäñòàíÿõ âiä òî÷êè Ëîðåíòöà
äîïóùåíi ïðè âèâåäåíi ôîðìóëè (3.13) àïðîêñèìàöi¨ íå çàñòîñîâíi i öåé ìåòîä íå
ïðàöþ¹. Ñïðîáà ââåñòè ïîïðàâêó ðîçóçãîäæåííÿ ïîñòiéíèõ  ðàòêè [4] ïðàêòè÷íî
íå ïîêðàùó¹ ñèòóàöiþ.

Âèñíîâêè.
ßê i ñëiä áóëî ÷åêàòè ó ãåîìåòði¨ Áðåãà, ïåðåòèí äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi ïëî-

ùèíîþ äèôðàêöi¨ íå ¹ ïðîñòî ïîâåðíåíèìè íà 90 ãðàäóñiâ äâîìà ãiïåðáîëàìè,
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ÿêi ¹ äèñïåðñiéíîþ êðèâîþ ó ãåîìåòði¨ Ëàóå. Öå âèõîäèëî õî÷à á ç òîãî, ùî âå-
êòîð Ïîéíòiíãà äëÿ äèôðàãîâàíî¨ õâèëi ïîâèíåí, â öiëîìó, çáåðiãàòè ñâié íàïðÿì
ïiä ÷àñ ïåðåõîäó êóòà ïàäiííÿ ÷åðåç êóò Âóëüôà-Áðåãà, à äëÿ äâîõ ãiïåðáîë öå
ìîæëèâî òiëüêè çà íàÿâíîñòi ñòðèáêà ç îäíi¹þ íà iíøó, ÷îãî â ðåàëüíîñòi íå ñïî-
ñòåðiãà¹òüñÿ.

ßê âèäíî ç ãðàôiêiâ, ó âèïàäêó Áðåãà ïîãëèíàííÿ (óÿâíà ÷àñòèíà õâèëåâîãî
âåêòîðà) äëÿ îäíi¹¨ ç ãiëîê ïîçèòèâíå (çàãàñàííÿ), à äëÿ iíøî¨ - íåãàòèâíå (ïî-
ñèëåííÿ). Âiäïîâiäíî, äëÿ íàïiâíåñêií÷åííîãî êðèñòàëó ôiçè÷íî äîöiëüíà òiëüêè
ïåðøà ãiëêà. Ó âèïàäêó Ëàóå, ïðè ñèìåòðè÷íié ãåîìåòði¨ äëÿ îäíi¹¨ ç ãiëîê ïîãëè-
íàííÿ áiëüøå, äëÿ iíøî¨ ìåíøå, àëå äëÿ îáîõ ãiëîê éäå çãàñàííÿ. Ïðîòå, ó ðàçi
íåñèìåòðè÷íî¨ ãåîìåòði¨ ñèòóàöiÿ çìiíþ¹òüñÿ: ïðè äåÿêèõ êóòàõ ïàäiííÿ ïðîìå-
íÿ íà êðèñòàë ñèëüíî ïîãëèíàþ÷à i ñëàáî ïîãëèíàþ÷à ãiëêè ìiíÿþòüñÿ ìiñöÿìè,
òîáòî â òîâñòèõ êðèñòàëàõ çàëåæíî âiä êóòà ïàäiííÿ íà âèõîäi äîìiíóâàòèìå îäíå
àáî iíøå õâèëüîâå ïîëå.

Âïëèâ áiëüø òî÷íîãî ÷èñåëüíîãî ìåòîäó çíàõîäæåííÿ õâèëåâèõ âåêòîðiâ íà
âèãëÿä êðèâî¨ ãîéäàííÿ ñòà¹ âåëüìè ïîìiòíèì äàëåêî âiä òî÷íîãî ïîëîæåííÿ Áðå-
ãà, ñàìå òàì, äå âèÿâëÿþòüñÿ íàéöiêàâiøi åôåêòè, ïîâ'ÿçàíi ç êâàíòîâèìè òî÷êà-
ìè i iíøèìè êâàíòîâî-ðîçìiðíèìè åëåìåíòàìè. Êðiì òîãî, ÷èñåëüíå çíàõîäæåííÿ
õâèëåâèõ âåêòîðiâ çíà÷íî ïîêðàùó¹ àíàëiç ñòðóêòóð, ùî ñêëàäàþòüñÿ ç ìàòåðià-
ëiâ ç ïàðàìåòðàìè  ðàòêè, ùî ñèëüíî âiäðiçíÿþòüñÿ.

3.2 Òî÷íèé àíàëiòè÷íèé ðîçâ'ÿçîê â äâî-ïðîìåíåâîìó
âèïàäêó

Â ðîçäiëi 3.1 áóëî ïîêàçàíî ìîæëèâiñòü òî÷íîãî ÷èñåëüíîãî ðîçâ'ÿçêó äèñïåð-
ñiéíîãî ðiâíÿííÿ äëÿ âèïàäêó äâîõ ñèëüíèõ õâèëü (2.18). Îäíàê öå äèñïåðñiéíå
ðiâíÿííÿ ÿâëÿ¹ ñîáîþ ðiâíÿííÿ ÷åòâåðòîãî ñòóïåíþ (3.5) i ìîæå áóòè ðîçâ'ÿçàíî
àíàëiòè÷íî çà äîïîìîãîþ äåùî ìîäåðíiçîâàíîãî ìåòîäó Ôåððàði [54]. Îïèøåìî
çìiñò ìåòîäà.
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Äëÿ ðiâíÿííÿ ÷åòâåðòîãî ñòóïåíþ:

x4 + A3x
3 + A2x

2 + A1x + A0 = 0 (3.14)

ââîäèìî íàñòóïíi çìiííi:

p = A2 − 3
A2

3

8

q = A1 − A2A3

2
+

A3
3

8
(3.15)

r = A0 − A1A3

4
+

A2A
2
3

16
− 3

A4
3

256

òà áóäó¹ìî ðiâíÿííÿ òðåòüîãî ñòóïåíþ:

y3 + B2y
2 + B1y + B0 = 0 (3.16)

ç êîåôiöi¹íòàìè:

B0 = q2, B1 = p2 − 4r, B2 = −2p, B3 = 1. (3.17)

Äëÿ ðîçâ'ÿçêó ðiâíÿííÿ 3.16 ââîäèìî íàñòóïíi çìiííi:

Q =
3B1 −B2

2

9

R =
9B1B2 − 27B0 − 2A3

2

54
(3.18)

S =
(
R +

√
Q ∗Q ∗Q + R ∗R

) 1
3

T =
(
R−

√
Q ∗Q ∗Q + R ∗R

) 1
3

òîäi ðîçâ'ÿçîê 3.16 áóäå:

y1 = −B2

3
+ (S + T )

y2 = −B2

3
− S + T

2
+ i

√
3(S − T )

2
(3.19)

y3 = −B2

3
− S + T

2
− i

√
3(S − T )

2
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I, â ñâîþ ÷åðãó, ðîçâ'ÿçîê 3.14 áóäå:

x1 = −1

2
(
√−y3 +

√−y2 −
√−y1)− A3

4

x2 = −1

2
(
√−y3 −

√−y2 +
√−y1)− A3

4
(3.20)

x3 = −1

2
(−√−y3 +

√−y2 +
√−y1)− A3

4

x4 = −1

2
(−√−y3 −

√−y2 −
√−y1)− A3

4

Òàêèì ÷èíîì ðiâíÿííÿ (3.5) ìîæå áóòè ðîçâ'ÿçàíî àíàëiòè÷íî. Çâiñíî ðåçóëü-
òàò íå âiäðiçíÿ¹òüñÿ âiä çíàéäåíîãî ÷èñåëüíî çà äîïîìîãîþ ìåòîäó Ëàãåðà [51],
îäíàê òàêié ïiäõiä â äåêiëüêà ðàçiâ øâèäøèé.

Çàçíà÷èìî, ùî êðiì îïèñàíîãî âèùå ìåòîäó áóëî ðåàëiçîâàíî òà âèêîðèñòàíî
ùå îðèãiíàëüíèé ìåòîä Ôåððàði îïèñàíèé â [55], îäíàê ðåçóëüòàò áóâ, çâè÷àéíî,
òèì ñàìèì.

3.3 ×èñåëüíèé ðîçâ'ÿçîê â òðüîõ- òà ÷îòèðüîõ-
ïðîìåíåâîìó âèïàäêó

Íà ðèñ. 3.9 ïîêàçàíà ñõåìàòè÷íà ïîáóäîâà ïåðåðiçó äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi ïëî-
ùèíîþ äèôðàêöi¨ â êîìïëàíàðíîìó ÷îòèðüîõ-ïðîìåíåâîìó âèïàäêó.

Â òðüîõ-õâèëüîâîìó òà ÷îòèðüîõ-õâèëüîâîìó âèïàäêàõ äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ
(2.15) ÿâëÿ¹ âiäïîâiäíî ðiâíÿííÿ øîñòîãî òà âîñüìîãî ñòóïåíþ. Çðîçóìiëî ùî
àíàëiòè÷íèé ðîçâ'ÿçîê äëÿ òàêèõ ðiâíÿíü îòðèìàòè â çàãàëüíîìó âèïàäêó íå ìî-
æëèâî, òîìó öå áóëî çðîáëåíî ÷èñåëüíî çà äîïîìîãîþ òîãî æ ìåòîäó Ëàãåðà [51].
Ñêîðèñòàâøèñü íàâåäåíîþ âèùå ìåòîäèêîþ öi ðiâíÿííÿ áóëè îòðèìàíi â ÿâíîìó
âèãëÿäi.

Ââåäåìî ïîçíà÷åííÿ (ðèñ. 3.9):

sx = sin(α)

hhh = 2(sin(α)− h cos(φ))

ppp = 2(sin(α)− h cos(φ) + p cos(ψ))



3.3 ×èñåëüíèé ðîçâ'ÿçîê â òðüîõ- òà ÷îòèðüîõ-ïðîìåíåâîìó âèïàäêó - 45 -

Ðèñ. 3.9. Äèñïåðñiéíà ïîâåðõíÿ â ÷îòèðüîõ-õâèëüîâîìó âèïàäêó.
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qqq = 2(sin(α)− h cos(φ) + q cos(η))

doph = h(h− 2 sin(α− φ)) + 1− n2

dopp = h(h− 2 sin(α− φ)) + p(p + 2 sin(α− ψ))− 2hp cos(ψ − φ) + 1− n2

dopq = h(h− 2 sin(α− φ)) + q(q + 2 sin(α− η))− 2hq cos(η − φ) + 1− n2

äå n2 = n2.
Òîäi êîåôiöi¹íòè ðiâíÿííÿ âîñüìîãî ñòóïåíþ:

a8x
8 + a7x

7 + a6x
6 + a5x

5 + a4x
4 + a3x

3 + a2x
2 + a1x + a0 = 0 (3.21)

áóäóòü:
a[0] = -(1-n2)*Hqh*Hhq*dopp-(1-n2)*Hqh*Hhp*Hpq-(1-n2)*Hph*Hhq*Hqp-(1-n2)*Hph*Hhp*dopq-(1-n2)*doph*Hpq*Hqp+

(1-n2)*doph*dopp*dopq-Hh*Hph*H_q*Hqp-Hh*Hqh*H_p*Hpq+Hh*H_h*Hpq*Hqp+Hq*Hph*H_q*Hhp-Hq*Hph*H_p*Hhq-Hq*H_h*Hhp*Hpq-
Hp*Hqh*H_q*Hhp+Hp*Hqh*H_p*Hhq-Hp*H_h*Hhq*Hqp-Hh*H_h*dopp*dopq-Hh*Hph*H_p*dopq-Hh*Hqh*H_q*dopp-Hp*H_h*Hhp*dopq-
Hp*H_p*doph*dopq-Hp*H_q*Hqp*doph-Hq*H_h*Hhq*dopp-Hq*H_p*Hpq*doph-Hq*H_q*doph*dopp;

a[1] = -Hq*H_p*Hpq*hhh-Hq*H_h*Hhq*ppp+(1-n2)*doph*dopp*qqq+((1-n2)*doph*ppp+((1-n2)*hhh+2*sx*doph)*dopp)*dopq-
2*Hph*Hhq*Hqp*sx-((1-n2)*hhh+2*sx*doph)*Hpq*Hqp-Hp*H_q*Hqp*hhh-Hh*Hqh*H_q*ppp-Hh*Hph*H_p*qqq-Hq*H_q*doph*ppp-
Hq*H_q*hhh*dopp-2*Hqh*Hhp*Hpq*sx-Hp*H_p*doph*qqq-Hp*H_p*hhh*dopq-(1-n2)*Hph*Hhp*qqq-2*Hph*Hhp*sx*dopq-
Hp*H_h*Hhp*qqq-Hh*H_h*dopp*qqq-Hh*H_h*ppp*dopq-(1-n2)*Hqh*Hhq*ppp-2*Hqh*Hhq*sx*dopp;

a[2] = -(1-n2)*Hqh*Hhq-(1-n2)*Hph*Hhp+(1-n2)*doph*dopp-Hqh*Hhq*dopp-Hph*Hhq*Hqp+((1-n2)*doph*ppp+
((1-n2)*hhh+2*sx*doph)*dopp)*qqq+((1-n2)*doph+((1-n2)*hhh+2*sx*doph)*ppp+(1-n2+2*sx*hhh+doph)*dopp)*dopq-
(1-n2+2*sx*hhh+doph)*Hpq*Hqp-Hqh*Hhp*Hpq-Hph*Hhp*dopq-Hh*Hph*H_p-Hh*Hqh*H_q-Hp*H_h*Hhp-Hp*H_q*Hqp-Hq*H_h*Hhq-
Hq*H_p*Hpq-Hh*H_h*dopq-Hh*H_h*ppp*qqq-Hh*H_h*dopp-Hp*H_p*dopq-Hp*H_p*hhh*qqq-Hp*H_p*doph-Hq*H_q*dopp-
Hq*H_q*hhh*ppp-Hq*H_q*doph-2*Hqh*Hhq*sx*ppp-2*Hph*Hhp*sx*qqq;

a[3] = -(2*sx+hhh)*Hpq*Hqp-Hq*H_q*hhh-Hq*H_q*ppp+(1-n2)*doph*ppp+((1-n2)*hhh+2*sx*doph)*dopp+((1-n2)*doph+
((1-n2)*hhh+2*sx*doph)*ppp+(1-n2+2*sx*hhh+doph)*dopp)*qqq+((1-n2)*hhh+2*sx*doph+(1-n2+2*sx*hhh+doph)*ppp+
(2*sx+hhh)*dopp)*dopq-2*Hph*Hhp*sx-Hph*Hhp*qqq-Hh*H_h*ppp-Hh*H_h*qqq-2*Hqh*Hhq*sx-Hqh*Hhq*ppp-Hp*H_p*hhh-Hp*H_p*qqq;

a[4] = -Hp*H_p-Hph*Hhp-Hh*H_h-Hqh*Hhq-Hq*H_q-Hpq*Hqp+(1-n2)*doph+((1-n2)*hhh+2*sx*doph)*ppp+(1-n2+2*sx*hhh+doph)*
dopp+((1-n2)*hhh+2*sx*doph+(1-n2+2*sx*hhh+doph)*ppp+(2*sx+hhh)*dopp)*qqq+(1-n2+2*sx*hhh+doph+(2*sx+hhh)*ppp+dopp)*dopq;

a[5] = (1-n2)*hhh+2*sx*doph+(1-n2+2*sx*hhh+doph)*ppp+(2*sx+hhh)*dopp+(1-n2+2*sx*hhh+doph+(2*sx+hhh)*ppp+dopp)*qqq+
(2*sx+hhh+ppp)*dopq;

a[6] = 1-n2+2*sx*hhh+doph+(2*sx+hhh)*ppp+dopp+(2*sx+hhh+ppp)*qqq+dopq;
a[7] = ppp+qqq+2*sx+hhh;
a[8] = 1;

Hh, Hq, Hp, Hhq, Hpq, Hhp òà iíøi âàðiàíòè - âiäïîâiäíi ïîëÿðèçó¹ìîñòi.
Ñëiä çàçíà÷èòè îäíó âàæëèâó ði÷: äëÿ òðüîõ i áiëüøå ñèëüíèõ õâèëü íå ñëiä

ðîçêëàäàòè âåêòîðè äèôðàêöi¨ íà ¨õ äåêàðòîâi êîìïîíåíòè, à íåîáõiäíî ââåñòè
äîïîìiæíó çìiííó, ÿêà ¹ ðiçíèöåþ ìiæ íîðìàëüíèìè êîìïîíåíòàìè õâèëüîâèõ
âåêòîðiâ â êðèñòàëi òà âàêóóìi ( (äèâ. ðèñ. 4.1 íà ñòîðiíöi 51):

kh = K0 + h + Kεn. (3.22)

Íåîáõiäíiñòü òàêîãî êðîêó ïîâ'ÿçàíà ç êiíöåâîþ ìàøèííîþ òî÷íiñòþ - íàâiòü âè-
êîðèñòàííÿ òèïó extended íå äîïîìîæå âæå â òðüîõ-õâèëüîâîìó âèïàäêó ïðè
âèêîíàííi óìîâ äèôðàêöi¨ îäíî÷àñíî äëÿ âñiõ õâèëü. Âiäáóâà¹òüñÿ öå òîìó, ùî
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ïîáëèçó òî÷íîãî Áðåãiâñüêîãî ïîëîæåííÿ ¹ 3 äóæå áëèçüêi çà çíà÷åííÿì êîðåíi,
ðiçíèöÿ ìiæ ÿêèìè íà áàãàòî ïîðÿäêiâ ìåíøà íiæ ¨õ çíà÷åííÿ. Òîìó ïðè ÷èñåëü-
íîìó ðîçâ'ÿçêó âiäðiçíèòè öi êîðåíi íåìîæëèâî. ßêùî æ ââåñòè îïèñàíèì âèùå
÷èíîì íîâó çìiííó ε, òî ïðîáëåìà çíèêà¹, òîìó ùî öÿ çìiííà i ÿâëÿ¹ ðiçíèöþ ìiæ
õâèëüîâèìè âåêòîðàìè (ðèñ. 4.1).

Íà ðèñ. 3.10 ïðîäåìîíñòðîâàíî ùî áóäå, ÿêùî íå ïåðåéòè äî íîâî¨ çìiííî¨.

à) á)

Ðèñ. 3.10. Ïîãàíèé ðîçâ'ÿçîê (à) i ãàðíèé (á)
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ÐÎÇÄIË 4

ÎÐÈÃIÍÀËÜÍI ÌÅÒÎÄÈ ÐÎÇÂ'ßÇÀÍÍß ÇÀÄÀ×I
ÄÈÍÀÌI×ÍÎ� ÄÈÔÐÀÊÖI�

Ñó÷àñíà åëåêòðîíiêà éäå øëÿõîì çìåíøåííÿ õàðàêòåðíèõ ðîçìiðiâ ñêëàäî-
âèõ ÷àñòèí iíòåãðàëüíèõ ìiêðîñõåì, ïðè öüîìó çðîñòàþòü òðóäíîùi íå òiëüêè iç
ñòâîðåííÿì öèõ íàíîðîçìiðíèõ ñòðóêòóð, àëå é ç êîíòðîëåì ¨õíüî¨ ãåîìåòði¨ òà
ñêëàäó.

Îäíèì ç îñíîâíèõ çàñîáiâ íåðóéíiâíîãî ñòðóêòóðíîãî àíàëiçó ¹ äèôðàêöiÿ
Õ-ïðîìåíiâ. Â îñíîâi áiëüøîñòi ìåòîäèê àíàëiçó, ùî çàñòîñîâóþòüñÿ ñüîãîäíi, ëå-
æèòü ðîçâ'ÿçàííÿ çâîðîòíî¨ çàäà÷i çà äîïîìîãîþ êiíåìàòè÷íî¨ àáî äâîïðîìåíåâî¨
äèíàìi÷íî¨ òåîði¨. Îáèäâi òåîði¨ ñòâîðþâàëèñÿ ç áåçëi÷÷þ ñïðîùåíü i äëÿ ñòðóêòóð
ç òîâñòèìè øàðàìè, øèðîêîêóòíî¨ äèôðàêöi¨, äèôðàêöi¨ îäíî÷àñíî âiä äåêiëüêîõ
íàáîðiâ êðèñòàëi÷íèõ ïëîùèí i ò.ä. äàþòü íåïðàâèëüíi ðåçóëüòàòè. Òîìó ÷àñòî ¹
íåîáõiäíèì çàñòîñóâàííÿ êîðåêòíiøèõ (ç ìåíøîþ êiëüêiñòþ ñïðîùåíü) òåîðié.

4.1 Êîìïëàíàðíà áàãàòîïðîìåíåâà äèíàìi÷íà òåîðiÿ

Ó äàíié ðîáîòi âèêëàäåíî òåîðiþ áàãàòîïðîìåíåâî¨ äèôðàêöi¨ Õ-ïðîìåíiâ ó
øàðóâàòèõ ñòðóêòóðàõ. Â îñíîâó ëÿãëè ðîáîòè [9], [64], ïðèñâÿ÷åíi áàãàòîïðîìå-
íåâié äèôðàêöi¨ â îäíîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ, à òàêîæ ðîáîòè [30], [31], [18]. Ðîáîòè
Êîíà i Ñòåïàíîâà áóëè âðàõîâàíi i ïðè ðîçâ'çàíi ïðîáëåì ç òîâñòèìè øàðàìè [31],
i ó êîâçíié ãåîìåòði¨ [16]. Äåÿêi êîðèñíi äóìêè ùîäî ðîçâ'ÿçóâàííÿ äèñïåðñiéíîãî
ðiâíÿííÿ áóëî çàïîçè÷åíî â ðîáîòi [52]. Êðiì òîãî, äëÿ çáiëüøåííÿ òî÷íîñòi i ðîç-
øèðåííÿ êóòîâîãî äiàïàçîíó õâèëüîâi âåêòîðè â ñåðåäîâèùi çíàõîäèëèñü ÷èñåëüíî
[44].

Îñêiëüêè íàé÷àñòiøå çóñòði÷à¹òüñÿ êîìïëàíàðíà áàãàòîïðîìåíåâà äèôðàêöiÿ
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Õ-ïðîìåíiâ [9], ðîçãëÿíóòî áóëî ñàìå öåé âèïàäîê. Êðiì òîãî, òàêèé ðîçãëÿä äî-
çâîëÿ¹ ó äåêiëüêà ðàçiâ çìåíøèòè ÷àñ îá÷èñëåíü, ùî îñîáëèâî âàæëèâîî ó ðàçi
àâòîìàòèçîâàíîãî ôiòóâàííÿ ñïåêòðiâ.

Äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ
Ïåðåïèøåìî ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ 2.14 â áiëüø ñïðîùåíîìó âèãëÿäi [1]:

|kh|2 ~Eh −K2 ~Eh

K2 ≈
∑

p

χh−p
~Ep, (4.1)

äå K = ω
c = 2π

λ � äîâæèíà õâèëüîâîãî âåêòîðà ó âàêóóìi, k = nK � äîâæèíà
õâèëüîâîãî âåêòîðà â ñåðåäîâèùi ç êîåôiöi¹íòîì çàëîìëåííÿ n ≈ √

1 + χ0.
Ïåðåéäåìî äî çâåäåíèõ êîîðäèíàò

kh

K
→ kh,

h

K
→ h, (4.2)

äå h � äîâæèíà âåêòîðà îáåðíåíî¨  ðàòêè.
ßêùî âçÿòè äî óâàãè, ùî íàñïðàâäi â êðèñòàëi ìîæå iñíóâàòè íåñêií÷åííà êiëü-

êiñòü õâèëüîâèõ ïîëiâ, ç ÿêèõ N õâèëü ìîæóòü âèÿâèòèñÿ äîñòàòíüî ñèëüíèìè,
òî àìïëiòóäà õâèëi â òî÷öi, ÿêà îïèñó¹òüñÿ ðàäióñ-âåêòîðîì ~r, áóäå äîðiâíþâàòè

E(~r) =
N−1∑

h=0

Eh exp(i~kh~r),

Òîäi ðiâíÿííÿ (4.1) ó êîìïëàíàðíîìó âèïàäêó íàáóâà¹ âèãëÿäó

(k2
h − n2)Eh =

∑

p6=h

χh−pEp. (4.3)

Ðîçäiëèâøè (4.3) íà àìïëiòóäó ïàäàþ÷î¨ õâèëi i çàïèñàâøè ó ìàòðè÷íîìó âèãëÿäi,
îäåðæèìî

∆EE = 0, (4.4)

äå

∆E =




k2
0 − n2 −χ0,−1 −χ0,−2 −χ0,−(N−1)

−χ1,0 k2
1 − n2 −χ1,−2 −χ1,−(N−1)

−χ2,0 −χ2,−1 k2
2 − n2 −χ2,−(N−1)

−χN−1,0 −χN−1,−1 −χN−1,−2 k2
N−1 − n2




(4.5)
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òà

E =




1

c1

c2

· · ·
cN−1




, (4.6)

êîåôiöi¹íòè ci = Ei
h/E

i
0.

Âiäïîâiäíî äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ âèãëÿäà¹ â çàãàëüíîìó âèïàäêó òàê:

∆E = 0. (4.7)

Øóêàòè õâèëüîâi âåêòîðè ó òié ôîðìi, â ÿêié âîíè ôiãóðóþòü â ∆E, äîñèòü íå-
çðó÷íî: çíàéøîâøè ¨õ äîâæèíó, íåîáõiäíî áóäå îêðåìî øóêàòè íàïðÿìîê. Òîìó
ñêîðèñòà¹ìîñÿ òèì ôàêòîì, ùî ïðè çàëîìëåííi òàíãåíöiàëüíà êîìïîíåíòà õâè-
ëüîâîãî âåêòîðà çáåðiãà¹ ñâîþ äîâæèíó, i ââåäåìî âåëè÷èíó ε, ùî õàðàêòåðèçó¹
ðiçíèöþ íîðìàëüíèõ êîìïîíåíò õâèëüîâèõ âåêòîðiâ ó ñåðåäîâèùi kh i ó âàêóóìi
K (ðèñ. 4.1).

Òîäi ~kh çàïèøåòüñÿ ÿê
~kh = ~K0 + ~h + Kε~n, (4.8)

äå ~h � âiäïîâiäíèé âåêòîð äèôðàêöi¨, ~K0 � õâèëüîâèé âåêòîð ïàäàþ÷î¨ õâèëi,
à ~n � âåêòîð íîðìàëi. Î÷åâèäíî, ùî äëÿ íóëüîâîãî õâèëüîâîãî ïîëÿ ~h = 0 i
~k0 = ~K0 + Kε~n.

Âðàõîâóþ÷è ââåäåíå ïîçíà÷åííÿ i ïðèéíÿòå ðàíiøå (4.2) íîðìóâàííÿ, îäåðæè-
ìî

k2
h =

(
~S0 + ~h + ε~n

)(
~S0 + ~h + ε~n

)
=

= 1 + 2
(

~S0 · ~h
)

+ 2ε
(

~S0 · ~n
)

+ 2ε
(
~h · ~n

)
+ h2 + ε2, (4.9)

äå ~S0 � îðò óçäîâæ ~K0, ~S0 ≡ ~K0

K . Î÷åâèäíî, ùî
(

~S0 · ~n
)

= cos (90◦ + α) = − sin α,
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Ðèñ. 4.1. Äèñïåðñiéíà ïîâåðõíÿ â äâîõâèëüîâîìó âèïàäêó.
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(
~S0 · ~h

)
= h cos (α + 90◦ − ϕ) = −h sin (α− ϕ) ,

(
~h · ~n

)
= h · cos ϕ,

äå α � êóò ìiæ ïàäàþ÷èì ïðîìåíåì i ïîâåðõíåþ, ϕ � ìiæ âåêòîðîì ~h i íîðìàëëþ
äî ïîâåðõíi.

Îòæå,
k2

0 = ε2 + 1− 2ε sin α,

k2
h = ε2 + 1 + h2 − 2ε sin α − 2h sin (α− ϕ) + 2εh cos ϕ.

I, ó ñâîþ ÷åðãó, øóêàíi âåëè÷èíè

k2
0 − n2 = ε2 − 2 sin α · ε +

(
1− n2) ,

k2
h − n2 = ε2 + 2 (h cos ϕ− sin α) ε+

+
(
1− n2) + h (h− 2 sin (α− ϕ)) .

Òîäi äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ (4.7) íàáóâà¹ âèãëÿäó

∆E = ε2




1 0 0 0

0 1 0 0

0 0 1 0

0 0 0 1




+ ε




−2 sin α 0 0

0 2 (h1 cos ϕ1 − sin α) 0

0 0 0

0 0 2 (h1 cos ϕ1 − sin α)




+

+




1− n2 −χ0,−1 −χ0,−(N−1)

−χ1,0 1− n2 + h1 (h1 − 2 sin (α− ϕ1)) −χ1,−(N−1)

−χ2,0 −χ2,−1 −χ2,−(N−1)

−χN−1,0 −χN−1,−1 1− n2 + hN (hN − 2 sin (α− ϕN))




= 0

(4.10)

Àáî ó âiäïîâiäíèõ ïîçíà÷åííÿõ

∆E = ε2I + εA + B, (4.11)

äå I � îäèíè÷íà ìàòðèöÿ, à A i B � âiäïîâiäíi ìàòðèöi ç (??):

A = {δij · 2 (hi cos ϕi − sin α)},

B =

{
i = j : 1− n2 + hi (hi − 2 sin (α− ϕi)) ,

i 6= j : −χi,−j,
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ïðè ÷îìó h0 ≡ 0, ϕ0 ≡ 0, j, i = 0, . . . , N − 1; δij �ñèìâîë Êðîíåêåðà.
Ïiäñòàâëÿþ÷è (4.11) â (4.4) ìà¹ìî

ε2IE + εAE = ε (εIE + AE) = −BE (4.12)

i, ââiâøè ïîçíà÷åííÿ
εIE ≡ ES, (4.13)

ïåðåïèøåìî (4.12) ó âèãëÿäi

ε (ES + AE) = −BE. (4.14)

Îá'¹äíóþ÷è ðiâíÿííÿ (4.13) i (4.14) îäåðæèìî
(
−B 0

0 1

)(
D

DS

)
= ε

(
A 1

1 0

) (
D

DS

)
. (4.15)

Ðiâíÿííÿ (4.15) ¹ óçàãàëüíåíîþ ïðîáëåìîþ âëàñíèõ çíà÷åíü ε i ðîçâ'ÿçó-
¹òüñÿ çà äîïîìîãîþ ñòàíäàðòíèõ àëãîðèòìiâ (íàïðèêëàä, ôóíêöiÿìè, ùî âõî-
äÿòü ó áiáëiîòåêè NAG àáî IMSL [53], àáî ïðîãðàìàìè, ïðåäñòàâëåíèìè íà
www.srcc.msu.su).

Ðîçâ'ÿçêàìè öüîãî ðiâíÿííÿ ¹ 2N âëàñíèõ çíà÷åíü ε i [N × 2N ] çíà÷åíü âëà-
ñíèõ âåêòîðiâ, ÿêi ¹ àìïëiòóäàìè õâèëü âñiõ õâèëüîâèõ ïîëiâ. Ïðîòå öi õâèëüîâi
âåêòîðè íåîáõiäíî íîðìóâàòè, ðîçäiëèâøè êîæíèé ç N ñòîâïöiâ íà ïåðøå â ñòîâ-
ïöi çíà÷åííÿ, ÿêå âiäïîâiäà¹ ïàäàþ÷ié õâèëi i ïîâèííî äîðiâíþâàòè îäèíèöi. Äàëi
íåîáõiäíî âèçíà÷èòè [N × 2N ] íîðìàëüíèõ êîìïîíåíò õâèëüîâèõ âåêòîðiâ:

khz =
(
~kh · −~n

)
= sin α− ε− hi cos ϕi. (4.16)

Òàêèì ÷èíîì, çàäà÷à âèçíà÷åííÿ õâèëüîâèõ ïîëiâ ó äàíié ðå÷îâèíi âèðiøåíà.
Òåïåð çíàéäåìî òî÷íi çíà÷åííÿ õâèëüîâèõ ïîëiâ i ïîøèðèìî öþ çàäà÷ó íà ñòðó-
êòóðó, ùî ñêëàäà¹òüñÿ ç M ïëîñêîïàðàëåëüíèõ øàðiâ (íàä ðàòêó). Äëÿ öüîãî
íåîáõiäíî çàïèñàòè ãðàíè÷íi óìîâè.

Çàñòîñóâàííÿ ãðàíè÷íèõ óìîâ
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Ãðàíè÷íèìè óìîâàìè äëÿ åëåêòðîìàãíiòíèõ õâèëü ¹ íåïåðåðâíiñòü òàíãåíöi-
àëüíî¨ (ïàðàëåëüíî¨ ïîâåðõíi) êîìïîíåíòè åëåêòðè÷íîãî ~E i ìàãíiòíîãî ~H ïîëiâ.
Ç öüîãî îäåðæèìî óìîâè íà êîæíîìó iíòåðôåéñi ??:

2N−1∑
n=0

cnE0n = const,

2N−1∑
n=0

cnkznE0n = const, (4.17)

äå cn � øóêàíi êîåôiöi¹íòè, kzn � íîðìàëüíi êîìïîíåíòè õâèëüîâèõ âåêòîðiâ.
Çàïèñàâøè óìîâè (4.17) i âðàõóâàâøè îñëàáëåííÿ âíàñëiäîê ïîãëèíàííÿ õâèëi,

ùî ïðîõîäèòü ÷åðåç m-é øàð, îäåðæèìî äëÿ iíòåðôåéñó

SmFmEm = Sm+1Em+1, (4.18)

äå Em � âåêòîð-ñòîâïåöü àìïëiòóä íàïðóæåíîñòåé â m-ìó øàði,

Sm =




c0, 0 c0, 1 c0 ,2N−1

c1, 0 c1,1 c1 ,2N−1

cN−1, 0 cN−1 ,1 cN−1 ,2N−1

c0, 0kz 0 ,0 c0, 1kz 0 ,1 c0 ,2N−1kz 0, 2N−1

c1, 0kz 1 ,0 c1, 1kz 1, 1 c1 ,2N−1kz 1, 2N−1

cN−1, 0kz N−1, 0 cN−1, 1kz N−1, 1 cN−1 ,2N−1kz N−1, 2N−1




(4.19)

i
Fm = δij exp

(
−ikj

0zKtm

)
. (4.20)

Òóò tm � òîâùèíà øàðó, kj
0z � 2N ðîçâ'ÿçêiâ äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ (ïåðøèé

ðÿäîê ìàòðèöi kz), ùî âiäïîâiäàþòü ïàäàþ÷ié õâèëi.
Äëÿ çíàõîäæåííÿ çíà÷åíü àìïëiòóä õâèëü ó âñié ñòðóêòóði íåîáõiäíî ðîçâ'ÿ-

çàòè òàêå ìàòðè÷íå ðiâíÿííÿ:

E ′
0 = S−1

0 S1F1S
−1
1 S2F2 · · ·S−1

M−1SMΦ
(U)
M EM , (4.21)
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äå M � êiëüêiñòü øàðiâ (0 � âiäïîâiäà¹ ïîâiòðþ, M � ïiäêëàäöi), Φ
(U,L)
m =

δij exp
(
ikj

0zKz
(U,L)
m

)
, z(U,L)

m � ãëèáèíà çàëÿãàííÿ âåðõíüî¨ (U) i íèæíüî¨ (L) ïîâåð-
õîíü m-ãî øàðó, E ′

0 � àìïëiòóäè íàïðóæåíîñòåé â ïîâiòði, S0 � ãðàíè÷íi óìîâè
íà ïîâåðõíi ñòðóêòóðè, ÿêi äëÿ âèïàäêó Áðåããà äîðiâíþþòü

S0 =




1 0 0 1 0 0

0 1 0 0 1 0

0 0 1 0 0 1

Kz 0 0 0 −Kz 0 0 0

0 Kz 1 0 0 −Kz 1 0

0 0 Kz N 0 0 −Kz N




, (4.22)

E ′
0 =




E0

0

0

ER

E1

EN−1




, (4.23)

äå E0 � àìïëiòóäà ïàäàþ÷î¨ õâèëi (çàçâè÷àé, ïðèéìà¹òüñÿ ðiâíîþ îäèíèöi), ER

� âiäáèòà âiä ïîâåðõíi õâèëÿ, E1, . . . , EN−1 � äèôðàãîâàíi õâèëi, Kz 0 ≡ γ0 =

sin α, Kz h ≡ −γh =
√

1− (cos α− h sin ϕ)2.
Ðîçâ'ÿçîê ðiâíÿííÿ (4.21) ïðèâîäèòü äî âåëèêèõ çíà÷åíü ïîõèáîê ó êîâçíié

ãåîìåòði¨ i äëÿ òîâñòèõ øàðiâ, îñêiëüêè ìàòðèöÿ Fm ìiñòèòü ðiâíó êiëüêiñòü çðî-
ñòàþ÷èõ i ñïàäàþ÷èõ åêñïîíåíò (ïîëîâèíà êîðåíiâ äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ ìà¹
âiä'¹ìíó óÿâíó ÷àñòèíó, à äðóãà ïîëîâèíà � äîäàòíó). Òîìó ñêîðèñòà¹ìîñÿ ïiäõî-
äîì, çàïðîïîíîâàíèì ó ðîáîòi [31].

Ïî-ïåðøå, âiäñîðòó¹ìî êîðåíi äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ çà çìåíøåííÿì óÿâíî¨
÷àñòèíè, òîáòî çà ïåðøèì ðÿäêîì âiäïîâiäíèõ ìàòðèöü Cn i kz. Ïî-äðóãå, ââåäåìî
ðåíîðìàëiçàöiþ

Em ≡ ΦL
mEm, (4.24)

äå ΦL
m � ôàçà õâèëi íà íèæíié ìåæi m-ãî øàðó.
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I ââåäåìî ó ðîçãëÿä ìàòðèöþ

Xm =

(
X tt X tr

Xrt Xrr

)
= S−1

m−1Sm. (4.25)

Òîäi ðiâíÿííÿ (4.18) ìîæíà çàïèñàòè ó âèãëÿäi

Em = Xm+1Fm+1Em+1. (4.26)

Âðàõîâóþ÷è ââåäåíå íàìè ñîðòóâàííÿ êîðåíiâ, ïåðøi N åëåìåíòiâ ìàòðèöi Em

ïðåäñòàâëÿòèìóòü ïàäàþ÷i õâèëi, à äðóãi N åëåìåíòiâ � âiäáèòi (àáî äèôðàãîâàíi)

õâèëi. Òîáòî Em =

(
Tm

Rm

)
, íàïðèêëàä, äëÿ ïîâiòðÿ T0 = (E0 0 0 . . . 0) i R0 =

(ER E1 E2 . . . EN−1). Òîäi (4.26) âèãëÿäàòèìå òàê:
(

Tm

Rm

)
=

(
X tt X tr

Xrt Xrr

)(
F+ 0

0 F−

)(
Tm+1

Rm+1

)
, (4.27)

äå F+ i F− � äiàãîíàëüíi ìàòðèöi ðîçìiðîì N × N âèãëÿäó (4.20), ùî ìiñòÿòü
çðîñòàþ÷i i ñïàäàþ÷i åêñïîíåíòè âiäïîâiäíî.

Äàëi ââåäåìî òàêi ìàòðèöi:

M tt = (F+)−1 (
X tt

)−1
,

M tr = −M ttX trF−,

M tr = Xrt(X tt)
−1

,

M rr = (Xrr −M rtX tr)F− (4.28)

i ïåðåïèøåìî (4.27) ó âèãëÿäi
(

Tm+1

Rm

)
=

(
M tt M tr

M rt M rr

)
·
(

Tm

Rm+1

)
. (4.29)

Ââiâøè ìàòðèöi
W tt

m = AmW tt
m−1,

W tr
m = M tr

m + AmW tr
m−1M

rr
m ,
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W rt
m = W rt

m + BmM rt
mW tt

m−1,

W rr
m = BmM rr

m ,

Am = M tt
m

(
1−W tr

m−1M
rt
m

)−1
,

Bm = W rr
m−1

(
1−M rt

mW rt
m−1

)−1
, (4.30)

îäåðæèìî (
Tm

R0

)
=

(
W tt W tr

W rt W rr

)
·
(

T0

Rm

)
. (4.31)

Â ðåçóëüòàòi, âiäáèòòÿ âiä êðèñòàëà âèðàæàòèìåòüñÿ ìàòðè÷íèì ðiâíÿííÿì:

R0 = W rt
MT0. (4.32)

Ïðîöåäóðà ðîçâ'ÿçííÿ
Äëÿ îòðèìàííÿ iíòåíñèâíîñòi äèôðàãîâàíèõ íà áàãàòîøàðîâié ñòðóêòóði Õ-

õâèëü íåîáõiäíî âèêîíàòè òàêi äi¨:
1) iç çíàéäåíî¨ äëÿ ïîïåðåäíüîãî øàðó ìàòðèöi Sm−1 çíàõîäèìî S−1

m−1 (äëÿ
ïîâiòðÿ S0 çàäàíà ðiâíÿííÿì (??));

2) ðîçâ'ÿçó¹ìî äèñïåðñiéíå ðiâíÿííÿ (4.16), çíàõîäèìî ìàòðèöi khz i cn äëÿ
m-ãî øàðó i ñîðòó¹ìî ¨õ ðÿäêè çà çìåíøåííÿì óÿâíî¨ ÷àñòèíè khz;

3) áóäó¹ìî ìàòðèöþ Sm;
4) çíàõîäèìî Xm = S−1

m−1 · Sm;
5) áóäó¹ìî ìàòðèöþ F− äëÿ ïåðøèõ N êîðåíiâ i F−1

+ äëÿ ðåøòè;
6) îá÷èñëþ¹ìî ìàòðèöi Mm;
7) çíàõîäèìî ðåêóðñèâíî Wm, ïðè÷îìó äëÿ ïîâiòðÿ W tt

0 = I, W rr
0 = I, W rt

0 = 0,
W tr

0 = 0 i äëÿ ïåðøîãî øàðó W tt
1 = M tt

1 , W tr
1 = M tr

1 , W rt
1 = M rt

1 , W rr
1 = M rr

1 ;
8) çíàõîäèìî êîåôiöi¹íò äèôðàêöi¨ âiä äîñëiäæóâàíî¨ ñòðóêòóðè

R0 =




ER

E1

E2

· · ·
EN−1




= W rt
N ·




E0

0

0

· · ·
0




,
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òîáòî ER = W rt
N [0] [0], Ehi = W [i + 1] [0];

9) çíàõîäèìî iíòåíñèâíiñòü < = |γh|
γ0
|R|2;

10) âèâîäèìî çàëåæíiñòü iíòåíñèâíîñòi âiä êóòà ïàäiííÿ.

Ðèñ. 4.2. Ïðèêëàä øèðîêîêóòîâî¨ äèôðàêöi¨ âiä íàä ðàòêè (ðåôëåêñè çëiâà íà ïðàâî 200, 400,
600). Ñóöiëüíà êðèâà � áàãàòîïðîìåíåâà òåîðiÿ iç âðàõóâàííÿì âiäáèòîãî ïðîìåíÿ, ïóíêòèðíi
� çâè÷àéíà äâîïðîìåíåâà

Íà ðèñ. 4.2 ïðåäñòàâëåíà òàê çâàíà øèðîêîêóòíà äèôðàêöiÿ Õ-ïðîìåíiâ íà
øàðóâàòié ñòðóêòóði. Ó äèôðàêöi¨ áåðóòü ó÷àñòü ÷îòèðè âóçëè îáåðíåíî¨ ãðàòêè:
000, 002, 004, 006.

Âèñíîâêè
Ó äàíié ðîáîòi ðîçðîáëåíî äèíàìi÷íó òåîðiþ âçà¹ìîäi¨ Õ-õâèëü ç ðå÷îâèíîþ

äëÿ âèïàäêó, êîëè ó ôîðìóâàííi äèôðàêöiéíî¨ êàðòèíè áåðå ó÷àñòü îäíî÷àñíî äå-
êiëüêà òî÷îê îáåðíåíî¨  ðàòêè. Äàíà òåîðiÿ âiäðiçíÿ¹òüñÿ âiä ðîçðîáëåíèõ ðàíiøå
çà òàêèìè ïîçèöiÿìè:
� êîðåêòíà iíòåðïðåòàöiÿ åêñïåðèìåíòó ó êîâçíié ãåîìåòði¨;
� ðîçâ'ÿçàíà ïðîáëåìà íåñêií÷åííî çðîñòàþ÷èõ â äåÿêîìó êóòîâîìó äiàïàçîíi
åêñïîíåíò;
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� äëÿ ðîçâ'ÿçàííÿ äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ ââåäåíî çìiííó, âèêîðèñòàííÿ ÿêî¨ äî-
çâîëÿ¹ óíèêíóòè ïîõèáîê, êîòði âèíèêàþòü ïðè ðîçðàõóíêó äèôðàêöi¨ âiä âåëèêî¨
êiëüêîñòi âóçëiâ îáåðíåíî¨  ðàòêè;
� çìåíøåíî ðîçìið ìàòðèöü, ÿêi îïèñóþòü ãðàíè÷íi óìîâè, i òèì ñàìèì çáiëüøåíî
øâèäêiñòü ðîçðàõóíêó;
� ðîçâ'ÿçîê ðîçøèðåíèé íà êóòîâèé äiàïàçîí, äàëåêèé âiä òî÷íîãî ïîëîæåííÿ
Áðåããà (ðèñ. 4.2);
� çàäà÷ó âèðiøåíî ç ìiíiìóìîì ñïðîùåíü: íàáëèæåííÿ ïëîñêèõ õâèëü, ùî ïðî-
õîäÿòü êðiçü êðèñòàë, êîìïëàíàðíà ãåîìåòðiÿ i íàÿâíiñòü ëèøå σ-ïîëÿðèçàöi¨ âè-
ïðîìiíþâàííÿ.

Íàéáëèæ÷èì ÷àñîì òåîðiÿ áàãàòîïðîìåíåâî¨ äèôðàêöi¨ â øàðóâàòèõ ñòðóêòó-
ðàõ áóäå ïîøèðåíà ðîçâèíóòà íà íåêîìïëàíàðíó ãåîìåòðiþ i äîâiëüíèé ñòàí ïî-
ëÿðèçàöi¨ áàçóþ÷èñü íà ðîáîòi [14].

4.2 Áàãàòîïðîìåíåâèé íåêîìïëàíàðíèé RMA

Ó [14] ðîçðîáëåíèé àëãîðèòì ðîçðàõóíêó íåêîìïëàíàðíî¨ áàãàòîõâèëüîâî¨ äè-
ôðàêöi¨ â ïàðàëåëüíié ïëàñòèíöi, â [?] äàíèé ïiäõiä ðîçøèðåíèé íà âèïàäîê áà-
ãàòîøàðîâî¨ ñòðóêòóðè. Ó äàíié ðîáîòi çàïðîïîíîâàíèé àëüòåðíàòèâíèé [?] àë-
ãîðèòì ðîçðàõóíêó, ñõîæèé â êëþ÷îâèõ ìîìåíòàõ, ïðîòå âèâåäåíèé íåçàëåæíî,
ñïðàâåäëèâèé íå òiëüêè äëÿ ïîâíiñòþ íàïðóæåíî¨ ñòðóêòóðè i òàêèé, ùî íå ìi-
ñòèòü ïîìèëîê ïðè iíòåðïðåòàöi¨ ôàçîâèõ ìíîæíèêiâ.

Îñíîâíi âëàñòèâîñòi çàïðîïîíîâàíîãî ìåòîäó:

• ðîçãëÿäàþòüñÿ ïëîñêi õâèëi;

• ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ i ãðàíè÷íi óìîâè ðîçâ'ÿçóþòüñÿ áåç ñïðîùåíü;

• áóäü-ÿêà ãåîìåòðiÿ (Áðåã, Ëàóå, Áðåã-Ëàóå);

• 3D ìîäåëþâàííÿ â çâîðîòíîìó ïðîñòîði i 1D â ïðÿìîìó

• âåñü ìîæëèâèé êóòîâèé äiàïàçîí;
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• òî÷íèé ðîçðàõóíîê áóäü-ÿêî¨ ïîëÿðèçàöi¨ i iíôîðìàöiÿ ïðî ïîëÿðèçàöiþ ïðî-
ìåíiâ, ùî äèôðàãóâàëè;

• íåìà¹ ïðèíöèïîâèõ îáìåæåíü íà êiëüêiñòü òî÷îê çâîðîòíîãî ïðîñòîðó òèõ,
ùî áåðóòü ó÷àñòü â äèôðàêöi¨

• íåìà¹ îáìåæåíü íà òîâùèíè øàðiâ

• âñi ðîçðàõóíêè ïðîâîäÿòüñÿ äëÿ x,y,z êîìïîíåíò õâèëåâèõ âåêòîðiâ, âåêòîðiâ
äèôðàêöi¨ i ïîëiâ

Ðîçâ'ÿçîê äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ.
Ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ äëÿ âåêòîðiâ íàïðóæåíîñòi åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ â ïå-

ðiîäè÷íîìó ñåðåäîâèùi äëÿ N òî÷îê çâîðîòíîãî ïðîñòîðó (2.14) íåîáõiäíî çâåñòè
äî ñèñòåìè ñêàëÿðíèõ ðiâíÿíü. Äëÿ öüîãî ïðåäñòàâèìî âñi âåêòîðà â äåêàðòîâèõ
êîîðäèíàòàõ:

khn
= (Xn − x)i + (Yn − y)j + (Zn − z)k =

= xni + ynj + (Zn − z)k, (4.33)
Ehn

= Ex
ni + Ey

nj + Ez
nk,

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

Òîäi ðiâíÿííÿ (2.14) ïðèéìå âèãëÿä:



H2 + B2 −G2 −AB −AH

−AB H2 + A2 −G2 −BH

−AH −BH A2 + B2 −G2







Ex

Ey

Ez


 = 0, (4.34)

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
ðîç-

ðàõîâóâàëàñü ðîçðîáëåíîþ â ðàìêàõ äàíî¨ ðîáîòè ìåòîäîì ??, ùî áóäå äåòàëüíî
îïèñàíî â ðîçäiëi 5.4. Ìàòðèöi Ex, Ey, Ez � âåêòîð-ñòîâïöi ðîçìiðîì [1×N ] íà-
ïðóæåíîñòåé åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ, òèïó: Ex = (Ex

0 , Ex
1 , . . . , Ex

N−1)
T , äå T îçíà÷à¹

òðàíñïîíîâàíå.



4.2 Áàãàòîïðîìåíåâèé íåêîìïëàíàðíèé RMA - 61 -

Ââiâøè äâà âåêòîð-ñòîâï÷èêà: Ev = (C− zI)Ex −AEz òà Ew = (C− zI)Ey −
BEz ïiñëÿ ïåðåòâîðåííÿ çâåäåìî (4.34) äî ñèñòåìè:

QE4 = zE4, (4.35)

Ez = −(I + X)−2(AEz + BEw) (4.36)

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




(4.37)

Òàêèì ÷èíîì, ðiâíÿííÿ (4.35) ¹ äèñïåðñiéíèì ðiâíÿííÿì ç ÿêîãî ìîæíà çíàéòè
âåêòîðà äèôðàêöi¨ â ñåðåäîâèùi, à â êîìáiíàöi¨ ç (4.36), ùå i õâèëåâi ïîëÿ, ùî
âiäïîâiäàþòü âñiì äèôðàãîâàíèì ïðîìåíÿì (ç òî÷íiñòþ äî íåâiäîìîãî êîåôiöi¹íòà
cm
j ).

Íà ðèñ. 4.3 çîáðàæåíî ÷àñòèíà ðîçâ'ÿçîêó ðiâíÿííÿ det Q = 0, òîáòî äèñïåð-
ñiéíóïîâåðõíþ ïîáëèçó òî÷êè Ëîðåíòöà.

Ðèñ. 4.3. ×àñòèíà äèñïåðñiéíî¨ ïîâåðõíi GaAs 004.
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Ïðîòå äëÿ çíàõîäæåííÿ äiéñíèõ çíà÷åíü àìïëiòóä õâèëü â 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 (4.38)

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 (2.25, 2.26, 2.27) â ìàòðè÷íîìó âèãëÿäi
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 (4.39)
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 ìåæi ñòðóêòóðè, ùî ñêëàäà¹òüñÿ ç Ì øàðiâ (1 - âåðõíié, Ì - ïiä-
êëàäêà), óìîâè (4.40) ïðèéìóòü âèãëÿä:

c1E
x
1 = Ex

0 + Ex
up

c1E
y
1 = Ey

0 + Ey
up

c1(I + X1)E
z
1 = Ez

0 + Ez
up (4.40)

c1(E
zy
1 −B1E

z
1) = Kz(Ey

0 − Ey
up)−B(Ez

0 + Ez
up)

c1(A1E
z
1 − Ezx

1 ) = Kz(Ex
up − Ex

0) + A(Ez
0 + Ez

up)

I íà íèæíié ìåæi:

cMEx
M = Ex

dwnφM
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cMEy
M = Ey

dwnφM (4.41)
cM(I + XM)Ez

M = Ez
dwnφM

cM(Ezy
M −BMEz

M) = (KzEy
dwn −BEz

dwn)φM

cM(AMEz
M − Ezx

M) = (AEz
dwn −KzEx

dwn)φM

Ó ðiâíÿííÿõ (4.41) i (4.42) ââåäåíi ïîçíà÷åííÿ: âåêòîð-ñòîâï÷èêè: Ex,y,z
0 �

ïàäàþ÷i íà ñòðóêòóðó ïðîìåíi (âiäìiííèé âiä 0 òiëüêè ïåðøèé åëåìåíò êîæíîãî
âåêòîðà), Ex,y,z

up - äèôðàãîâàíi âãîðó (Áðåã) ïðîìåíi, Ex,y,z
dwn - äèôðàãîâàíi âíèç

(Ëàóå) ïðîìåíi, äiàãîíàëüíà ìàòðèöÿ ϕM - ôàçà õâèëi, ùî âèéøëà iç ñòðóêòóðè
Kz

m = {−δni

√
1− (x2

n + y2
n)}.

ßêùî ç ðiâíÿíü (4.41) i (4.42) âèêëþ÷èòè íåâiäîìi äèôðàãîâàíi õâèëi, îäåð-
æèìî 4 ðiâíÿííÿ:

c1(E
zx
1 + KzE

x
1 + A1X1E

z
1) = 2KzEx

0

c1(E
zy
1 + KzE

y
1 + B1X1E

z
1) = 2KzEy

0 (4.42)
cM(Ezx

M −KzE
x
M + AMXMEz

M)FM = 0

cM(Ezy
M −KzE

y
M + BMXMEz

M)FM = 0

Àáî ó áiëüø êîìïàêòíîìó âèãëÿäi:

Suc1 = 2KzExy
0 ,

SdFMcM = 0, (4.43)

Ðiâíÿííÿ (4.40) òåæ ìîæíà ïðåäñòàâèòè â êîìïàêòíîìó âèãëÿäi (äîñòàòíüî 4
ðiâíÿííÿ ç 5-òè):

Sm+1cm+1 = SmFmcm, (4.44)

äå ìàòðèöi Sm ìîæíà âèáðàòè, íàïðèêëàä, òàê:

Sm =




Ex
m

Ey
m

Ezy
m −BEz

m

AEz
m − Ezx

m




(4.45)
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Ïîñëiäîâíî çàñòîñîâóþ÷è ôîðìóëó (4.44) äëÿ âñiõ øàðiâ îäåðæèìî ðåêóðåíòíå
ñïiââiäíîøåííÿ:

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

−1S1F1c1, (4.46)

Çà äîïîìîãîþ ðiâíÿíü (4.43) i (4.46) ìîæíà ðîçðàõóâàòè c1 i cM . Äàëi ç (4.41) i
(4.42) ìîæíà çíàéòè äèôðàãîâàíi ïðîìåíi çâåðõó ñòðóêòóðè:




Ex
1

Ey
1

(I + X1)E
z
1


 c1 =




Ex
0

Ey
0

Ez
0


 +




Ex
up

Ey
up

Ez
up


 , (4.47)

òà çíèçó: 


Ex
M

Ey
M

(I + XM)Ez
M


FMcM =




Ex
dwn

Ey
dwn

Ez
dwn


 φM . (4.48)

Ïðîáëåìà äàíîãî ðîçâ'ÿçêó ïîëÿãà¹ â òîìó, ùî ïðè âåëèêié òîâùèíi øàðiâ
ìàòðèöÿ Fn ñòà¹ íåñêií÷åííî âåëèêîþ äëÿ êîðåíiâ zj ç íåãàòèâíîþ óÿâíîþ ÷àñòè-
íîþ [30]. Ðiøåííÿ äàíî¨ ïðîáëåìè çàïðîïîíîâàíå â [31] i ïðîàíàëiçîâàíî â [16].
Çàñòîñó¹ìî öåé ïiäõiä.

Êîðåêòíèé ðîçâ'ÿçîê äëÿ òîâñòèõ øàðiâ.
Âiäñîðòó¹ìî êîðåíi äèñïåðñiéíîãî ðiâíÿííÿ (4.35) zj ïî çìåíøåííþ óÿâíî¨ ÷à-

ñòèíè (êîðåíiâ ç ïîçèòèâíèìè i íåãàòèâíèìè óÿâíèìè ÷àñòèíàìè îäíàêîâà êiëü-
êiñòü [31]) i ðîçiá'¹ìî ìàòðèöi Sm i Fm ðîçìiðó [4N*4N] â (4.44) 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

)
, (4.49)

Òîäi ìîæíà çàïèñàòè, ùî:
(

c+
m+1

c−m

)
=

(
M11

m M12
m

M21
m M22

m

)(
c+

m

c−m+1

)
, (4.50)
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äå

M12
m = X12

m (X22
m )−1

M11
m = (X11

m −M12
mX21

m )F+
m (4.51)

M22
m = (F−

m)−1(X22
m )−1

M21
m = −M22

mX21
mF+

m

Àáî òàê: (
c+

m

c−1

)
=

(
W11

m W12
m

W21
m W22

m

)(
c+

1

c−m

)
, (4.52)

äå:

W11
m+1 = −M11

m (W12
mM21

m − I)−1W11
m (4.53)

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

Çàñòîñîâóþ÷è ðiâíÿííÿ (4.54) 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 (4.43) ìîæíà çíàéòè:

c−1 = S1c
+
1

c+
1 = (S+

u + S−u S1)
−1E0 (4.54)

c−M = SMc+
M

c+
M = (I−W12

MSM)−1W11
Mc+

1

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 (4.47) i (4.48) ìîæíà âèçíà÷èòè âñi
êîìïîíåíòè äèôðàãîâàíèõ ïðîìåíiâ (íóëüîâi åëåìåíòè â ìàòðèöÿõ Ex,y,z

up i Ex,y,z
dwn

¹ âiäïîâiäíî âiäáèòèì ïðîìåíåì òà òèì, ùî ïðîéøîâ).
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Äàíèé ïiäõiä ïîçáàâëåíèé ïðîáëåì ç òîâñòèìè øàðàìè, îñêiëüêè ìàòðèöÿ ùî
ìiñòèòü çðîñòàþ÷i åêñïîíåíòè F−

M ñêðiçü ôiãóðó¹ â iíâåðòîâàíîìó âèãëÿäi.
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ÐÎÇÄIË 5

ÇÀÑÒÎÑÓÂÀÍÍß ÐÎÇÐÎÁËÅÍÈÕ ÌÅÒÎÄIÂ ÄËß
ÂÈÐIØÅÍÍß ÅÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÈÕ ÇÀÄÀ×

Â öüîìó ðîçäiëi áóäóòü îïèñàíi äåÿêi ìîæëèâi çàñòîñóâàííÿ ïðèâåäåíèõ ìåòî-
äiâ äëÿ iíòåðïðåòàöi¨ åêñïåðèìåíòàëüíèõ âèìiðþâàíü.

5.1 Ðåôëåêòîìåòðiÿ (�)

Îïèñàíèé â ðîçäiëi 4.2 ìåòîä ìîäåëþâàííÿ âçà¹ìîäi¨ ðåíòãåíiâñüêèõ õâèëü
ç áàãàòîøàðîâèìè ñòðóêòóðàìè ìîæëèâî çàñòîñóâàòè äëÿ çàäà÷ ðåíòãåíiâñüêî¨
ðåôëåêòîìåòði¨.

Ðèñ. 5.1. Ïðèêëàä êðèâî¨ äçåðêàëüíîãî âiäáèòòÿ âiä ñòðóêòóðè...

5.2 Òî÷íå âðàõóâàííÿ òà ðîçðàõóíîê äîâiëüíî¨ ëiíiéíî¨
ïîëÿðèçàöi¨

Â ðîçäiëi 4.2 ðîçðîáëåíî ìåòîäèêó ìîäåëþâàííÿ äèôðàêöi¨ Õ-ïðîìåíiâ íà øà-
ðóâàòèõ ñòðóêòóðàõ, ÿêà äîçâîëÿ¹ îïåðóâàòè äåêàðòîâèìè êîîðäèíàòàìè âñiõ âå-
êòîðiâ, ùî çàäiÿíi â äèôðàêöi¨. Ñåðåä öèõ âåêòîðiâ ¹ íàïðóæåíiñòü åëåêòðè÷íîãî
ïîëÿ ïàäàþ÷î¨ íà êðèñòàë õâèëi E0 òà íàïðóæåíîñòi äèôðàãîâàíèõ òà äçåðêëüíî
âiäáèòîãî ïðîìåíþ Eh. Äåêàðòîâi ñêëàäîâi âåêòîðà ïàäàþ÷îãî ïðîìåíþ çàäàíi â
ïåðøié ìàòðèöi ïiñëÿ çíàêà ðiâíîñòi â ðiâíÿííi (4.47) (äèâ. ñòîðiíêó 64), à ñêëà-
äîâi äèôðàãîâàíèõ âãîðó òà âíèç ïðîìåíiâ - âiäïîâiäíî â äðóãié ìàòðèöi ïiñëÿ
çíàêó ðiâíîñòi â ðiâíÿííi (4.47) òà â ïåðøié â ðiâíÿííi (4.48). Òîáòî ìîæíà òî÷íî
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çàäàòè äåêàðòîâi ñêëàäîâi íàïðóæåíîñòi åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ (ïîëÿðèçàöiþ) ïàäà-
þ÷î¨ õâèëi òà îòðèìàòè òî÷íó iíôîðìàöiþ ïðî ïîëÿðèçàöiþ âñiõ äèôðàãîâàíèõ
ïðîìåíiâ.

5.3 Ðåíiíãåðîâñüêå ñêàíóâàííÿ

Ùå îäíå ìîæëèâå âèêîðèñòàííÿ ðîçðîáëåíîãî â ðîçäiëi 4.2 ìåòîäó � äëÿ ìîäå-
ëþâàííÿ Ðåíiíãåðîâñüêîãî ñàíó âiä ñòðóêòóðè (ðèñ. 5.2). Âèêîíóâàòè òàêå ñêàíó-
âàííÿ ìîæíà ÿê îáåðòàþ÷è çðàçîê âiäíîñíî íîðìàëi (ÿê öå íàé÷àñòiøå i ðîáëÿòü
â åêñïåðèìåíòi), òàê i îáåðòàþ÷è çðàçîê âiäíîñíî âåêòîðà îáåðíåíî¨ ãðàòêè (öå
áiëüø êîðåêòíî). Îäíàê ìîäåëþâàííÿ îáîõ îáåðòàíü ðåàëiçó¹òüñÿ îäíàêîâî ëåã-
êî â ðàìêàõ çàïðîïîíîâàíîãî ìåòîäó, îñêiëüêè âñi âåëè÷èíè â ñèñòåìi çàäàíi ó
âèãëÿäi âåêòîðiâ, à îáåðòàííÿ âåêòîðó íàâêîëî äîâiëüíîãî íàïðÿìêó âèêîíó¹òüñÿ
äîñèòü ïðîñòî.

Ðèñ. 5.2. Ïðèêëàä ðåíiíãåðîâñüêîãî ñêàíó âiä ðåôëåêñó 002 GaAs.

5.4 Ðîçðàõóíîê ïîëÿðèçó¹ìîñòi

Äëÿ òî÷íîãî ðîçâ'ÿçêó ðiâíÿííÿ ðîçïîâñþäæåííÿ 2.14 íåîáõiäíî òî÷íî ðîç-
ðàõóâàòè Ôóð'¹ êîìïîíåíòè ïîëÿðèçó¹ìîñòi χh−g. Äëÿ äâîõâèëüîâîãî âèïàäêó
âåëè÷èíè χh, χ−h òà χ0 ìîæíà âèïèñàòè ç äîâiäíèêiâ àáî ç âiäïîâiäíèõ ïðîãðàì,
íàïðèêëàä XOP 2.11 [66] àáî [67]. Îäíàê öå íåçðó÷íî - íåîáõiäíî ðîáèòè áàçó
äàíèõ ïîëÿðèçó¹ìîñòåé äëÿ ðiçíèõ ðåôëåêñiâ òà ìàòåðiàëiâ (íàâiòü ðiçíi êîíöåí-
òðàöi¨ îäíî¨ ç ðå÷îâèí â òâåðäîìó ðîç÷èíi âèìàãàþòü îêðåìî ðîçðàõîâàíèõ Ôóð'¹
êîìïîíåíò). Êðiì òîãî ïðè ðîçðàõóíêàõ áàãàòîõâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨ êiëüêiñòü ði-
çíèõ Ôóð'¹ êîìïîíåíò äëÿ êîæíîãî ìàòåðiàëó ñêëàäà¹ N 2 − N + 1 i áàçà äàíèõ
ïîëÿðèçó¹ìîñòåé ñòà¹ äóæå âåëèêîþ òà íåçðó÷íóþ â êîðèñòóâàííi.

Ñàìå ç îïèñàíèõ âèùå ïðè÷èí âèíèêëà íåîáõiäíiñòü ñòâîðèòè ïðîãðàìó (à
òî÷íiøå áiáëiîòåêó) äëÿ ðîçðàõóíêó Ôóð'¹ êîìïîíåíò ïîëÿðèçó¹ìîñòåé äëÿ äî-
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âiëüíèõ ðåôëåêñiâ òà íàéáiëüø ïîøèðåíèõ ñòðóêòóð. Â îñíîâó ïðîãðàìè ïîêëà-
äåíî çàãàëüíi ïðèíöèïè ðîçðàõóíêó ïîëÿðèçó¹ìîñòi îïèñàíi â [68]. Äëÿ ñêëàäåíèõ
ñòðóêòóð ïîëÿðèçó¹ìiñòü ðîçðàõîâó¹òüñÿ íà îñíîâi çàêîíó Âåãàðäà. Ïîïðàâêè f ′,
f ′′ à òàêîæ âñi íåîáõiäíi äëÿ ðîçðàõóíêó f0 àòîìíi êîíñòàíòè äëÿ ðiçíèõ åëåìåí-
òiâ çàïîçè÷åíi ç ïðîãðàìè ÕÎÐ [66]. Îñêiëüêè âñi ïîïðàâêè êîðåêòíi íàâiòü íà
êðàÿõ ïîãëèíàííÿ ðiçíèõ ìàòåðiàëiâ, ðîçðîáëåíà áiáëiîòåêà íå ìà¹ îáìåæåíü íà
îáëàñòü çàñòîñóâàííÿ ïî ÷àñòîòàì âèïðîìiíþâàííÿ, ùî âèêîðèñòîâó¹òüñÿ. Ôàéëè
ç îïèñîì âçà¹ìíîãî ðîçòàøóâàííÿ àòîìiâ â ñêëàäåíèõ ñòðóêòóðàõ çàïîçè÷åíi ç
ïðîãðàìè Ñòåïàíîâà X0h. Íà ðèñ. 5.3 ãðàôi÷íî çîáðàæåíî ñòðóêòóðó ðîçðîáëåíî¨
áiáëiîòåêè.

Ðèñ. 5.3. Ñòðóêòóðà áiáëiîòåêè äëÿ ðîçðàõóíêó Ôóð'¹ êîìïîíåíò ïîëÿðèçó¹ìîñòi.

Öÿ áiáëiîòåêà, íàïèñàíà ìîâîþ Ñ++, ìîæå áóòè âiëüíî çàâàíòàæåíà ç ñàéòó
http://x-ray.net.ua òà âèêîðèñòàíà íà óìîâàõ ëiöåíçi¨ GPL.

5.5 Ïåðåõiäíà îáëàñòü ìiæ øàðàìè

Çàâäàííÿ âèçíà÷åííÿ ñòðóêòóðè âèðîùåíî¨ íàä ðàòêè äàëåêå âiä îäíîçíà÷íî¨
ðåàëiçàöi¨ i ìåòîäè àíàëiçó áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð, ùî øèðîêî çàñòîñîâóþòüñÿ
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íà ñüîãîäíi, çà äîïîìîãîþ ìîäåëåé ç ðiçêèìè ìåæàìè ìiæ øàðàìè, ìîæóòü äàâà-
òè íåäîñòîâiðíi ðåçóëüòàòè ïðî ñòðóêòóðó çðàçêà, ùî äîñëiäæó¹òüñÿ. Î÷åâèäíî,
ùî ïðè âèðîùóâàííi áàãàòîøàðîâî¨ ñòðóêòóðè îêðåìi øàðè íå ìîæóòü áóòè iäå-
àëüíèìè, i îñîáëèâî öå ñòîñó¹òüñÿ ¨õ ñêëàäó. Ç ôiçè÷íèõ ìiðêóâàíü î÷åâèäíî, ùî
ïðè çðîñòàííi êðèñòàëà íà ìåæàõ øàðiâ áóäå ïåðåõiäíà îáëàñòü ç äåÿêèì ãðàäi-
¹íòîì êîíöåíòðàöi¨ ðå÷îâèí, ç ÿêèõ ñêëàäàþòüñÿ öi øàðè. Òîìó íåîáõiäíî ïðè
ìîäåëþâàííi áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð ââîäèòè ïåðåõiäíó îáëàñòü. Îñêiëüêè ôóí-
êöiîíàëüíà çàëåæíiñòü ãðàäi¹íòà êîíöåíòðàöi¨ íà iíòåðôåéñi íåâiäîìà, íåîáõiäíî
ïiäiáðàòè ¨¨ øëÿõîì ìîäåëþâàííÿ ðiçíèõ âàðiàíòiâ.

Äàíèé ïiäõiä íå íîâèé i áàãàòî àâòîðiâ [56, 57, 58] [1,2,3] ðàíiøå ââîäèëè ïîäiáíi
ãðàäi¹íòè äëÿ ïîëiïøåííÿ çáiãó åêñïåðèìåíòàëüíî¨ i ìîäåëüîâàíî¨ êðèâî¨. Ïðîòå,
öå áóëè àáî ìîäåëi ç ñèìåòðè÷íèì ïðîôiëåì [57], àáî çìiíþâàëàñÿ òiëüêè ãëèáèíà
ïðîíèêíåííÿ ãðàäi¹íòà [56, 58] ïðè íåçìiííié ôîðìi. Êðiì òîãî, â öèõ ðîáîòàõ íå
áóëà ïîìi÷åíà çìiíà åôåêòèâíèõ òîâùèíè øàðiâ çàëåæíî âiä ãðàäi¹íòà ñêëàäó.

Ìåòîäèêà ìîäåëþâàííÿ.

Ðèñ. 5.4. Ìîäåëü çðîñòàííÿ InGaAs ïëiâêè íà
GaAs ïiäêëàäöi. Çëiâà � ðåëàêñîâàíà  ðàòêà,
ñïðàâà � íàïðóæåíèé InGaAs.

Ðîçãëÿäàòèìåìî ïñåâäîìîðôíå çðî-
ñòàííÿ êðèñòàëiâ ç êóái÷íîþ ñèìåòði¹þ.
Âåëè÷èíà ïàðàìåòðà  ðàòêè, ïàðàëåëü-
íîãî ïëîùèíàì ùî âiäáèâàþòü, â öüîìó
âèïàäêó çàëèøà¹òüñÿ ïîñòiéíîþ i ðiâíîþ
âiäïîâiäíîìó ïàðàìåòðó íå íàïðóæåíî¨
ïiäêëàäêè (öå ç âåëèêîþ òî÷íiñòþ âiä-
ïîâiäà¹ äiéñíîñòi, îñêiëüêè äåôîðìàöiÿ
ðîçòÿãóâàííÿ â áiëüø òîâñòîìó øàði ïå-
ðiîäó íàä ðàòêè íà ïîðÿäêè ìåíøå, íiæ
áiëüø òîíêîãî), à âåëè÷èíà ïåðïåíäèêó-
ëÿðíîãî ïàðàìåòðà çìiíþâàòèìåòüñÿ çà-
ëåæíî âiä ñêëàäó [59]. Ïðè öüîìó ââàæà-
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òèìåìî, ùî âèðîùåíà ñòðóêòóðà ïîâíiñòþ íàïðóæåíà (ðèñ. 5.4) i

aig = ai + 2(ai − ag) ∗ ν

1− ν
,

äå ν- êîåôiöi¹íò Ïóàññîíà ðîçòÿãíóòîãî øàðó [8].
Çìiíà ëîêàëüíîãî ïàðàìåòðà  ðàòêè, íîðìàëüíîãî äî øàðiâ, ùî âiäáèâàþòü

(aig) ïðèâîäèòü äî çìiíè âåêòîðà äèôðàêöi¨ h, îñêiëüêè

h =

√
m2

1a
2
g + m2

2a
2
ig + m2

3a
2
ig

aigag
,

äå m1, m2, m3 - iíäåêñè Ìiëëåðà âiäáèâàþ÷èõ ïëîùèí. Òàêèì ÷èíîì, äåôîðìàöiÿ
ñòðóêòóðè âïëèâà¹ íà ïðîñòîðîâå ïîëîæåííÿ äèôðàãîâàíîãî ïðîìåíÿ.

Êðèâi äèôðàêöiéíîãî âiäáèòòÿ ìîäåëþâàëèñÿ äëÿ ðåôëåêñiâ 004 i 113 äëÿ âè-
ïàäêó äâîõ ïëîñêèõ õâèëü ìåòîäîì [24], ùî öiëêîì ïðàâîìiðíî äëÿ ïëàíàðíî¨
ñòðóêòóðè. Äëÿ çáiëüøåííÿ òî÷íîñòi õâèëåâi âåêòîðè çíàõîäèëèñü ÷èñåëüíî [44].
Êðiì òîãî, ìîäåëþâàííÿ áóëî ïðîâåäåíî i çà äîïîìîãîþ ðiâíÿíü Òàêà i [1], ïðîòå
öåé ìåòîä äàâ ïðàêòè÷íî òi ñàìi ðåçóëüòàòè.

Åêñïåðèìåíòàëüíi ÊÄÂ áóëè âçÿòi ç ðîáîòè [60]. Äàíà ñòðóêòóðà ñêëàäàëàñÿ
ç òîâñòî¨ GaAs ïiäêëàäêè (áëèçüêî 300 ìêì, îði¹íòàöi¨ 100) ç íàíåñåíèìè çà äîïî-
ìîãîþ ÌÏÅ 8 ïåðiîäàìè In0.2Ga0.8As/GaAs øàðiâ. Òåõíîëîãi÷íî çàäàíi òîâùèíè
îêðåìèõ øàðiâ ïåðiîäó ñêëàäàëè âiäïîâiäíî 40 i 113 �A. Ïðè ìîäåëþâàííi öi øàðè
ðîçáèâàëèñÿ íà çíà÷íî òîíøi (áëèçüêî 0.1 �A) ïiäøàðè, ïàðàìåòðè ÿêèõ çìiíþâà-
ëèñÿ âiäïîâiäíî äî âèáðàíî¨ ìîäåëi ãðàäi¹íòà ñêëàäó. Íà ïåðøèé ïîãëÿä, âåëè÷èíà
ïàðàìåòðà 0.1 �A, ÿêèé â äåñÿòêè ðàçiâ ìåíøå ïàðàìåòðà  ðàòêè, çäà¹òüñÿ íå ôiçè-
÷íîþ, ïðîòå, ðåíòãåíîñòðóêòóðíèé àíàëiç ¹ iíòåãðàëüíèì â ëàòåðàëüíîìó íàïðÿì-
êó ìåòîäîì (ïëîùà ïîâåðõíi çðàçêà, ùî áåðå ó÷àñòü ó ôîðìóâàííi äèôðàêöiéíî¨
êàðòèíè, ìîæå ñêëàäàòè äåêiëüêà ìì2), òîìó ìîæíà ââàæàòè ïàðàìåòðè ñòðóêòó-
ðè òàêèìè, ùî çìiíþþòüñÿ áåçïåðåðâíî çà ãëèáèíîþ. Äëÿ çáiëüøåííÿ øâèäêîñòi
ðîçðàõóíêó, òà ÷àñòèíà çðàçêà ñêëàä ÿêî¨ çàëèøàâñÿ ïîñòiéíèì, íå ðîçáèâàëàñÿ
íà ïiäøàðè.

Îñíîâíèì ïàðàìåòðîì ìàòåðiàëó, ÿêèé âïëèâà¹ íà äèôðàêöiþ, ¹ êðèñòàëi÷íà
áóäîâà ðå÷îâèíè. Îñêiëüêè ìè ðîçãëÿäà¹ìî êóái÷íó ìåòîäîì  ðàòêó i äåÿêèé ôi-
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êñîâàíèé ðåôëåêñ, òî ¹äèíèì ïàðàìåòðîì êðèñòàëi÷íî¨ áóäîâè ìàòåðiàëó, ÿêèé
ìè ìîæåìî çìiíþâàòè ïðè ìîäåëþâàííi, ¹ âiäñòàíü ìiæ àòîìàìè. Ïðè ðîçãëÿäi
ïñåâäîìîðôíîãî ðîñòó êðèñòàëó, ëàòåðàëüíi ïàðàìåòðè  ðàòêè (òi, ùî ëåæàòü â
ïëîùèíi çðîñòàííÿ) íå çìiíþþòüñÿ ïðè âàðiþâàííi ñêëàäó âèðîùóâàíî¨ ïëiâêè.
Îêðiì òîãî, ïðè âèêîðèñòàííi ñèìåòðè÷íîãî ðåôëåêñó âîíè íå âïëèâàþòü íà äè-
ôðàêöiþ. Âiäïîâiäíî çàëèøà¹òüñÿ òiëüêè îäèí ïàðàìåòð  ðàòêè, ùî âiäîáðàæà¹
çìiíó ñêëàäó � ïåðïåíäèêóëÿðíèé äî ïëîùèíè, ùî âiäáèâà¹. Ñàìå éîãî ìè i âàðiþ-
âàòèìåìî äëÿ ïîäàëüøîãî ìîäåëþâàííÿ ñòðóêòóð ç ñêëàäíèì ãðàäi¹íòîì ñêëàäó.
Îêðiì öüîãî ïàðàìåòðà, òðåáà ùå âðàõóâàòè ïîëÿðèçó¹ìiñòü, ÿêà òàêîæ çàëåæèòü
âiä ìàòåðiàëó, íà ÿêîìó âiäáóâà¹òüñÿ äèôðàêöiÿ. Ïðîòå íåîáõiäíî âiäìiòèòè, ùî ¨¨
âïëèâ äëÿ íåçàáîðîíåíèõ ðåôëåêñiâ äóæå ìàëèé. Ó ïîäàëüøîìó ïiä çìiíîþ ñêëà-
äó ìè áóäåìî ðîçóìiòè çìiíó ïàðàìåòðà  ðàòêè, õî÷à ïðè ðîçðàõóíêàõ îïèñàíi
íèæ÷å ïiäõîäè, â ðiâíié ìiði, çàñòîñîâóâàëèñÿ i äî ïîëÿðèçó¹ìîñòi.

Áóëè ðîçãëÿíóòi 4 âèäè ãðàäi¹íòà íà ìåæi ðîçäiëó øàðiâ:

1. ðiçêèé (iäåàëüíi øàðè);

2. ëiíiéíèé;

3. êâàäðàòè÷íèé;

4. êâàäðàòè÷íî-ãiïåðáîëi÷íèé.

Íèæ÷å áóäå ïîêàçàíî, ÿêèì ÷èíîì ìîäåëþâàâñÿ çàêîí çìiíè ïàðàìåòðiâ ìàòåði-
àëó äëÿ êîæíîãî ç öèõ âèïàäêiâ.

Ìîäåëüîâàíi ÊÄÂ ïîðiâíþþòüñÿ ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè, îäåðæàíèìè âiä îïè-
ñàíî¨ âèùå 8-øàðîâî¨ ñòðóêòóðè.

Ðiçêèé ãðàäi¹íò.

Öå íàéïðîñòiøèé âèïàäîê (ñèíiì íà âñòàâöi â ðèñ. 5.5 òà 5.6), ÿêèé çâè÷àéíî
ðîçãëÿäàþòü ïðè ìîäåëþâàííi áàãàòîøàðîâî¨ ñòðóêòóðè. Âèêîðèñòîâóþ÷è öþ ìî-
äåëü, ìîæíà âèçíà÷èòè ïåðiîä ñòðóêòóðè (ñóìàðíó òîâùèíó In0.2Ga0.8As + GaAs
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Ðèñ. 5.5. Åêñïåðèìåíòàëüíà (çåëåíèì) i ìîäåëüîâàíi ÊÄÂ äëÿ ðåôëåêñó 113 âiä äàíî¨ ñòðóêòóðè
ç: ðiçêèì (ñèíiì), ëiíiéíèì (áëàêèòíèì), êâàäðàòè÷íèì (æîâòèì) i ãiïåðáîëi÷íèì (÷åðâîíèì)
ãðàäi¹íòîì íà iíòåðôåéñi ìiæ øàðàìè (íà âñòàâöi ïî îñi õ � íîðìàëüíèé ïàðàìåòð  ðàòêè, ïî
ó � ãëèáèíà çàëÿãàííÿ ïiäøàðó).

Ðèñ. 5.6. Åêñïåðèìåíòàëüíà (çåëåíèì) i ìîäåëüîâàíi ÊÄÂ äëÿ ðåôëåêñó 004 âiä äàíî¨ ñòðóêòóðè
ç: ðiçêèì (ñèíiì), ëiíiéíèì (æîâòèì) i ãiïåðáîëi÷íèì (÷åðâîíèì) ãðàäi¹íòîì íà iíòåðôåéñi ìiæ
øàðàìè.
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øàðiâ), i, ç äåÿêîþ òî÷íiñòþ, ñïiââiäíîøåííÿ òîâùèí öèõ øàðiâ. Ïðîòå, ïðè âèêî-
ðèñòàííi öi¹¨ ìîäåëi ïðàêòè÷íî íåìîæëèâî ïiäiãíàòè iíòåíñèâíîñòi ïiêiâ, ñàòåëiòiâ
íà êðèâié ãîéäàííÿ äëÿ óçãîäæåííÿ ç åêñïåðèìåíòîì (ðèñ. 5.5).

Ëiíiéíèé ãðàäi¹íò.

Äîñèòü ïðîñòî çàäàòè ãðàäi¹íò, ùî çìiíþ¹òüñÿ çà ëiíiéíèì çàêîíîì (áëàêè-
òíèì íà âñòàâöi â ðèñ. 5.5). Â öüîìó âèïàäêó ìè çàäàâàëè ãëèáèíó ïðîíèêíåííÿ
ãðàäi¹íòà (et íà ðèñ. 5.7) â îáèäâà øàðè i ôóíêöiîíàëüíó çàëåæíiñòü ãðàäi¹íòà
ñêëàäó, ùî âiäïîâiäíî çâåðõó i çíèçó âiä ìåæi ðîçäiëó øàðiâ âèðàæàëàñÿ ôîðìó-
ëàìè:

a =
1

2
· (a0 + a−1) +

a0 − a−1

2
· x

et
, a =

1

2
· (a0 + a1) +

a0 − a1

2
· t− x

et
,

äå x - âiäñòàíü âiä ìåæi ðîçäiëó a - ïîòî÷íèé ïàðàìåòð; a0, a−1, a1- âiäïîâiäíî
ïàðàìåòðè ïîòî÷íîãî, ïîïåðåäíüîãî i ïîäàëüøîãî øàðiâ; t - òîâùèíà øàðó; et -
ãëèáèíà ïðîíèêíåííÿ ãðàäi¹íòà â øàð.

Öiêàâèé åôåêò ìîæíà âiäìiòèòè äëÿ ðåôëåêñó 004 (ðèñ. 5.6): ïåðøèé ñàòåëiò
ÊÄÂ ç ëiíiéíèì ãðàäi¹íòîì (æîâòà êðèâà) ¹ çñóíóòèì âiäíîñíî iíøèõ ìîäåëüíèõ
êðèâèõ - ïîäiáíèé åôåêò iíîäi ñïîñòåðiãà¹òüñÿ íà åêñïåðèìåíòi.

Ðèñ. 5.7. Êâàäðàòè÷íèé ãðà-
äi¹íò (ñèíiì).

Äëÿ äîñëiäæóâàíèõ ñòðóêòóð ïîäiáíèé âèä ãðàäi¹í-
òà íå äîçâîëèâ îòðèìàòè çàäîâiëüíîãî çáiãó èíòåíñèâ-
íîñòåé ïiêiâ, ñàòåëiòiâ (ðèñ. 5.5 i ðèñ. 5.6).

Êâàäðàòè÷íèé ãðàäi¹íò.

Áiëüø ôiçè÷íîþ (ç ìiðêóâàíü âiäñóòíîñòi ðiçêèõ
çìií ñêëàäó) âèäà¹òüñÿ êâàäðàòè÷íà ìîäåëü ãðàäi¹íòà
ñêëàäó íà ìåæàõ øàðiâ (ðèñ. 5.7). Éîãî ôóíêöiîíàëüíà
çàëåæíiñòü çà óìîâè ðiâíîñòi íóëþ ïîõiäíèõ â òî÷êàõ
A i B i íàÿâíiñòü ïåðåãèíó â òî÷öi C áóäå íàñòóïíà:

a = a0 − a0 − a−1

2
· (x− et)

2

e2
t

,

a = a0 − a0 − a1

2
· (x + et − t)2

e2
t

,
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çíîâó òàêè âèùå i íèæ÷å ìåæi ðîçäiëó.
ÊÄÂ äëÿ äàíîãî âèäó ãðàäi¹íòà ïîêàçàíà æîâòèì íà ðèñ. 5.5 i ðèñ. 5.6.

Ãiïåðáîëi÷íèé ãðàäi¹íò.

Ðèñ. 5.8. Ãiïåðáîëi÷íèé ãðà-
äi¹íò. Çåëåíà êðèâà k = 80%,
ñèíÿ k = 50%, ÷åðâîíà k =
30%.

Â ïðîöåñi âèðîùóâàííÿ ñòðóêòóðè ìåòîäîì ÌÏÅ,
ïðîöåñ îäíàêîâî¨ âçà¹ìîäèôóçi¨ ìiæ ðiçíèìè øàðàìè
¹ ìàëîâiðîãiäíèì. Îñîáëèâî öå áóäå ïîìiòíî çà âiäñó-
òíîñòi ïàóç ïðè âèðîùóâàííi ðiçíèõ øàðiâ i ðiçíî¨ àä-
ñîðáöiéíî¨ çäàòíîñòi ìàòåðiàëiâ, ç ÿêèõ ñêëàäàþòüñÿ öi
øàðè. Ó íàøîìó âèïàäêó (In0.2Ga0.8As/GaAs ç áiëüø
òîâñòèì GaAs øàðîì) ìîæëèâèé ãðàäi¹íò ñêëàäó, ïî-
êàçàíèé íà ðèñ. 5.8.

Â îáëàñòi ç âåëèêèì ïàðàìåòðîì  ðàòêè (InGaAs
� çà ðàõóíîê ïðèñóòíîñòi In) êîíöåíòðàöiÿ In çðîñòà¹
ìàéæå ëiíiéíî (äëÿ çãëàäæóâàííÿ êóòiâ áóëà îáðàíà
îïèñàíà âèùå êâàäðàòè÷íà iíòåðïîëÿöiÿ), à â îáëàñòi
ç ìåíøèì ïàðàìåòðîì  ðàòêè (GaAs) êîíöåíòðàöiÿ In
çìåíøó¹òüñÿ ïî ãiïåðáîëi, ùî îïèñó¹òüñÿ ôîðìóëîþ:

a = a0 + c · h− (c + 1) · h
x

c·et
+ 1

,

äå h - ìàêñèìàëüíà ðiçíèöÿ ïàðàìåòðiâ ñóìiæíèõ øàðiâ (çàçâè÷àé h = a0 − a1 -
ðèñ. 5.8), c - ïàðàìåòð êðèâèçíè ãiïåðáîëè, ùî çìiíþ¹òüñÿ âiä 0 (âåëèêà êðèâèçíà)
äî 1 (ìàéæå ïðÿìà ëiíiÿ).

Ïëîùà t·(a1−a0) ïðîïîðöiéíà êiëüêîñòi In â InGaAs øàði âiäïîâiäíî¨ ïëîùi S1

(ÿê ïàðàìåòð ìîäåëi çàäà¹òüñÿ ñïiââiäíîøåííÿ k = S1·100%
t·(a1−a0)

), ïîâèííà áóòè ðiâíà
ïëîùi S2 (ðèñ. 5.9):

S2 =

et∫

0

(c · h− (c + 1) · h
x

c·et
+ 1

)dx = (c · h− c ∗ (c + 1) · h · ln
∣∣∣∣
c + 1

c

∣∣∣∣) · et.
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Ðèñ. 5.9. Àïðîêñèìàöiÿ ôóí-
êöi¨ f(c).

Ç öi¹¨ óìîâè ïiäáèðà¹òüñÿ ïàðàìåòð c. Ïðîòå, öå ðiâ-
íÿííÿ âèõîäèòü iñòîòíî íåëiíiéíèì âiäíîñíî c. Çâè÷àé-
íî, ìîæíà ðîçâ'ÿçóâàòè éîãî ÷èñåëüíî, ïðîòå âèñîêà òî-
÷íiñòü â äàíîìó âèïàäêó íå ¹ äëÿ íàñ êðèòè÷íà, îñêiëü-
êè ìè i òàê ðîáèìî çíà÷íî iñòîòíiøi i ñëàáî îáãðóíòî-
âàíi ïðèïóùåííÿ (íàïðèêëàä, ôîðìà êðèâî¨, ùî îáìå-
æó¹ ïëîùó S1). Âèõîäÿ÷è ç öüîãî ìîæíà àïðîêñèìóâàòè
ôóíêöiþ f(c) = c · (1− (c + 1) · ln

∣∣c+1
c

∣∣) ó äiàïàçîíi çíà-
÷åíü c âiä 0 äî 1 òàê: f ′(c) = 0.10661

c+0.2443 −0.46914 (ðèñ. 5.9).
Ïiäñòàâèâøè öþ àïðîêñèìàöiþ ó âèðàç äëÿ S2, ëåãêî çíàéòè çíà÷åííÿ ïàðàìåòðà
c:

c =
0.10661

0.46914− (1−k)·t·(a1−a0)
et·h

− 0.2443.

ßê âèäíî ç ðèñ. 5.5 i ðèñ. 5.6, ïîäiáíà ìîäåëü ãðàäi¹íòà ñêëàäó íà ìåæàõ øàðiâ
äîçâîëÿ¹ îòðèìàòè õîðîøó âiäïîâiäíiñòü iíòåíñèâíîñòåé ïiêiâ åêñïåðèìåíòàëüíî¨
i çìîäåëüîâàíî¨ êðèâèõ.

Îáãîâîðåííÿ.

ßêùî äëÿ ïåðøèõ òðüîõ ôîðì ãðàäi¹íòà çà òîâùèíó øàðiâ îáèðà¹òüñÿ íàïiâ-
øèðèíà, òî ó âèïàäêó ãiïåðáîëi÷íîãî ãðàäi¹íòà öåé ïàðàìåòð âèìàãà¹ îêðåìîãî
îáãîâîðåííÿ. Äiéñíî, ñóäÿ÷è ç ðèñ. 5.8, äîñòàòíüî âàæêî ñêàçàòè, äå ñàìå âèìi-
ðþ¹òüñÿ òîâùèíà InGaAs øàðó. Íà íàø ïîãëÿä, íàéáiëüø ôiçè÷íî ïðàâèëüíèì
¹ îáèðàòè öåé ïàðàìåòð âèõîäÿ÷è ç êiëüêîñòi ðå÷îâèíè âèòðà÷åíî¨ ïðè ñòâîðåííi
ñòðóêòóðè. Òîáòî ïðè âèðîùóâàííi â ñòðóêòóðó ââåëè òàêó êiëüêiñòü InGaAs, ÿêà
çàéìà¹ íà ðèñ. 5.8 ïëîùó ðiâíó: (a0 − a1) · t, äå t - i ¹ òîâùèíà øàðó, ùî ôiãó-
ðó¹ â óñiõ íàøèõ ìîäåëÿõ. Äàëi ãðàäi¹íò ñêëàäó ôîðìó¹òüñÿ òàê, ùîá öÿ ïëîùà
çàëèøàëàñÿ ïîñòiéíîþ (ÿê öå ðîáèòüñÿ, îïèñàíî âèùå).

Âiäìiòèìî, ùî ÿêùî äëÿ ïåðøèõ òðüîõ ìîäåëåé òîâùèíè øàðiâ
In0.2Ga0.8As/GaAs ïðè ìîäåëþâàííi ÊÄÂ áðàëèñÿ ðiâíèìè 38.5/163 �Aâiäïîâiäíî,
òî äëÿ îñòàííüîãî âèïàäêó öÿ òîâùèíà áóëà 39.5/162 �A. Òîáòî, ðîçïîäiëåíi çà
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äåÿêèì îá'¹ìîì àòîìè In äàþòü ìåíøèé âíåñîê â äèôðàêöiþ, íiæ ëîêàëiçîâàíi
ó âóçüêîìó øàði. Öå îçíà÷à¹, ùî ÿêùî ìè âèçíà÷àòèìåìî ñêëàä âèðîùåíèõ
ñòðóêòóð ìåòîäîì ðåíòãåíî-ñòðóêòóðíîãî àíàëiçó, ïiäãàíÿþ÷è ïðîìîäåëüîâàíó
êðèâó ãîéäàííÿ äî îäåðæàíî¨ åêñïåðèìåíòàëüíî, i âèêîðèñòîâóþ÷è ïðè öüîìó
ïðèïóùåííÿ ïðî ðiçêiñòü ïåðåõiäíî¨ ìåæi ìiæ øàðàìè, òî ìè ìîæåìî çðîáèòè
íåâiðíi âèñíîâêè êiëüêîñòi âèðîùåíîãî òîãî àáî iíøîãî ìàòåðiàëó. Òèì ñàìèì ìè
íåâiðíî âèçíà÷èìî áóäîâó áàãàòîøàðîâî¨ ñòðóêòóðè.

Âèñíîâêè.

Ç àíàëiçó ïðîâåäåíèõ ðîçðàõóíêiâ ìîæíà çðîáèòè íàñòóïíi âèñíîâêè:

1. Ââåäåííÿ ðiçíî¨ ôîðìè ãðàäi¹íòà ñêëàäó íà ìåæàõ øàðiâ íå âïëèâà¹ íà âè-
çíà÷åííÿ ïåðiîäó ñòðóêòóðè, ïðîòå âïëèâà¹ íà âèçíà÷åííÿ ñïiââiäíîøåííÿ
òîâùèíè øàðiâ In0.2Ga0.8As/GaAs.

2. Çàâäÿêè ãðàäi¹íòó êîíöåíòðàöi¨ ìîæíà îòðèìàòè äîáðèé çáiã iíòåíñèâíî-
ñòåé åêñïåðèìåíòàëüíèõ i ìîäåëüîâàíèõ ïiêiâ ñàòåëiòiâ.

3. Äëÿ îäíîçíà÷íîãî ç'ÿñóâàííÿ ôîðìè ïåðåõiäíî¨ îáëàñòi ìiæ øàðàìè íåîáõi-
äíî ñïiëüíî àíàëiçóâàòè ÊÄÂ âiä ñèìåòðè÷íèõ i íåñèìåòðè÷íèõ ðåôëåêñiâ
àáî ïîáóäóâàòè äâîâèìiðíó êàðòó ðîçïîäiëó iíòåíñèâíîñòåé.

4. Äëÿ äåÿêèõ òèïiâ ãðàäi¹íòà ìiæ øàðàìè, ñàòåëiòíà ñòðóêòóðà âòðà÷à¹ ñâîþ
ïåðiîäè÷íiñòü.

Íåçâàæàþ÷è íà ïîçèòèâíi çäîáóòêè, ùî ìîæíà îòðèìàòè øëÿõîì ââåäåííÿ
ðiçíèõ ïåðåõiäíèõ îáëàñòåé ìiæ øàðàìè, òðåáà âiäìiòèòè i íåäîëiêè çàïðîïîíî-
âàíîãî ïiäõîäó. Ñïðàâà â òîìó ùî íà ðiçíié ãëèáèíi òà ìiæ øàðàìè ç ðiçíèõ ìàòå-
ðiàëiâ ìîæóòü iñíóâàòè ðiçíi ïåðåõiäíi îáëàñòi, ÿê çà ôîðìîþ çìiíè êîíöåíòðàöi¨
òàê i çà ãëèáèíîþ ïðîíèêíåííÿ â øàðè. Òîìó íåêîðåêòíî çàäàâàòè îäíàêîâó ïåðå-
õiäíó îáëàñòü äëÿ âñi¹¨ ñòðóêòóðè. Ïðè òàêîìó ìîäåëþâàííi íåìîæëèâî îòðèìàòè
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ïîâíå ñïiâïàäiííÿ ìîäåëüíî¨ òà åêñïåðèìåíòàëüíî¨ ÊÄÂ. Êðiì òîãî îäíîçíà÷íiñòü
ïîäiáíîãî ðîçãëÿäó âèìàãà¹ ïîäàëüøîãî àíàëiçó.

Â ðîçäiëi5.6 áóäå ïðîäåìîíñòðîâàíî áiëüø òî÷íèé ìåòîä àíàëiçó ïåðåõiäíèõ
îáëàñòåé ìiæ øàðàìè â áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ.

5.6 Àâòîôiòóâàííÿ êðèâèõ

Âðàõóâàííÿ ãðàäi¹íòà ñêëàäó íà ìåæi øàðiâ äîçâîëÿ¹ îòðèìàòè õîðîøó âiä-
ïîâiäíiñòü ìiæ iíòåíñèâíîñòÿìè îñíîâíèõ ñàòåëèòiâ ïðîìîäåëüîâàíî¨ òà åêñïå-
ðèìåíòàëüíî¨ êðèâèõ ïîáëèçó òî÷íîãî êóòà Áðåããà ïiäêàëäèíêè. Îäíàê äîñÿãòè
ñïiâïàäiííÿ òîâùèííèõ îñöèëÿöié âñi¹¨ ñòðóêòóðè òà äàëåêî âiä ïiêà ïiäêàëäêè
òàêèì ÷èíîì íå âäà¹òüñÿ. Ïîâ'ÿçàíî öå ç òèì, ùî âñi ïåðiîäè íàäãðàòêè ââàæà-
þòüñÿ îäíàêîâèìè, àëå íàñïðàâäi öÿ óìîâà ìàéæå íiêîëè òî÷íî íå âèêîíó¹òüñÿ.
Ç öi¹¨ ïðè÷èíè íåîáõiäíî ðîçðàõîâóâàòè ïàðàìåòðè êîæíîãî øàðó îêðåìî, à çðî-
áèòè öå âðó÷íó ìàéæå íåìîæëèâî. Ñàìå òîìó äëÿ óñïiøíîãî ðîçâ'ÿçêó çâîðîòíî¨
çàäà÷i, ÿêîþ i ¹ ðåíòãåíîñòðóêòóðíèé àíàëiç, íåîáõiäíî âèêîðèñòîâóâàòè ìåòî-
äè ïiäãîíêè (àâòîôiòóâàííÿ). Â ðîáîòi áóëî âèêîðèñòàíî ãåíåòè÷íèé àëãîðèòì
Âîðìiíãòîíà [69] (ðèñ. 5.10).

Íàæàëü âèêîðèñòàíèé àëãîðèòì äóæå ïîâiëüíèé, òîìó ïiäãîíêà ðîáèëàñü ïî
ìàëié êiëüêiñòi ïàðàìåòðiâ (òîâùèíà, íîðìàëüíèé ïàðàìåòð ãðàòêè òà ôàêòîð
Äåáàÿ-Âàëëåðà êîæíîãî øàðó), à îñêiëüêè ñòðóêòóðà ñêëàäàëàñü ç GaAs ïiäêëà-
äèíêè ç âiñiì'þ ïåðiîäàìè InGaAs/GaAs, òî ñóìàðíà êiëüêiñòü ïàðàìåòðiâ áóëà
áiëÿ 50. Äëÿ êðàùîãî ñïiâïàäiííÿ ôiòîâàíî¨ êðèâî¨ ç åêñïåðèìåíòàëüíîþ íåîáõi-
äíî ðîçáèâàòè êîæåí øàð íà ïiäøàðè i òîäi ìîæíà îòðèìàòè òî÷íó iíôîðìàöiþ
ïðî ñòðóêòóðó ïî òîâùèíi. Îäíàê ïðè òàêîìó ïiäõîäi íà ïîðÿäêè çáiëüøó¹òüñÿ
êiëüêiñòü ïàðàìåòðiâ, ïî ÿêèì ïðîâîäèòüñÿ ïiäãîíêà, i âiäïîâiäíèé ÷àñ, íåîáõi-
äíèé äëÿ âèêîíàííÿ öüîãî ôiòóâàííÿ.

Íåîáõiäíî ùå çàçíà÷èòè, ùî äëÿ àâòîìàòèíîãî âèçíà÷åííÿ ïàðàìåòðiâ ñòðó-
êòóðè íåîáõiäíî âèêëþ÷èòè âïëèâ âèìiðþþ÷îãî ïðèëàäó, òîáòî çðîáèòè äåêîíâî-
ëþöiþ ìiæ åêñïåðèìåíòàëüíî âèìiðÿíîþ êðèâîþ òà êðèâîþ, ùî âiäïîâiäà¹ àïà-
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Ðèñ. 5.10. Àâòîôiòóâàííÿ. à) ÊÄÂ: åêñïåðèìåíòàëüíà - ñèíiì, ìîäåëüîâàíà ç ðiçêèìè ìåæàìè
- çåëåíèì, àâòîôiòîâàíà - ÷åðâîíèì; á) ïàðàìåòð ãðàòêè: ïî÷àòêîâèé - çåëåíèì, ïiñëÿ ïiäãîíêè
- ÷åðâîíèì; â) ôàêòîð Äåáàÿ-Âàëëåðà ïiñëÿ ôiòóâàííÿ (äî ôiòóâàííÿ áóëî 0.9 äëÿ âñiõ øàðiâ)

ðàòíié ôóíêöi¨ äèôðàêòîìåòðà. Äëÿ öüîãî â ðîçðîáëåíié ïiä ÷àñ âèêîíàííÿ äè-
ñåðòàöiéíî¨ ðîáîòè ïðîãðàìi (äèâ. äîäàòîê 1) áóëî ïðîãðàìíî ðåàëiçîâàíî îäèí
ç ìåòîäiâ äåêîíâîëþöi¨. Îäíàê âèçíà÷åííÿ àïàðàòíî¨ ôóíêöi¨ ïðèëàäà ¹ äîñèòü
ñêëàäíîþ çàäà÷åþ, ÿêà ïîòðåáó¹ îêðåìîãî ðîçãëÿäó.

Ùå îäíà ïðîáëåìà, ÿêó íåîáõiäíî áóäå âèðiøèòè, � îäíîçíà÷íiñòü ðåçóëüòàòiâ.
Ñïðàâà â òîìó, ùî ïðè âèçíà÷åííi ïàðàìåòðiâ ñòðóêòóðè ïî îäíîìó ëèøå ñêàíó íå
çàâæäè ìîæíà îòðèìàòè îäíîçíà÷íó iíôîðìàöiþ ïðî îá'¹êò, ùî äîñëiäæó¹òüñÿ.
Äëÿ çáiëüøåííÿ òî÷íîñòi òà îäíîçíà÷íîñòi íåîáõiäíî ðîáèòè ïiäãîíêó îäíî÷àñíî
äëÿ äåêiëüêîõ ðåôëåêñiâ òà ðåôëåêòîìåòðè÷íèõ êðèâèõ [?]. Êðiì òîãî íåîáõiäíî
ïàðàëåëüíî çàñòîñîâóâàòè àçèìóòàëüíî-çàëåæíå ñêàíóâàííÿ, òîìó ùî iíàêøå ìî-
æíà îòðèìàòè õèáíó iíôîðìàöiþ ïðî ñòðóêòóðó (äèâ. 5.7). Òîìó, õî÷ â ðàìêàõ
öi¹¨ äèñåðòàöiéíî¨ ðîáîòè i ïðîäåìîíñòðîâàíî ïðèíöèïîâó ìîæëèâiñòü i ïåðåâàãè
âèêîðèñòàííÿ àâòîôiòóâàííÿ, àëå ðîçðîáêà öèõ ìåòîäiâ ïîòðåáó¹ îêðåìîãî äîñëi-
äæåííÿ, ÿêå áóäå ïðîâåäåíî â ïîäàëüøîìó.
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5.7 Âïëèâ àíiçîòðîïi¨ ïîëiâ äåôîðìàöi¨ â áàãàòîøàðîâèõ
ñòðóêòóðàõ (InGa)As/GaAs íà äèôðàêöiþ ðåíòãåíiâ-
ñüêèõ ïðîìåíiâ.

Çi çìåíøåííÿì õàðàêòåðíèõ ðîçìiðiâ îá'¹êòiâ â ñó÷àñíié åëåêòðîíiöi âñå æîðñ-
òêiøi âèìîãè ïðåä'ÿâëÿþòüñÿ äî òî÷íîñòi âèìiðþâàííÿ ¨õ ïàðàìåòðiâ. Ó çâ'ÿçêó
ç öèì íåîáõiäíî ïåðåãëÿäàòè äåÿêi çàãàëüíîïðèéíÿòi ìåòîäèêè âèìiðþâàííÿ íà
ïðåäìåò ¨õ òî÷íîñòi. Îäíèì ç ÷èííèêiâ, ÿêèé ìîæå ïðèçâåñòè äî íåâiðíèõ âèñíîâ-
êiâ ïðî ñòðóêòóðó, ¹ àíiçîòðîïiÿ äåôîðìàöié. ßêùî ç ÿêèõîñü ïðè÷èí êðèñòàëó
åíåðãåòè÷íî âèãiäíî äåôîðìóâàòè ñâîþ  ðàòêó òàê, ùîá íàïðóãè â ðiçíèõ íàïðÿ-
ìàõ áóëè ðiçíèìè, òî äëÿ ïðàâèëüíîãî âèçíà÷åííÿ ñòðóêòóðè íåîáõiäíî ïðîâîäèòè
âèìiðþâàííÿ â ðiçíèõ íàïðÿìêàõ.

Âïëèâ ðîçîði¹íòàöi¨ ïiäêëàäêè íà êðèâi äèôðàêöiéíîãî âiäáèòòÿ ïðîäåìîí-
ñòðîâàíî â ïiäðó÷íèêàõ ç ðåíòãåíî-ñòðóêòóðíîãî àíàëiçó [8], ïðîòå ïðè âèðîùó-
âàííi áàãàòîøàðîâî¨ ñòðóêòóðè íà òàêié ïiäêëàäöi çàçâè÷àé âèíèêàþòü äîäàòêîâi
ðîçîði¹íòàöi¨ â îêðåìèõ øàðàõ [61]. Äëÿ ìiíiìiçàöi¨ äåôîðìàöiéíî¨ åíåðãi¨ ó øà-
ðàõ, ùî ñêëàäàþòüñÿ ç ìàòåðiàëiâ ç ðiçíèìè ïàðàìåòðàìè  ðàòêè, ¨õ êðèñòàëi÷íà
ðåøiòêà ìîæå àíiçîòðîïíî ñïîòâîðþâàòèñÿ [62].

Ó çâ'ÿçêó ç ïîäiáíèìè äåôîðìàöiÿìè ñòðóêòóðè, äëÿ êîðåêòíîãî âèçíà÷åííÿ
¨¨ ïàðàìåòðiâ, íåîáõiäíî ïðîâîäèòè àçèìóòàëüíå ñêàíóâàííÿ çðàçêà. Îêðiì òîãî,
ïîäiáíå ñêàíóâàííÿ äà¹ äîäàòêîâó iíôîðìàöiþ ïðî ñòðóêòóðó, à ñàìå ïàðàìåòðè
àíiçîòðîïíèõ äåôîðìàöié.

Õî÷ öi ôàêòè i áóëè îïèñàíi ðàíiøå [61, 62], ïðîòå âîíè ñïîñòåðiãàëèñÿ äëÿ
âåëèêèõ êóòiâ ðîçîði¹íòàöi¨ i íå âñi ïàðàìåòðè äåôîðìàöié áóëè âèçíà÷åíi.

Àñèìåòðè÷íå ñïîòâîðåííÿ  ðàòêè ïðèçâîäèòü äî çñóâó áðåããiâñüêîãî ïiêó ùîäî
àçèìóòàëüíî¨ îði¹íòàöi¨ çðàçêà. Öå ìîæå ïðèçâîäèòè äî ïîìèëîê ïðè iíòåðïðåòà-
öi¨ êðèâèõ, îñêiëüêè âîíè ìîæóòü áóòè iíòåðïðåòîâàíi ÿê êîìïîçèöiéíi êîëèâà-
ííÿ àáî íàõèëè ïëîùèí â ðåëàêñàöiéíèõ ìåõàíiçìàõ. Òîìó êîðåêòíå âèçíà÷åííÿ
ïàðàìåòðiâ ðîçîði¹íòîâàíèõ ïñåâäîìîðôíèõ çðàçêiâ ïîâèííî áàçóâàòèñÿ íà ïðè-
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ïóùåííi ïðî àñèìåòðè÷íi ñïîòâîðåííÿ äåôîðìîâàíèõ åëåìåíòàðíèõ êîìiðîê.
Ùå îäíèì äæåðåëîì iíôîðìàöi¨ ïðî äîñëiäæóâàíi çðàçêè ¹ àìïëiòóäè ïiêiâ ñà-

òåëiòiâ íà ÊÄÂ [45]. Öåé ìåòîä, äåòàëüíî îïèñàíèé â ðîçäiëi 5.5, áóâ çàñòîñîâàíèé
i äëÿ iíòåðïðåòàöi¨ öèõ åêñïåðèìåíòiâ.

Ïðîïîíó¹òüñÿ ìîäåëü, ÿêà äîçâîëÿ¹ ðîçðàõóâàòè äèôðàêöiéíèé ïðîôiëü ïñåâ-
äîìîðôíèõ áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð, âèðîùåíèõ íà äîâiëüíî îði¹íòîâàíié ïiä-
êëàäöi. Çîñåðåäèìî òàêîæ óâàãó íà äåÿêèõ ãåîìåòðè÷íèõ àñïåêòàõ, ïîâ'ÿçàíèõ
ç âèâ÷åííÿì äèôðàêöi¨ ðåíòãåíiâñüêîãî âèïðîìiíþâàííÿ íà ðîçîði¹íòîâàíèõ ïiä-
êëàäêàõ.

Åêñïåðèìåíòàëüíà ìåòîäèêà
Äîñëiäæóâàíi çðàçêè áóëè âèðîùåíi íà GaAs ïiäêëàäöi ç îði¹íòàöi¹þ 100 ïðè

äîïîìîçi ÌÏÅ i ñêëàäàëèñÿ ç 17 ïåðiîäiâ In0.3Ga0.7As/GaAs øàðiâ ç òîâùèíîþ
33/189 àíãñòðåìiâ âiäïîâiäíî. Äîäàòêîâà iíôîðìàöiÿ ïðî öi øàðè ìîæå áóòè çíà-
éäåíà [60].

Ðåíòãåíiâñüêi ÊÄÂ âèìiðþâàëèñü â äiàïàçîíi 3�, ïîáëèçó òî÷íîãî êóòà
Âóëüôà-Áðåããà äëÿ ðåôëåêñó 004 â ω/2θ ðåæèìi íà äâîêðèñòàëüíîìó ñïåêòðîìå-
òði (GaAs (001) ìîíîõðîìàòîð Cu Kα âèïðîìiíþâàííÿ). ÊÄÂ âèìiðþâàëèñÿ äëÿ
àçèìóòàëüíèõ êóòiâ 0�, 45�, 90�, 135�, 180�, 225�, 270�, 315� ïî âiäíîøåí-
íþ äî íàïðÿìó [110]. Âñÿ iíôîðìàöiÿ ïðî ñòðóêòóðè áóëà îäåðæàíà çiñòàâëåííÿì
åêñïåðèìåíòàëüíèõ i ìîäåëüîâàíèõ ÊÄÂ.

Àçèìóòàëüíî-çàëåæíå ìîäåëþâàííÿ ÊÄÂ
Äëÿ ìîäåëþâàííÿ ÊÄÂ âèêîðèñòîâóâàâñÿ ïëîñêî-õâèëåâèé ðåêóðåíòíèé ìå-

òîä [24], öiëêîì àäåêâàòíèé äëÿ ïëàíàðíèõ ñòðóêòóð, à òàêîæ ðîçâ'ÿçîê ðiâíÿíü
Òàêà i [1]. Îáèäâà ìåòîäè äàëè iäåíòè÷íi ðåçóëüòàòè. Äëÿ ïiäâèùåííÿ òî÷íîñòi
õâèëåâi âåêòîðè çíàõîäèëèñÿ ÷èñåëüíî [44]. Çìiíà àçèìóòàëüíîãî êóòà ìîäåëþ-
âàëàñÿ çà äîïîìîãîþ çìiíè êóòiâ ðîçîði¹íòàöi¨ InGaAs øàðiâ i âñi¹¨ ñòðóêòóðè â
öiëîìó çà ãàðìîíiéíèì çàêîíîì.

Îêðiì îïèñàíèõ âèùå ïiäõîäiâ, ðåçóëüòàòè áóëè ïåðåâiðåíi çà äîïîìîãîþ ÷è-
ñòîãî òðèâèìiðíîãî ìîäåëþâàííÿ, çàñíîâàíîãî íà ìåòîäi ìîäåëþâàííÿ áàãàòîïðî-
ìåíåâî¨ äèôðàêöi¨ [14]. Ó äàíîìó ïiäõîäi ðîçãëÿäàþòüñÿ x, ó, z ïðîåêöi¨ âåêòîðiâ
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îáåðíåíî¨  ðàòêè i âñiõ 4*N õâèëåâèõ âåêòîðiâ (äå N � êiëüêiñòü òî÷îê çâîðîòíîãî
ïðîñòîðó, ÿêi áåðóòü ó÷àñòü â äèôðàêöi¨), çàâäÿêè ÷îìó äîñèòü ïðîñòî ðåàëiçó-
âàòè àçèìóòàëüíå ñêàíóâàííÿ çðàçêà. Äàíèé ìåòîä áóâ ìîäèôiêîâàíèé äëÿ áà-
ãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð [63] i çàñòîñîâàíèé äëÿ àíàëiçîâàíèõ îá'¹êòiâ. Ðåçóëüòàòè
ìîäåëþâàííÿ ïîâíiñòþ ñïiâïàëè ç îïèñàíèìè âèùå äâîâèìiðíèìè ïiäõîäàìè.

Ðèñ. 5.11. Åêñïåðèìåíòàëüíi (÷åðâîíèì òà ñèíiì) i ìîäåëüîâàíi (çåëåíèì i ñàëàòîâèì) ÊÄÂ äëÿ
àçèìóòàëüíèõ êóòiâ 90� (2 âåðõíi êðèâi) i 270� (2 íèæíi êðèâi).

Íà ðèñ. 5.11 ïîêàçàíi äâi ïàðè åêñïåðèìåíòàëüíèõ i çìîäåëüîâàíèõ ÊÄÂ äëÿ
àçèìóòàëüíèõ êóòiâ 90� i 270�. Âiäñòàíü ìiæ ïiêàìè ñàòåëiòiâ ðiçíà äëÿ ðiçíèõ
àçèìóòàëüíèõ êóòiâ. Öå ïîÿñíþ¹òüñÿ íàÿâíiñòþ ðîçîði¹íòàöi¨ ïiäêëàäêè, ÿêà â
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íàøîìó âèïàäêó ñêëàäàëà áëèçüêî 40 êóòîâèõ õâèëèí. Âiäçíà÷èìî, ùî öÿ ðîçî-
ði¹íòàöiÿ çáåðiãà¹òüñÿ i ó âñiõ âèðîùåíèõ øàðàõ.

Ïðîòå ìîæíà áà÷èòè ùî íóëüîâèé ïiê òåæ çñóíóòèé i äëÿ ïîÿñíåííÿ öüîãî
ôàêòó çðîáëåíî ïðèïóùåííÿ, ùî âåêòîð äèôðàêöi¨ äåÿêèõ øàðiâ íàõèëåíèé ùî-
äî âåêòîðà äèôðàêöi¨ ïiäêëàäêè. Îñêiëüêè InGaAs ìà¹ áiëüøó ïîñòiéíó  ðàòêè
íiæ GaAs, òî öiëêîì çàêîíîìiðíî, ùî çà íàÿâíîñòi àíiçîòðîïi¨ â ñòðóêòóði, ùî
âèêëèêàíà ðîçîði¹íòàöi¹þ âåêòîðà äèôðàêöi¨ ïiäêëàäêè ùîäî ïîâåðõíi, ìîæóòü
âèíèêíóòè äåôîðìàöi¨, íàïðàâëåíi íà çáiëüøåííÿ ëîêàëüíîãî ïàðàìåòðó  ðàòêè
äëÿ InGaAs øàðiâ (ðèñ. 5.12).

a) b)

Ðèñ. 5.12. Ìîäåëü äåôîðìàöi¨ êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè In0.3Ga0.7As/GaAs çðàçêà ç ðîçîði¹íòàöi¹þ.
×îðíèì � àòîìè GaAs, ÷åðâîíèì - àòîìè InGaAs. à) âñÿ áàãàòîøàðîâà ñòðóêòóðà á) åëåìåíòàðíà
êîìiðêà. Òóò α � êóò ðîçîði¹íòàöi¨ ïiäêëàäêè, a - ïàðàìåòð  ðàòêè GaAs bn i bt � íîðìàëüíi
i òàíãåíöiàëüíi ïàðàìåòðè  ðàòêè íàïðóæåíîãî InGaAs ∆ψ i ∆φ � íîðìàëüíi i òàíãåíöiàëüíi
êóòè ðîçîði¹íòàöi¨ àòîìíèõ ïëîùèí InGaAs.

Íà ðèñ. 5.12à ïðåäñòàâëåíà ìîäåëü ñïîòâîðåíî¨ îïèñàíèì âèùå ÷èíîì êðè-
ñòàëi÷íî¨  ðàòêè, à íà ðèñ. 5.12á ñïîòâîðåíà åëåìåíòàðíà êîìiðêà InGaAs i íå
ñïîòâîðåíà äëÿ GaAs. Îñêiëüêè ïàðàìåòð  ðàòêè äëÿ InGaAs bt áiëüø íiæ a äëÿ
GaAs, ïîäiáíà äåôîðìàöiÿ ñòà¹ åíåðãåòè÷íî âèãiäíîþ [62]. Êðiì òîãî, íåîáõiäíî
îêðåìî âiäçíà÷èòè ùî ïîäiáíà äåôîðìàöiÿ íå ñóïðîâîäæó¹òüñÿ óòâîðåííÿì äèñ-
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ëîêàöié, îòæå çáiëüøåííÿ åíåðãi¨ çà ðàõóíîê ¨õ ïîÿâè íå âiäáóâà¹òüñÿ.
Äëÿ äîêàçó äàíî¨ ìîäåëi äåôîðìàöi¨ áóëî ïðîâåäåíî ïîðiâíÿííÿ ìîäåëüîâàíèõ

ÊÄÂ ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè. Äóæå õîðîøèé çáiã ïîëîæåííÿ ïiêiâ, ñàòåëiòiâ ñïî-
ñòåðiãàëîñÿ äëÿ âñüîãî äiàïàçîíó àçèìóòàëüíèõ êóòiâ, ùî ïiäòâåðäæó¹ îïèñàíó
ìîäåëü.

Ç àíàëiçó ÊÄÂ äëÿ âiäáèòòÿ 004 áóëî âèçíà÷åíî, ùî êóò ðîçîði¹íòàöi¨ âñi¹¨
ñòðóêòóðè α=40 êóòîâèõ õâèëèí, à ëîêàëüíèé êóò ðîçîði¹íòàöi¨ InGaAs øàðiâ
∆φ=145 êóòîâèõ ñåêóíä â íàïðÿìi [011]. Ùî æ ñòîñó¹òüñÿ âèìiðþâàííÿ êóòà
∆ψ - öå äåùî ñêëàäíiøå çàâäàííÿ, îñêiëüêè íà äèôðàêöiþ âiä ïëîùèí òèïó 001
âií íå âïëèâà¹. Äëÿ âèìiðþâàííÿ êóòà ∆ψ íåîáõiäíèé àíàëiç ÊÄÂ äëÿ íåñèìå-
òðè÷íèõ âiääçåðêàëåíü. Íàæàëü åêñïåðèìåíòàëüíi êðèâi äëÿ 224 i 113 ðåôëåêñiâ
áóëè íåäîñòàòíüî ÿêiñíèìè, ïðîòå ç öèõ âèìiðþâàíü ìîæíà ñòâåðäæóâàòè ùî êóò
∆ψ ≈1�.

Ïåðåõiäíà îáëàñòü ìiæ øàðàìè
Äîäàòêîâó iíôîðìàöiþ ïðî äîñëiäæóâàíó ñòðóêòóðó ìîæíà îäåðæàòè ïîðiâ-

íþþ÷è iíòåíñèâíîñòi çìîäåëüîâàíèõ i åêñïåðèìåíòàëüíèõ ÊÄÂ. Ç öüîãî ïîðiâíÿ-
ííÿ ìîæíà ç'ÿñóâàòè âèãëÿä i ïàðàìåòðè ïåðåõiäíî¨ îáëàñòi ìiæ øàðàìè ç ðiçíîãî
ìàòåðiàëó.

Ìåòîäèêó ìîäåëþâàííÿ ïåðåõiäíî¨ îáëàñòi ìiæ øàðàìè äåòàëüíî îïèñàíî â
ðîçäiëi 5.5 à â öüîìó ðîçäiëi ïðîñòî âèêîðèñòàíî äëÿ äåìîíñòðàöi¨ ¨¨ ìîæëèâîñòåé
5.13.

Ñïðîáè ìîäåëþâàòè ÊÄÂ ïðè ëiíiéíîìó àáî êâàäðàòè÷íîìó ãðàäi¹íòi êîí-
öåíòðàöi¨ In òà ïðè îäíàêîâié ãëèáèíi ïðîíèêíåííÿ ãðàäi¹íòà â îáèäâà øàðè, ùî
êîíòàêòóþòü, íå äàëî çàäîâiëüíîãî ðåçóëüòàòó. Òîìó áóëà âèáðàíà ìîäåëü çìiíè
ïàðàìåòðiâ ïðåäñòàâëåíà íà âñòàâöi â ðèñ. 5.13. Ó öié ìîäåëi ââàæà¹òüñÿ, ùî êîí-
öåíòðàöiÿ In, ÿêèé àáñîðáóþòüñÿ íà ïîâåðõíi ãiðøå, íiæ Ga, çáiëüøó¹òüñÿ ïîñòó-
ïîâî â InGaAs øàði, à íàäëèøîê In îïèíÿ¹òüñÿ â GaAs øàði, äå éîãî êîíöåíòðàöiÿ
ïàäà¹ çà ãiïåðáîëi÷íèì çàêîíîì.

ßê âèäíî ç ðèñ. 5.13 òàêèì ÷èíîì äîñÿãà¹òüñÿ õîðîøà âiäïîâiäíiñòü iíòåíñèâ-
íîñòåé îñíîâíèõ ïiêiâ, ïðîòå ìiæ íèìè iíòåíñèâíiñòü åêñïåðèìåíòàëüíî¨ êðèâî¨
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Ðèñ. 5.13. Åêñïåðèìåíòàëüíà (÷îðíèì) ÊÄÂ äëÿ ðåôëåêñó 400, ÊÄÂ äëÿ ìîäåëi ç ðiçêèì ãðà-
äi¹íòîì (ñiðèì, øòðèõàìè) i ÊÄÂ ç ãiïåðáîëi÷íèì ãðàäi¹íòîì íà iíòåðôåéñi ìiæ øàðàìè (÷îð-
íèì,ïóíêòèðîì ). Íà âñòàâöi ïàðàìåòðè  ðàòîê â àíãñòðåìàõ ïî îñi õ i ãëèáèíà ïiäøàðó â ìêì
ïî îñi ó: ÷îðíèì - ãiïåðáîëi÷íèé, ñiðèì - ðiçêèé ãðàäi¹íò.

çíà÷íî âèùå íiæ ó ìîäåëüîâàíî¨. Öå ïîÿñíþ¹òüñÿ äèñïåðñi¹þ òîâùèíè øàðiâ â
ðiçíèõ ïåðiîäàõ ñòðóêòóðè [10].

Âèñíîâêè
Ç àíàëiçó ïðèâåäåíèõ ðåçóëüòàòiâ, ìîæíà çðîáèòè íàñòóïíi âèñíîâêè:
� íåâðàõóâàííÿ àíiçîòðîïíîãî õàðàêòåðó äåôîðìàöi¨ ïðè âèçíà÷åííi ïàðàìå-

òðiâ äîñëiäæóâàíèõ ñòðóêòóð ïðèçâîäèòü äî íåâiðíèõ âèñíîâêiâ ùîäî ñòðóêòóðè
çðàçêiâ, ùî äîñëiäæóþòüñÿ, i íàâiòü ôiçèöi ¨õ âèðîùóâàííÿ;

� àçèìóòàëüíi çàëåæíîñòi ÊÄÂ äîçâîëÿþòü âèçíà÷èòè ïàðàìåòðè àíiçîòðîïíî¨
äåôîðìàöi¨ êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè, ÿêà ñïîñòåðiãà¹òüñÿ íàâiòü äëÿ äóæå ìàëèõ êóòiâ
ðîçîði¹íòàöi¨ ñòðóêòóðè (ìåíøå îäíîãî ãðàäóñà);

�àíàëiçóþ÷è â êîìïëåêñi ÊÄÂ äëÿ ñèìåòðè÷íèõ i àñèìåòðè÷íèõ ðåôëåêñiâ
ìîæíà âèçíà÷èòè âñi ïàðàìåòðè ñïîòâîðåíî¨ êîìiðêè êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè;
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�ïiäãîíêîþ èíòåíñèâíîñòåé ïiêiâ, ñàòåëiòiâ, ùî ìîäåëþþòüñÿ ÊÄÂ, ïiä åêñïå-
ðèìåíòàëüíi ìîæíà âèçíà÷èòè ïàðàìåòðè iíòåðôåéñó ìiæ ðiçíèìè øàðàìè.

5.8 Àçèìóòàëüíi çàëåæíîñòi äèôðàêöi¨ ÿê íîâèé ìåòîä
àíàëiçó

Àíàëiç ñòðóêòóð çà äîïîìîãîþ ðåíòãåíiâñüêèõ ïðîìåíiâ çàçâè÷àé ïðîâîäÿòü
òàêèì ÷èíîì: çìiíþþòü êóò ïàäiííÿ âèïðîìiíþâàííÿ íà çðàçîê, àáî êóò, ïiä ÿêèì
äèôðàãîâàíå âèïðîìiíþâàííÿ ðå¹ñòðó¹òüñÿ, i âèìiðþþòü iíòåíñèâíiñòü äèôðàãî-
âàíîãî ïó÷êà. Îäèí ç âàðiàíòiâ çìiíè ãåîìåòði¨ ïàäiííÿ ïðîìåíþ íà çðàçîê - öå
îáåðòàííÿ çðàçêà íàâêîëî íîðìàëi äî éîãî ïîâåðõíi - òàê çâàíå àçèìóòàëüíå ñêàíó-
âàííÿ. Òàêèé òèï âèìiðþâàííÿ äîçâîëÿ¹ ëåãêî çíàõîäèòè àíiçîòðîïíi äåôîðìàöi¨
ñòðóêòóðè (íàïðèêëàä ðîçîði¹íòàöiþ àòîìíèõ ïëîùèí âiäíîñíî ïîâåðõíi). Êðiì
òîãî äëÿ àñèìåòðè÷íèõ ðåôëåêñiâ öåé ìåòîä äà¹ ìîæëèâiñòü îòðèìàòè iíôîðìà-
öiþ ïðî çðàçîê íàâiòü ìàþ÷è ìàëó êóòîâó ðîçäiëüíó çäàòíiñòü äèôðàêòîìåòðà ïî
êóòàì îáåðòàííÿ çðàçêà (ðèñ. 5.14).

Ðèñ. 5.14. Àçèìóòàëüíå ñêàíóâàííÿ InGaAs/GaAs íàäãðàòêè ïîáëèçó ðåôëåêñó 113.

Îêðiì ïðîñòèõ àçèìóòàëüíèõ ñêàíiâ ìîæíà âèêîðèñòîâóâàòè êîìáiíàöiþ òà-
êèõ ñêàíiâ iç çâè÷àéíèì ω − 2θ ñêàíóâàííÿì (ðèñ. 5.15).
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Ðèñ. 5.15. Àçèìóòàëüíi êàðòè âiä InGaAs/GaAs íàäãðàòêè ïîáëèçó 113 ðåôëåêñó.

Íà ðèñ. 5.16 çîáðàæåíî òåîðåòè÷íî ðîçðàõîâàíà òà åêñïåðèìåíòàëüíî âèìiðÿíi
àçèìóòàëüíi êàðòè.

Ðèñ. 5.16. Àçèìóòàëüíi êàðòè ðåôëåêñó 113 âiä 8-øàðâî¨ InGaAs/GaAs (8íì/40íì) íàäãðàòêè.
Çëiâà - òåîðåòè÷íî ðîçðàõîâàíèé, çïðàâà - åêñïåðèìåíòàëüíèé.

Îäíàê íàâiùî ïîòðiáíi òàêi çáî÷åííÿ? Ïiä ÷àñ àíàëiçó âèìiðÿíèõ ðåçóëüòà-
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òiâ ìîæå âèíèêíóòè íåîäíîçíà÷íiñòü iíòåðïðåòàöi¨ îòðèìàíèõ ÊÄÂ ïîâ'ÿçàíà ç
àçèìóòàëüíîþ àíiçîòðîïi¹þ çðàçêó, ùî âèìiðþ¹òüñÿ. Íà ðèñ. 5.17 çîáðàæåíî äâi
ÊÄÂ âiä 8-øàðâî¨ InGaAs/GaAs (8íì/40íì) íàäãðàòêè: îäíà êðèâà äëÿ íîðìàëü-
íî¨, à äðóãà � äëÿ ñòðóêòóðè â ÿêié InGaAs øàðè ìàþòü ðîçîði¹íòàöiþ. ßê áà÷èìî
öi êðèâi ìàéæå îäíàêîâi. Îäíàê íà àçèìóòàëüíié êàðòi âiäðàçó ìîæíà ïîáà÷èòè
ðiçíèöþ i íàâiòü âèìiðÿòè ðîçîði¹íòàöiþ (ðèñ. 5.18).

Ðèñ. 5.17. ÊÄÂ ðåôëåêñó 004 âiä 8-øàðâî¨ InGaAs/GaAs (8íì/40íì) íàäãðàòêè. Çåëåíèì - ç
ðîçîði¹íòàöi¹þ InGaAs øàðiâ, êðàñíèì - áåç.

Ùå îäíå âèêîðèñòàííÿ àçèìóòàëüíèõ êàðò - äëÿ àíàëiçó áàãàòîõâèëüîâî¨ äè-
ôðàêöi¨. Íà ðèñ. 5.19 çîáðàæåíî âèïàäîê 6-õâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨ âiä GaAs êðèñòà-
ëà. Îñíîâíèé (êâàçiçàáîðîíåíèé) ðåôëåêñ 002 i ùå ÷îòèðè: 204 404 40-2 20-2.

Çðîçóìiëî, ùî ïîäiáíi âèìiðþâàííÿ áàãàòîõâèëüîâî¨ äèôðàêöi¨ ìîæëèâî ïðî-
âîäèòè i äëÿ áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð äëÿ áiëüø òî÷íîãî âèçíà÷åííÿ ¨õ ïàðà-
ìåòðiâ. Íà êîíôåðåíöi¨ X-TOP 2006 áóëî ïðîäåìîíñòðîâàíî åêñïåðèìåíòàëüíó
ðîáîòó â ÿêié äîñëiäæóâàëèñü ñàìå áàãàòîõâèëüîâi åôåêòè â øàðóâàòèõ ñòðóêòó-
ðàõ. Öi åôåêòè áóëè ëåãêî ïîÿñíåíî i ïðîìîäåëüîâàíî çà äîïîìîãîþ ðîçðîáëåíîãî
â ðàìêàõ öi¹¨ äèñåðòàöiéíî¨ ðîáîòè ìåòîäîì.
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Ðèñ. 5.18. Àçèìóòàëüíi êàðòè ðåôëåêñó 004 âiä 8-øàðâî¨ InGaAs/GaAs (8íì/40íì) íàäãðàòêè.
Çëiâà - ç ðîçîði¹íòàöi¹þ, çïðàâà - áåç.

Ðèñ. 5.19. Àçèìóòàëüíi êàðòè ðåôëåêñiâ 000 002 204 404 40-2 20-2 âiä GaAs êðèñòàëà.

5.9 Ðîçðàõóíîê êàðò çâîðîòíîãî ïðîñòîðó(�)

Äëÿ îäíîçíà÷íîãî âèçíà÷åííÿ ïàðàìåòðiâ âíóòðiøíüî¨ ñòðóêòóðè êðèñòàëi-
÷íîãî òâåðäîãî òiëà ìåòîäàìè ðåíòãåíîñòðóêòóðíîãî àíàëiçó ïðîñòèõ êðèâèõ äè-
ôðàêöiéíîãî âiäáèòòÿ áóâà¹ íåäîñòàòíüî. Òîìó âèíèêà¹ íåîáõiäíiñòü â áiëüø ií-
ôîðìàòèâíèõ ìåòîäàõ âèìiðþâàííÿ, òàê çâàíèõ äâîìiðíèõ êàðòàõ ðîçïîäiëó ií-
òåíñèâíîñòi. Íàéáiëüø ïîøèðåíèé âèä òàêèõ êàðò ¹ ñóìiùåíèì ω/2θ i ω ñêàíóâà-
ííÿ - òàê çâàíi êàðòè çâîðîòíîãî ïðîñòîðó. Àíàëiç îäåðæàíèõ êàðòèí äóæå ÷àñòî
ïðîâîäèòèñÿ ïðîñòî åìïiðè÷íèì ìåòîäîì çà àíàëîãi¹þ ç âæå âiäîìèìè ç ëiòåðà-
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òóðè ðåçóëüòàòàìè.
Äëÿ áiëüø ÿêiñíîãî àíàëiçó íåîáõiäíå ìîäåëþâàííÿ ïîäiáíèõ êàðò ðîçïîäiëó

èíòåíñèâíîñòåé. Ïðîòå iñíóþ÷i íà ñüîãîäíi ìåòîäè çàñíîâàíi àáî íà êiíåìàòè÷íèõ
ìîäåëÿõ àáî íà ðiâíÿííÿõ Òàêàãi, ùî íå áëèùàòü òî÷íiñòþ. Ïëîñêîõâèëüîâà äè-
íàìi÷íà òåîðiÿ ¹ áiëüø òî÷íîþ i øèðîêî çàñòîñîâíîþ, àëå ìà¹ iñòîòíå îáìåæåííÿ
- âiäñóòíiñòü iíôîðìàöi¨ ïðî íàïðÿì äèôðàãîâàíîãî ïðîìåíÿ.

Ó öüîìó ðîçäiëi íàéáiëüø òî÷íèé íà ñüîãîäíi àëãîðèòì ðîçðàõóíêó äèôðàêöi¨
âiä øàðóâàòèõ ñòðóêòóð, ùî îïèñàíî â ðîçäiëi 4.2, çàñòîñîâàíèé äëÿ ïîáóäîâè
êàðò çâîðîòíîãî ïðîñòîðó.

5.9.1 Êàðòè äëÿ íàäãðàòîê ùî ñêëàäàþòüñÿ ç øàðiâ äâîõ òèïiâ

Ìåòîä, ùî îïèñàíî â ðîçäiëi 4.2, ðîçðàõîâó¹ âñi õâèëi ùî âèõîäÿòü ç êðèñòàëà
áåç óðàõóâàííÿ ¨õ íàïðÿìó. Òîìó äëÿ ìîäåëþâàííÿ ðåàëüíîãî åêñïåðèìåíòó ç
êiíöåâèì äåòåêòîðîì íåîáõiäíèé äîäàòêîâèé ðîçðàõóíîê íàïðÿìó äèôðàãîâàíèõ
ïðîìåíiâ.

Íà ðèñ. 5.22 ïðåäñòàâëåíà ñõåìà, ùî ïîÿñíþ¹ äèôðàêöiþ ïðîìåíiâ â áàãàòî-
øàðîâié ñòðóêòóði, ùî ñêëàäà¹òüñÿ ç äâîõ ðiçíèõ ìàòåðiàëiâ.

Âåêòîðà ~K0 i ~Kh � âiäïîâiäíî ïàäàþ÷èé i äèôðàãîâàíèé ïðîìåíi, O i O′ �
òî÷êè ïî÷àòêó ïàäàþ÷îãî ïðîìåíÿ (öåíòðè êië ç ðàäióñàìè K) äëÿ ñóöiëüíèõ i
ïóíêòèðíèõ ëiíié âiäïîâiäíî, ~hS i ~hL - âåêòîðà îáåðíåíî¨ ãðàòêè ïiäêëàäêè i øà-
ðó â ïîâiòði; âçäîâæ ïðÿìié LM ñïîñòåðiãà¹òüñÿ ñàòåëèòíà ñòðóêòóðà êàðòèíè äè-
ôðàêöi¨. ßêùî øàðè àáñîëþòíî íàïðóæåíi, ïðÿìà LM áóäå ïàðàëåëüíà íîðìàëi~n,
ÿêùî àáñîëþòíî ðåëàêñîâàíi � ïàðàëåëüíà âåêòîðó ~hS (òîäi âåêòîðà ~hS i ~hL êîë-
ëiíåàðíi). Íà ìàë. 1 çîáðàæåíèé âèïàäîê ÷àñòêîâî ðåëàêñîâàíèõ øàðiâ.

Õàé êîîðäèíàòè êiíöiâ âåêòîðiâ ~hS (hxs, hys, h
′
zs) i ~hL (hxl, hyl, h

′
zl) (h′zs i h′zl -

ïåðåðàõîâàíi äëÿ ïîâiòðÿ), ïî÷àòêà i êiíöÿ âåêòîðà ~Kh (Kx, Ky, Kz) i (xh, yh, zh).
Òîäi êiíåöü âåêòîðà ~Kh ìîæíà çíàéòè ç óìîâè çíàõîäæåííÿ öi¹¨ êðàïêè íà ñôåði
ç öåíòðîì â òî÷öi O i ðàäióñîì K:

(xh −Kx)
2 + (yh −Ky)

2 + (zh −Kz)
2 = 1 (5.1)
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Ðèñ. 5.20. Õiä ïðîìåíiâ íà ïîâåðõíi ñòðóêòóðè, ùî ñêëàäà¹òüñÿ ç øàðiâ ç äâîõ ðiçíèõ ìàòåðiàëiâ.

i îäíî÷àñíî íà ïðÿìié LM:

xh − hxs

hxl − hxs
=

yh − hys

hyl − hys
=

zh − h′zs

h′zl − h′zs

(5.2)

Ðîçâ'ÿçêàìè öi¹¨ ñèñòåìè áóäóòü äâà êîðåíi, ç ÿêèõ âèáèðà¹òüñÿ íàéáiëüø áëèçü-
êèé äî êiíöÿ äèôðàãîâàíîãî âiä ïiäêëàäêè âåêòîðà. Òàêèì ÷èíîì ìîæíà çíàéòè
íàïðÿì âåêòîðà ~Kh âiä ñòðóêòóðè äëÿ äàíîãî êóòà ïàäiííÿ.

Îñêiëüêè ω-ñêàí äëÿ ïëîñêîâîëíîâîé äèíàìi÷íî¨ òåîði¨ ¹ äåëüòà ôóíêöi¹þ (ìî-
íîõðîìàòè÷íà õâèëÿ i íiÿêî¨ êóòîâî¨ ðîçáiæíîñòi), íåîáõiäíî ââîäèòè äåÿêó àïà-
ðàòíó ôóíêöiþ äåòåêòîðà � íàïðèêëàä Ãàììà-ôóíêöiþ, ôóíêöiþ Ëîðåíöÿ àáî
ïðîñòî ïðÿìîêóòíó ùiëèíó. Äëÿ ïîáóäîâè êàðòè çâîðîòíîãî ïðîñòîðó ïðîâîäè-
òüñÿ àíàëiç: ÷è ïîòðàïëÿ¹ êóò ìiæ ïðîåêöi¹þ äèôðàãîâàíîãî ïðîìåíÿ â ïëîùèíó
äèôðàêöi¨ i ïîëîæåííÿì äåòåêòîðà (îäíîçíà÷íî âèçíà÷à¹òüñÿ ç óìîâè çâ'ÿçàíî-
ãî ω/2θ ñêàíóâàííÿ) â àïàðàòíó ôóíêöiþ. ßêùî ïîòðàïëÿ¹ � âèâîäèòèñÿ ðîç-
ðàõîâàíà äëÿ äàíîãî êóòà ïàäiííÿ iíòåíñèâíiñòü, ÿêùî íi � íóëü. Íà ðèñ. 5.21
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á) ïðåäñòàâëåíà åêñïåðèìåíòàëüíà êàðòà äëÿ ðåôëåêñó 113 8-ñëîéíîé íàäãðàòêè
InGaAs/GaAs. Íà ðèñ. 5.21 à) � ïðîìîäåëüîâàíà îïèñàíèì âèùå ìåòîäîì ïîâíiñòþ
íàïðóæåíà òàêà æ ñòðóêòóðà.

à) á)
Ðèñ. 5.21. Êàðòà ðåôëåêñó 113 âiä 8-ïåðiîäíî¨ íàä ðàòêè In0.2Ga0.8As/GaAs (40/113
�A) íà GaAs ïiäêëàäèíöi. à) ìîäåëü, á) � åêñïåðèìåíò. Ïî îñi õ � ω/2θ ÊÄÂ, ïî ó � ω.

Âèñíîâêè.
Çàïðîïîíîâàíèé ìåòîä äîçâîëÿ¹ ðîçðàõîâóâàòè êàðòè çâîðîòíîãî ïðîñòîðó âiä

áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóð ç äîâiëüíèìè íàïðóãàìè i ëîêàëüíèìè ðàçîðèåíòàöèÿìè
â øàðàõ.

Ðîçðàõóâàòè êàðòó çâîðîòíîãî ïðîñòîðó çàïðîïîíîâàíèì ìåòîäîì ìîæíà i íà
áàçi áóäü-ÿêîãî ïëîñêîâîëíîâîãî ïiäõîäó - ïðîñòî òðåáà ñïðîåêòóâàòè íà ïëîùè-
íó äèôðàêöi¨ âñå âåêòîðà â ñèñòåìi, ïðîòå ïðàâîìiðíiñòü òàêîãî ïiäõîäó íåîáõiäíî
àíàëiçóâàòè ó êîæíîìó âèïàäêó îêðåìî. Âèêîðèñòàííÿ îïèñàíîãî âèùå òðèâèìið-
íîãî àëãîðèòìó ìîäåëþâàííÿ äèôðàêöi¨ ïîçáàâëÿ¹ âiä çàéâèõ îïåðàöié i ãàðàíòó¹
ïðàâèëüíiñòü ðîçðàõóíêó äëÿ ïëàíàðíûõ ñòðóêòóð.

5.9.2 Êàðòè äëÿ äîâiëüíèõ íàäãðàòîê

Iñíó¹ i iíøèé ìåòîä ïîáóäîâè êàðò íà áàçi îïèñàíîãî âèùå àëãîðèòìó ðîçðà-
õóíêó áàãàòîïðîìåíåâî¨ äèôðàêöi¨: îñêiëüêè â ðîçðàõóíêàõ iíôîðìàöiÿ ïðî ïî-
ëÿðèçàöiþ ïàäàþ÷îãî ïðîìåíÿ çàäà¹òüñÿ òiëüêè íà îñòàííié ñòàäi¨ (??), ìîæíà
ðîçðàõóâàòè àìïëiòóäè äèôðàãîâàíèõ ïðîìåíiâ ñèãìà i ïi ïîëÿðèçàöi¨ i ïîáóäó-
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âàâøè äâi ïëîùèíè ïåðïåíäèêóëÿðíi öèì àìïëiòóäàì, ëiíiÿ ¨õ ïåðåòèíó i áóäå
íàïðÿìîì âåêòîðà ~Kh. Õî÷ öåé ìåòîä áiëüø óíiâåðñàëüíèé i âæå âèïðîáóâàíèé ó
äi¨, ïðîòå âií ùå íå äîâåäåíèé äî ñòàíó ïðèäàòíîãî äëÿ íîðìàëüíîãî âèêîðèñòà-
ííÿ.

Ðèñ. 5.22. Õiä ïðîìåíiâ íà ïîâåðõíi ñòðóêòóðè, ùî ñêëàäà¹òüñÿ ç øàðiâ ç äâîõ ðiçíèõ ìàòåðiàëiâ.

Âèñíîâêè.
Îñêiëüêè àëãîðèòì ðîçðàõóíêó âçà¹ìîäi¨ ðåíòãåíiâñüêèõ ïðîìåíiâ iç ñòðóêòó-

ðîþ ¹ áàãàòîïðîìåíåâèì, îïèñàíèì âèùå ìåòîäîì ìîæíà çìîäåëþâàòè êàðòó çâî-
ðîòíîãî ïðîñòîðó ó ðàçi îäíî÷àñíî¨ äèôðàêöi¨ äåêiëüêîõ ïðîìåíiâ. Ïðîòå äàíå
çàâäàííÿ âèõîäèòü çà ðàìêè äàíèõ òåç i, ìîæëèâî, áóäå ðåàëiçîâàíà íàäàëi.

Âðàõóâàííÿ âïëèâó íåiäåàëüíîñòåé â ïëîùèíi ñòðóêòóðè â äàíié ìîäåëi ïîêè
íåìîæëèâèé.
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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¨ ãðàòêè, ÿêi áàçóþòüñÿ íà äèíàìi÷íié òåî-
ði¨ äèôðàêöi¨. Äîñëiäæåíi áàãàòîøàðîâi ñòðóêòóðè InGaAs/GaAs, AlGaAs/GaAs,
SiGe/Si. Ç àíàëiçó îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ ñëiäóþòü òàêi âèñíîâêè:

1. Âïåðøå ñòâîðåíî òî÷íó òåîðåòè÷íó ìîäåëü äèíàìi÷íî¨ N-õâèëüîâî¨ äèôðà-
êöi¨ â ïëàíàðíèõ áàãàòîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ ç øàðàìè äîâiëüíî¨ òîâùèíè. Çîêðå-
ìà, âðàõîâàíî åôåêòè âiäáèòòÿ ïðè ìàëèõ êóòàõ ïàäiííÿ i âèõîäó. Öiííiñòü çàïðî-
ïîíîâàíîãî ðiøåííÿ öi¹¨ ïðîáëåìè ïîëÿãà¹ â òîìó, ùî âîíî ìîæå áóòè çàñòîñîâàíî
äëÿ àíàëiçó åêñïåðèìåíòàëüíèõ ÊÄÂ äàëåêî âiä áðåããiâñüêîãî ïîëîæåííÿ, òîáòî
äëÿ àíàëiçó ñòðóêòóð, ÿêi ñêëàäàþòüñÿ ç ìàòåðiàëiâ, ùî çíà÷íî âiäðiçíÿþòüñÿ
ïàðàìåòðàìè ãðàòêè òà ñòðóêòóð ç äóæå òîíêèìè øàðàìè, à òàêîæ ïðè âèêîðè-
ñòàííi äîâiëüíî¨ ãåîìåòði¨ äèôðàêöi¨.

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 ïðîïîð-
öiéíà ïîãëèíàííþ â ñòðóêòóðàõ, äëÿ 2-õ òà N -õâèëüîâîãî âèïàäêó îáîõ ãåîìåòðié.
Ïîêàçàíî, ùî äëÿ ïîãëèíàþ÷èõ êðèñòàëiâ â ãåîìåòði¨ Áðåããà â áiëüøîñòi ïiäðó-
÷íèêiâ ïðèâåäåíî íåâiðíó êàðòèíó äèñïåðñiéíî¨ êðèâî¨.

3. Çàïðîïîíîâàíî ìåòîäèêó êîíòðîëþ ñòðóêòóðè øàðiâ, ÿêà ïîëÿãà¹ ó âèìi-
ðþâàííÿõ àçèìóòàëüíèõ çàëåæíîñòåé ÊÄÂ, ùî äîçâîëèëî âèçíà÷èòè ïàðàìåòðè
àíiçîòðîïíî¨ äåôîðìàöi¨ êðèñòàëi÷íî¨ ãðàòêè.

4. Ç'ÿñîâàíî ðîëü ôîðìè ðîçïîäiëó êîìïîíåíòiâ íà ìåæàõ ïîäiëó øàðiâ íà
ôîðìó ÊÄÂ ó âèïàäêó äèôðàêöi¨ Áðåããà. Ïðè ðîçãëÿäi ðiçíèõ ìîäåëåé ãðàäi¹íòà
ñêëàäó íà ìåæi ïîäiëó áóëî âñòàíîâëåíî, ùî íàéáiëüø àäåêâàòíî êðèâi âiäáèòòÿ
îïèñóþòüñÿ ïðè ââåäåííi ãiïåðáîëi÷íîãî çàêîíó çìiíè ãðàäi¹íòà íà ãðàíèöi øàðiâ
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InGaAs/GaAs.
5. Çàïðîïîíîâàíî ìîäåëü i ïðîöåäóðó ïiäãîíêè òåîðåòè÷íèõ ñïåêòðiâ äî åêñ-

ïåðèìåíòàëüíèõ ç ìåòîþ îòðèìàííÿ iíôîðìàöi¨ ïðî ïàðàìåòðè i õàðàêòåðèñòèêè
íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ñòðóêòóð òà ñòóïiíü ¨õ äîñêîíàëîñòi (ñòàò. ôàêòîð Äåáàÿ-
Âàëëåðà).

6. Äîñÿãíóòà ïîâíà (çà êóòîâèìè ïîëîæåííÿìè òà çà iíòåíñèâíîñòÿìè ïiêiâ)
êiëüêiñíà óçãîäæåíiñòü ðîçðîáëåíî¨ òåîði¨ ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè äèôðàêöiéíèìè
ÊÄÂ äëÿ ñòðóêòóð ç ðîçìèòèì iíòåðôåéñîì. Íà îñíîâi öèõ äîñëiäæåíü âñòàíîâ-
ëåíèé 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 íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ñòðóêòóð ìåòîäàìè âè-
ñîêîðîçäiëüíî¨ ðåíòãåíiâñüêî¨ äèôðàêòîìåòði¨.
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