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Обчислено комплексні Фур’є-компоненти поляризовности досконалого 

кристалу неодим-ґалійового ґранату (НҐҐ) Nd3Ga5O12 для набору рефлек-
сів і двох характеристичних довжин хвиль Рентґенового випромінення. 
Встановлено залежності узагальнених дифракційних параметрів реаль-
них монокристалів НҐҐ від концентрацій антиструктурних дефектів і ва-
кансій. Шляхом аналізи виміряних кривих дифракційного відбивання з 

використанням формул статистичної динамічної теорії дифракції в недо-
сконалих кристалах встановлено характеристики мікродефектів у дослі-
дженому монокристалі НҐҐ. 

Fourier components of polarizability of the perfect neodymium—gallium gar-
net (NGG) Nd3Ga5O12 crystal are calculated for a set of reflections and two 

characteristic x-ray wavelengths. The dependences of the generalized dif-
fraction parameters of real NGG single crystals on concentrations of antisite 

defects and vacancies are determined. The characteristics of microdefects in 

the investigated NGG single crystal are determined by analysing the meas-
ured reflection curves with using the formulas of the statistical dynamical 
theory of diffraction in imperfect crystals. 

Вычислены фурье-компоненты поляризуемости совершенного кристалла 

неодим-галлиевого граната (НГГ) Nd3Ga5O12 для набора рефлексов и двух 

характеристических длин волн рентгеновского излучения. Установлены 

зависимости обобщённых дифракционных параметров реальных моно-
кристаллов НГГ от концентраций антиструктурных дефектов и вакансий. 
Путём анализа измеренных кривых дифракционного отражения с ис-
пользованием формул статистической динамической теории дифракции в 
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несовершенных кристаллах определены характеристики микродефектов 

в исследованном монокристалле НГГ. 

Ключові слова: ґранат, стехіометрія, антиструктурні дефекти, вакансії, 
мікродефекти, крива дифракційного відбивання, дифракційні парамет-
ри, дифузне розсіяння. 

(Отримано 1 червня 2011 р.) 
  

1. ВСТУП 

Для дослідження дефектної структури реальних кристалічних ма-
теріялів найбільш широко використовуються Рентґенові дифрак-
ційні методи, які ґрунтуються на кінематичній теорії розсіяння в 

недосконалих кристалах [1, 2]. Проте ці методи страждають від не-
обхідности враховувати погано контрольований у полікристаліч-
них матеріялах вплив первинної і вторинної екстинкцій. 
 Більш надійними і точними у структурній діягностиці кристалі-
чних матеріялів є методи, які ґрунтуються на ефектах динамічної 
дифракції Рентґенових променів у монокристалах – досконалих 

[3—5] і недосконалих [6—9]. Щоправда, досягнення динамічних ди-
фракційних метод пов’язано головним чином з високоточним ви-
значенням структурних факторів і встановленням кількісних ха-
рактеристик структурних дефектів відповідно в досконалих і недо-
сконалих монокристалах з простим базисом. Проте багато з існую-
чих монокристалів мають складні базиси, а також містять ростові 
та технологічні дефекти структури, які суттєво впливають на кар-
тину динамічної дифракції і величину знайдених структурних ха-
рактеристик. Для таких кристалів ефективне застосування метод 

динамічної дифракції неможливе без врахування впливу структур-
них дефектів на когерентне розсіяння, а також ефектів дифузного 

розсіяння (ДР) від цих дефектів. 
 Одним з актуальних об’єктів такого роду є кристал неодим-
ґалійового ґранату (НҐҐ) Nd3Ga5O12, елементарна комірка якого, як 

і інших ґранатів, є найбільш складною з відомих кубічних і містить 

вісім формульних одиниць (160 атомів). Цей ґранат є об’єктом чис-
ленних наукових досліджень, яких присвячено вивченню його ме-
ханічних, теплових, оптичних, магнетних і магнетооптичних влас-
тивостей [10—18]. В сучасній техніці монокристали НҐҐ використо-
вуються переважно в оптичних приладах [19], а також в якості 
сцинтиляційного матеріялу в детекторах випромінень [20]. 
 Метою даної роботи є дослідження структури синтетичного крис-
талу НҐҐ Nd3Ga5O12 з використанням створеного недавно теоретич-
ного моделю сучасної динамічної кристалографії реальних монок-
ристалів зі складним базисом [21]. Цей модель використовує ре-
зультати узагальненої статистичної динамічної теорії дифракції в 
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недосконалих кристалах, який дозволяє самоузгодженим чином 

описувати когерентну і дифузну складові кривих дифракційного 

відбивання від кристалів [22, 23]. 
 Дана стаття має наступну структуру. В розділі 2 наведено основні 
теоретичні співвідношення для опису відбивної здатности доскона-
лого кристалу у випадку геометрії дифракції за Бреґґом. Тут же на-
ведено результати розрахунків комплексних Фур’є-компонент по-
ляризовности кристалу і відповідних дифракційних параметрів у 

випадку досконалого кристалу НҐҐ для набору рефлексів і двох ха-
рактеристичних довжин хвиль Рентґенового випромінення. 
 В розділі 3 описано основні типи точкових дефектів у кристалах 

НҐҐ, а також чисельно досліджено та аналітично апроксимовано 

залежності дифракційних параметрів ґранату від концентрацій ан-
тиструктурних дефектів та вакансій катіонів в октаедричних пози-
ціях. Продемонстровано також залежність вигляду дифракційних 

профілів від характеристик точкових дефектів. 
 В розділі 4 наведено основні співвідношення теоретичного моде-
лю сучасної динамічної кристалографії реальних монокристалів зі 
складним базисом [21], які застосовуються для опису відбивної зда-
тности досліджуваного недосконалого кристалу НҐҐ у випадку гео-
метрії дифракції за Бреґґом. 
 В розділі 5 описано досліджуваний зразок монокристалу НҐҐ, а 

також схему рентґенодифракційних мірянь кривих дифракційного 

відбивання (КДВ), які виконувались на високорозріжняльному 

двокристальному дифрактометрі (ДКД) з використанням характе-
ристичного випромінення CuKα1. 
 В розділі 6 шляхом аналізи виміряних КДВ з використанням фо-
рмул статистичної динамічної теорії розсіяння в недосконалих кри-
сталах встановлено основний тип мікродефектів, які присутні в до-
сліджуваному монокристалі НҐҐ, і знайдено їх характеристики. 

2. Дифракційні параметри досконалого кристалу НҐҐ 

У двохвильовому випадку дифракції за Бреґґом коефіцієнт від-
бивання досконалого кристалу в наближенні товстого кристалу 
має вигляд [3—5, 22]: 

 
2

coh
( ) ( )BR y r y= , ( )1 2 2

r i
( ) sgn 1

B
r y y y y y = ζ − −

 
, (1) 

де / −ζ = χ χH H , у – нормований кутовий відхил кристалу від точно-
го Бреґґового положення, а величини Re( )ry y=  та Im( )iy y=  поз-
начають відповідно його дійсну та уявну частини. 
 Для врахування вбирної здатности кристалу, яка зумовлена проце-
сами непружнього розсіяння Рентґенових променів, використовують 

методу оптичного потенціялу, згідно з якою поляризовність кристалу 
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представляють комплексною величиною ( ) ( ) ( ),r ir r i rχ = χ + χ  де rχ  і 

iχ  – відповідно дійсна і уявна частини поляризовности [3—5]. Фур’є-
компоненти поляризовности в такому випадку мають вигляд 

r iiχ = χ + χH H H . В свою чергу, Фур’є-компоненти rχ H  і i
χ H  в загально-

му випадку нецентросиметричного кристалу теж є комплексними 

величинами, які пропорційні відповідним структурним факторам і 
коефіцієнтам фотоелектричного вбирання [5]. 
 На величину Фур’є-компонент поляризовности кристалу, через 

які визначаються його дифракційні параметри, істотний вплив 

справляє тепловий фактор Дебая—Валлера. Його показник обчислю-
вався в даній роботі за формулою, що враховує анізотропію пружних 

ТАБЛИЦЯ 1. Параметри теплових факторів Дебая—Валлера для іонів у 
кристалі НҐҐ Nd3Ga5O12 згідно з даними порошкової дифрактометрії. 

Йон* β1⋅102
 β2⋅102 β3⋅102 β4⋅102 β5⋅102 β6⋅102 

Nd (с) 2,22 3,45 3,45 0 0 0,43 

Nd (a) 2,05 2,05 2,05 −0,15 −0,15 −0,15 

Ga (c) 4,51 7,14 7,14 0 0 0,89 

Ga (a) 4,41 4,41 4,41 −0,32 −0,32 −0,32 

Ga (d) 3,28 4,97 4,97 0,0 0,0 0,0 

O 6,10 8,30 5,50 −0,10 0,90 0,30 

*
 (с), (a) і (d) відповідають додека-, окта- і тетраедричним позиціям йонів. 

   
                            а                                                       б 

Рис. 1. Виміряні (маркери) і теоретичні КДВ для рефлексів (444) і (888) дос-
коналого кристалу НҐҐ з тепловим фактором Дебая—Валлера згідно даних 

монокристальної та порошкової дифрактометрії (відповідно суцільна і 
штрихова лінії). На вставках – центральні частини КДВ. Безпосередні вне-
ски ДР від точкових дефектів і теплового ДР зображено відповідно пункти-
рною і штрих-пунктирною лініями. 



 ДИНАМІЧНА ДИФРАКТОМЕТРІЯ СТРУКТУРНИХ ДЕФЕКТІВ У Nd3Ga5O12 509 

властивостей кристалу: 

 
2 2 2

1 2 3 4 5 6
M h k l hk hl kl= β + β + β + β + β + β . (2) 

Константи βi (i = 1,6 ) було взято з роботи [24], в якій їх знайдено ек-
спериментально методою порошкової невтронної дифрактометрії 
для залізо-ітрійового ґранату, а в даній роботі перераховано для кри-
сталу НҐҐ відповідно до одноатомового наближення [25] (табл. 1). 
 Рентґенові дифракційні параметри досконалого кристалу НҐҐ, які 
було обчислено згідно відомих формул [5, 21, 25] для рефлексів (444) 
і (888) характеристичного випромінення CuKα1, в подальшому було 

використано для побудови відповідних теоретичних КДВ згідно з 

формулою (1) (див. рис. 1). Порівняння цих кривих, при обчисленні 
яких враховувався ефект згортання з інструментальною функцією 

ДКД, з виміряними КДВ показує існування значних розходжень між 

ними (звичайний R-фактор надійности підгонки становить приблиз-
но 20% і 60% відповідно для рефлексів (444) і (888), а зважений Rw-
фактор – відповідно 50% і 80%). Як показала аналіза теоретичних 

КДВ, виконана з використанням формул для КДВ недосконалого 

кристалу [21], ці криві неможливо жодним чином узгодити з експе-
риментальними КДВ, які лежать значно вище від них, ні за рахунок 

ефектів ДР від точкових дефектів, ні від будь-яких мікродефектів. 
 На цій підставі можна стверджувати, що єдиним джерелом таких 

істотних розбіжностей можуть бути тільки завищені значення пока-
зника теплового фактора Дебая—Валлера, які призводять до зани-
ження величин дифракційних параметрів, що описують розсіюваль-
ну здатність кристалу. Дійсно, після обчислення дифракційних па-
раметрів з використанням даних для теплового фактора Дебая—
Валлера, які були визначені в дифракційному експерименті з моно-
кристалом залізо-ітрійового ґранату [26] (В = 0,16, 0,63 і 2,05 Å2

 для 

Y, Fe і O та відповідні їм 
2

(4 )B aβ = =  0,00026, 0,00103 і 0,00335, де 

а – стала ґратниці), і перераховані для НҐҐ в рамках одноатомового 

наближення [27] (див. табл. 2), теоретичні КДВ значно піднялись і 
наблизились до експериментальних (для рефлексів (444) і (888) зви-
чайний R-фактор надійности підгонки набув значень відповідно 20% 

і 30%, а зважений Rw-фактор зменшився до 35% і 30%). 
 Результати розрахунків Рентґенових дифракційних параметрів 

досконалого кристалу НҐҐ з використанням теплових факторів Де-
бая—Валлера, які були визначені в дифракційному експерименті з 

монокристалом залізо-ітрійового ґранату, наведено в табл. 3 для 

набору рефлексів і двох характеристичних довжин хвиль. Їх вико-
ристання дозволило виконувати детальну кількісну діягностику 

дефектної структури досліджуваного монокристалу НҐҐ шляхом 

підгонки теоретичних КДВ до експериментальних при варіюванні 
характеристик дефектів із застосуванням відомих формул [21]. 
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3. УЗАГАЛЬНЕНІ ДИФРАКЦІЙНІ ПАРАМЕТРИ 

В рамках узагальненої статистичної динамічної теорії дифракції 
Рентґенових променів у недосконалих кристалах можна ввести по-
няття узагальнених дифракційних параметрів [21]. У випадку кри-
сталів з однорідно розподіленими дефектами ці параметри виража-
ються через дифракційні параметри досконалого кристалу χG  і ха-
рактеристики мікродефектів. При цьому самі компоненти Фур’є χG  

за наявності в кристалі точкових дефектів теж слід модифікувати. 

Відповідні зміни цих параметрів залежать від конкретних конфіґу-
рацій точкових дефектів [1]. 

ТАБЛИЦЯ 2. Параметри і показники теплових факторів Дебая—Валлера 
для йонів у монокристалі НҐҐ Nd3Ga5O12 (a = 12,506 Å, m – атомова ма-
са) згідно з даними монокристалічної дифрактометрії. 

Атом B, Å2 m, а.о.м. β⋅103 M444⋅103 M888⋅103
 

Nd 0,099 144,24 0,16 8 30 

Ga 0,505 69,723 0,81 39 155 

O 2,05 15,9994 3,28 157 629 

ТАБЛИЦЯ 3. Рентґенодифракційні параметри досконалого кристалу 

Nd3Ga5O12 (a = 12,506 Å). 

λ, Å hkl 
610

r

σχ ⋅H
 610

i

σχ ⋅H
 610

i

πχ ⋅H
 θB, ґрад 

 0 0 0 8,108 0,334   

 4 0 0 2,508 0,152 0,148 6,58 

 8 0 0 4,068 0,322 0,288 13,25 

0,7092 12 0 0 1,328 0,141 0,107 20,11 

1
MoKα  

16 0 0 2,348 0,294 0,17 27,29 

4 4 4 2,945 0,202 0,186 11,45 

 8 8 8 2,779 0,303 0,206 23,39 

 12 12 12 1,285 0,183 0,054 36,55 

 2 4 6 2,062 0,149 0,135 12,38 

 6 4 2 2,062 0,149 0,135 12,38 

 0 0 0 36,828 3,33   

 4 0 0 11,17 1,188 1,041 14,41 

1,5405 8 0 0 17,765 3,243 1,635 29,86 

1
CuKα  

12 0 0 5,642 1,139 0,133 48,32 

4 4 4 12,991 2,995 1,881 25,54 

 8 8 8 11,768 3,154 1,538 59,59 

 2 4 6 9,082 1,177 0,666 27,76 

 6 4 2 9,082 1,177 0,666 27,76 
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 У кристалах ґранатів найпоширенішими типами точкових дефе-
ктів є антиструктурні дефекти та вакансії [28—31]. Зокрема, утво-
рення антиструктурних дефектів в НҐҐ, вирощеного методою Чох-
ральського, відбувається внаслідок випаровування ґалію, яке ви-
кликає зміну стехіометричного співвідношення 3:5 на користь збі-
льшення долі катіонів неодиму. З термодинамічної точки зору при 

цьому є можливим також утворення вакансій катіонів ґалію Ga3+
 в 

октаедричних позиціях та аніонів кисню O
2−
. Крім того, у спосте-

реженнях за допомогою методи Мессбаверової спектроскопії для 

ряду ґранатів включно з НҐҐ було встановлено, що до їх іманентних 

властивостей можна віднести обмін місцями приблизно 10% катіо-
нів у додекаедричних і октаедричних позиціях [32]. 
 Отже, відповідно з літературними даними загальну структурну 

формулу вирощеного монокристалу НҐҐ з точковими дефектами 

можна записати у вигляді: 

 {
3

Nd Gay y− }[
2

Ga Ndx y z x y− − − +
Ga

z ] 3 12
(Ga )O −δ

O

δ , 3 / 2zδ = , (3) 

де фіґурними, квадратними і круглими дужками позначено відпо-
відно додека- {c}, окта- [a] і тетраедричнi (d) позиції катіонів, які 
характеризуються своєю координацією з аніонами кисню (відпові-
дно 8-, 6- і 4-кратною). Величини x і y – це концентрації відповідно 

антиструктурних дефектів Nd3+
 в октаедричних позиціях і анти-

структурних дефектів Ga3+
 в додекаедричних позиціях, значки □ 

позначають вакансії, z і δ – концентрації відповідно вакансій каті-
онів Ga3+

 в октаедричних позиціях і вакансій аніонів O
2−
. 

 Компоненти Фур’є χG  виражаються не тільки через структурні 
фактори кристалу, які змінюються при введенні точкових дефек-
тів, але й через об’єм елементарної комірки, тобто, через параметри 

кристалічної ґратниці, які теж залежать від характеристик точко-
вих дефектів. Відповідно з кристалохемічними розрахунками сталу 

кубічної ґратниці рідкісноземельних ґранатів, зокрема, НҐҐ, мож-
на обчислювати згідно з емпіричним аналітичним виразом [33, 34, 

21], який зв’язує цю сталу з концентраціями дефектів і ефективни-
ми радіюсами катіонів [35] (радіюси катіонів див. у табл. 4). 
 Розрахункові залежності сталої ґратниці і Бреґґового кута для 

рефлексу НҐҐ (444), випромінення CuKα, від концентрації точко-
вих дефектів показано на рис. 2. Оскільки ці концентрації, як пра-
вило, малі, то сталу ґратниці можна приблизно представити в ліне-
аризованому відносно концентрацій вигляді: 

 0
( , , ) ( , , )aa x y z a x y z= Φ , ( , , ) 1

a a a a
x y z a x b y c zΦ = + + + , (4) 

 
0( , , ) ( , , )

B B
x y z x y zθθ = θ Φ , ( , , ) 1x y z a x b y c zθ θ θ θΦ = + + + ,  

де константи aa, ba, ca і aθ, bθ, cθ знаходяться шляхом апроксимуван-
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ня чисельно розрахованих залежностей a(x, y, z) і θB(x, y, z) (див. 

табл. 5). Як видно з рис. 2, збільшення концентрації будь-якого ти-
пу точкових дефектів у кристалі ҐҐҐ призводить до збільшення ста-
лої ґратниці і відповідного зменшення Бреґґового кута, причому 

для різних типів дефектів ця зміна має різну величину. 

ТАБЛИЦЯ 4. Ефективні йонні радіюси катіонів у кристалі НҐҐ Nd3Ga5O12 

(у дужках вказано координаційне число). 

Катіон Радіюс, Å 

Nd3+ 0,983 (6), 1,109 (8) 

Ga3+ 0,47 (4), 0,620 (6) 

 

Рис. 2. Залежності сталої ґратниці (а) і кута Бреґґа (б) для рефлексу НҐҐ 

(444), випромінення 
1

CuKα , від концентрації антиструктурних дефектів 

Nd3+
 в октаедричних позиціях (x) при різних концентраціях антиструкту-

рних дефектів Ga3+
 в додекаедричних позиціях (y) і вакансій Ga3+

 в октаед-
ричних позиціях (z): 1 – (y = 0, z = 0); 2 – (y = 0,1, z = 0); 3 – (y = 0, 

z = 0,1), 4 – (y = 0,1, z = 0,1). 

ТАБЛИЦЯ 5. Константи апроксимаційних формул для залежностей ста-
лої ґратниці a і дифракційних параметрів χG  від концентрацій точкових 

дефектів. 

Nd3Ga5O12  aG bG cG 

000 

a 0,0539 −0,0354 −0,0255 

r0
χ  −0,0942 −0,0264 −0,0583 

i0
χ  0,1043 −0,1960 0,0441 

444 
r

χ H  −0,2618 0,0972 0,2734 

i

σχ H  −0,4456 −0,1813 0,1118 

i

πχ H  −0,3916 −0,2217 0,0802 

888 
r

χ H  0,0003 −0,1272 −0,0688 

i

σχ H  0,1130 −0,2033 0,0488 

i

πχ H  −0,2189 0,0025 0,2080 
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 Дифракційні параметри χG  при наявності в кристалі НҐҐ описа-
них вище точкових дефектів з врахуванням малости їх концентра-
цій можна також представити у вигляді лінійних залежностей від-
носно концентрацій: 

 
0( , , ) ( , , )x y z x y zχ = χ ΦG G G , ( , , ) 1x y z a x b y c zΦ = + + +G G G G , (5) 

де константи aG, bG, cG знаходяться шляхом апроксимування чисе-
льно розрахованих залежностей ( , , )x y zχG  [21] (див. табл. 5). 
 У залежностях дифракційних параметрів від концентрацій  то-
чкових дефектів (рис. 3) завдяки розмаїттю інтерференційних ефе-
ктів у структурно складній ґратниці НҐҐ спостерігаються характе-
рні відмінності їх поведінки для рефлексів (444) і (888). Вони вияв-
ляються в одночасному збільшенні одних і зменшенні інших пара-
метрів при зростанні концентрації точкових дефектів, що сприяє 

однозначності характеризації цих дефектів. 
 Дійсно, описана вище особливість залежностей дифракційних па-

 

Рис. 3. Залежності дифракційних параметрів кристалу HҐҐ для рефлексів 

(000) і (444), випромінення 
1

CuKα , від концентрації антиструктурних де-
фектів Nd3+

 в октаедричних позиціях (x) при різних концентраціях анти-
структурних дефектів Ga3+

 в додекаедричних позиціях (y) і вакансій Ga3+
 в 

октаедричних позиціях (z): 1 – (y = 0, z = 0); 2 – (y = 0,1, z = 0); 3 – (y = 0, 

z = 0,1); 4 – (y = 0,1, z = 0,1). 
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раметрів від концентрацій точкових дефектів призводить до відпові-
дних змін когерентних компонент коефіцієнтів відбивання (див. 
рис. 4). В принципі, ці зміни можуть бути зареєстровані при преци-
зійних вимірюваннях на високорозріжняльному ДКД, що дозволить 

одержати надійні кількісні оцінки концентрацій точкових дефектів. 

4. ДИФРАКЦІЙНІ КРИВІ МОНОКРИСТАЛУ 
З ВИПАДКОВО РОЗПОДІЛЕНИМИ ДЕФЕКТАМИ 

В реальних кристалах завжди присутні точкові дефекти і різного 

роду мікродефекти, які спричиняють ДР. Внаслідок цього коректне 

вирішення проблеми структурної характеризації монокристалів 

вимагає явного врахування впливу ефектів ДР на вимірювану інте-
нсивність дифракції Рентґенових променів. Таке врахування мож-
на здійснити з використанням результатів узагальненої статистич-
ної динамічної теорії розсіяння Рентґенових променів в монокрис-
талах з однорідно розподіленими дефектами [22, 23]. Зокрема, на 

основі цієї теорії створено теоретичний модель сучасної динамічної 
кристалографії реальних монокристалів зі складним базисом [21], 

 

Рис. 4. Коефіцієнт відбивання кристалу HҐҐ для рефлексу (444), �-поляри-
зація випромінення 

1
CuKα , при різних концентраціях антиструктурних 

дефектів Nd3+
 в октаедричних позиціях (x) і Ga3+

 в додекаедричних позиці-
ях (y), та вакансій Ga3+

 в октаедричних позиціях (z): 1 – (х = 0, y = 0, z = 0), 
2 – (х = 0,1, y = 0, z = 0); 3 – (х = 0, y = 0,1, z = 0), 4 – (х = 0, y = 0, z = 0,1); 5 

– (х = 0,1, y = 0, z = 0,1); 6 – (х = 0,1, y = 0,1, z = 0); 7 – (х = 0, y = 0,1, 
z = 0,1); 8 – (х = 0,1, y = 0,1, z = 0,1).
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який і буде використано в даному дослідженні для характеризації 
дефектної структури реального монокристалу НҐҐ. 
 Згідно з положеннями цього теоретичного моделю у випадку гео-
метрії дифракції за Бреґґом дифракційні профілі, які вимірюються 

на ДКД з широко відкритим вікном детектора, є сумою когерентної (

coh
R ) і дифузної ( diff

R ) компонент: 

 coh diff
( ) ( ) ( )R R RΔθ = Δθ + Δθ . (6) 

Кожна з цих компонент є результатом інтеґрування нормованої 
інтенсивности відповідно когерентного і дифузного розсіяння за 
кутами виходу при фіксованому відхилі кристалу Δθ від точного 
відбивального положення. 
 Врахування впливу ефектів ДР на когерентну компоненту інтен-
сивності дифракції (1) зводиться [21] до модифікації дійсної та уяв-
ної частин Фур’є-компонент поляризовности кристалу, а саме, до 

збільшення абсолютної величини параметра χ0 за рахунок диспер-
сійних поправок внаслідок ДР ΔχHH  і 00

Δχ
 
 та до зменшення абсо-

лютних величин параметрів χH  і −χ H  за рахунок статичного факто-
ра Дебая—Валлера. Цей вплив виявляється відповідно в зменшенні 
висоти і ширини когерентної компоненти КДВ. 
 Дифузна компонента КДВ кристалу з випадково розподіленими 

дефектами, яка вимірюється на ДКД з широко відкритим вікном 

детектора, може бути виражена через уявну частину дисперсійної 
поправки внаслідок ДР до хвильового вектора когерентних хвиль: 

 
diff dyn 0

( ) ( ) ( ) 2 ( )R FΔθ ≅ Δθ μ Δθ γ μ ΔθHH , (7) 

де 
dyn

( )F Δθ  – інтерференційний множник; ( )μ Δθ  – інтерферен-
ційний коефіцієнт вбирання. 
 Уявна частина дисперсійної поправки ( )μ ΔθHH  по суті є коефіціє-
нтом екстинкції внаслідок ДР і при наявності в кристалі випадково 

розташованих дефектів декількох типів α з розподілами за розмі-
рами i цей коефіцієнт описується виразом: 

 
0 0

( ) ( ) ( )i

ds ds

i

k kα

α

μ Δθ = μ = μHH , (8) 

де 0
sin(2 )Bk K= Δθ θ , 

i

ds

αμ  – коефіцієнт вбирання внаслідок ДР від 
дефектів типу α з i-м розміром. 
 Аналогічно, показник статичного фактора Дебая—Валлера 

exp( )E L= − H  у когерентній та дифузній компонентах КДВ за відсу-
тності кореляцій в розташуванні дефектів складається з суми внес-
ків кожної популяції дефектів {αi}: 

 i

i

L Lα

α

= H H . (9) 
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 Слід також відмітити, що дисперсійні поправки ΔχHH  і 00
Δχ  у ви-

разах для узагальнених дифракційних параметрів, які враховують 

додаткове вбирання внаслідок ДР як від точкових, так і мікродефе-
ктів, обчислюються через коефіцієнт вбирання внаслідок ДР від 

дефектів ( )μ ΔθHH . 

5. ЕКСПЕРИМЕНТ 

Досліджуваний зразок НҐҐ Nd3Ga5O12 було одержано зі зливка, ви-
рощеного за методою Чохральського, з віссю росту [111]. Його обро-
блення включало в себе механічне шліфування, механічне, хеміко-
механічне та хемічне полірування; поверхня відповідала 14 класу 

чистоти. Вирощування виконувалось на спеціяльному обладнанні 
НВП «Карат» (м. Львів) – у п’ятизонній печі для рідинно-фазової 
епітаксії Garnet-3. Температура тиґля під час росту кристалу конт-
ролювалась з точністю, не гіршою за 0,1°. 
 У дифракційних дослідженнях використовувалось характерис-
тичне випромінення CuKα1 Рентґенової рурки типу БСВ-29, на яку 

подавалась потужність 0,625 кВт (25 кВ×25 мА). Для високорозді-
льчих вимірювань КДВ досліджуваного зразка в симетричній гео-
метрії дифракції за Бреґґом було застосовано Рентґенову оптичну 

схему ДКД з двома пласкими монохроматорами Ge (333) у взаємно 

дисперсійному розташуванні. 

6. АНАЛІЗА РЕЗУЛЬТАТІВ ВИМІРЮВАНЬ 

При статистичному обробленні виміряних КДВ методою най-
менших квадратів в якості параметрів надійности підгонки вико-
ристовувались звичайний (R) і зважений (Rw) фактори: 

calc meas meas

j j j

j j

R R R R= −  , ( ) 1 calc meas meas

w j j j

j

R N p R R R
−= − − ,(10) 

де 1,  j N= , N – кількість виміряних точок КДВ; 
calc

jR
 

і 
meas

jR  – ві-
дповідно розраховане і виміряне значення КДВ в точці jΔθ , р – кі-
лькість параметрів підгонки. Перший з цих R-факторів відображає 

якість підгонки в центральній частині КДВ, а другий дає рівномір-
ну оцінку якости підгонки в усьому кутовому діяпазоні виміряної 
КДВ. Теоретичні значення 

calc

jR  знаходилися з врахуванням згор-
тання коефіцієнта відбивання досліджуваного зразка з інструмен-
тальною функцією ДКД. 
 При Рентґеновій дифракційній діягностиці дефектної структури 

монокристалів важливим є вибір адекватного моделю цієї структу-
ри. Монокристали ґранатів в цілому мають майже досконалу крис-
талічну структуру, але разом з тим в них завжди присутні різномані-
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тні точкові дефекти і ростові мікродефекти [10, 11, 36—39]. Інформа-
ція про точкові дефекти в монокристалах ґранатів, яку одержують за 

допомогою різних хемічних [30, 31, 34], спектроскопічних [13, 18—
20, 29, 32] та інших фізичних [36—39] метод, є досить повною. У той 

же час відомості про мікродефекти в кристалах ґранатів значно бід-
ніші. Методами оптичної та електронної спектроскопії встановлено, 
що після вирощування в них залишаються ростові дефекти у вигляді 
включень, пор і дислокаційних петель [10, 30, 36]. Цю якісну інфор-
мацію можна істотно доповнити кількісною діягностикою статисти-
чних характеристик мікродефектів за допомогою методи високороз-
дільчої Рентґенової дифрактометрії [21, 40]. 
 Виміряні КДВ монокристалу НҐҐ істотно відрізняються від теоре-
тичних КДВ для досконалого кристалу навіть попри коректне враху-
вання теплового фактора Дебая—Валлера (див. рис. 1). Першим кро-
ком при їх обробленні було виконання аналізи безпосередніх внесків 

теплового ДР і ДР від точкових дефектів. При цьому у випадку теп-
лового ДР використовувались відомі з акустичних вимірювань пру-
жні константи ҐҐҐ [12], а у випадку ДР від точкових дефектів – екс-
периментально визначені типові концентрації точкових дефектів 

[28—32], які у монокристалах НҐҐ складають приблизно x ≈ 0,2, 

y ≈ 0,3 і z ≈ 0,1 (концентрації відповідно антиструктурних дефектів 

Nd3+
 в октаедричних позиціях, антиструктурних дефектів Ga3+

 в до-
декаедричних позиціях і вакансій катіонів Ga3+

 в октаедричних по-
зиціях). Як видно з рис. 1, внесок теплового ДР, так само, як і сумар-
ний внесок ДР від точкових дефектів для обох рефлексів навіть на 

хвостах КДВ набагато менший від експериментальної КДВ, і ними 

обома можна знехтувати при аналізі КДВ у виміряних кутових дія-
пазонах. При цьому очевидно, що ані внесок теплового ДР, ані внес-
ки ДР від точкових дефектів не забезпечують кількісного опису екс-
периментальних КДВ. Це вказує на присутність в кристалі, крім то-
чкових дефектів, також і хаотично розподілених мікродефектів 

(кластерів, включень частинок нової фази або дислокаційних пе-
тель). 
 Тому наступним кроком була спроба опису виміряних КДВ в при-
пущенні, що в кристалі присутні мікродефекти одного типу, а саме, 
дислокаційні петлі [10, 11]. Ця спроба не була успішною, оскільки 

при виборі радіюса петель, який забезпечує правильний опис закону 

спадання хвостів КДВ, здійснюване необхідне збільшення їх конце-
нтрації призводить до такого значного росту показника статичного 

фактора Дебая—Валлера (до критичних значень LH ≅ 1), що він галь-
мує подальше зростання інтенсивности ДР від петель (див. рис. 5). 
Внаслідок цього не вдається належним чином підняти сумарну тео-
ретичну КДВ і досягнуті значення R-факторів не є істотно кращими 

від тих, що були одержані для кристалу без дефектів (рис. 1). Тут 

слід зауважити, що така поведінка показника статичного фактора 
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Дебая—Валлера обумовлена існуванням сильних деформаційних по-
лів від дислокаційних петель, що при високих індексах рефлексів 

призводить до більш швидкого досягнення ним критичних значень. 
 З огляду на цю причину було зроблено припущення про наявність 

в кристалі, крім дислокаційних петель, ще одного типу мікродефек-
тів, а саме сферичних кластерів (включень частинок іншої фази). 
Статистичне оброблення експериментальних КДВ з врахуванням 

одночасної наявности в кристалі дислокаційних петель і кластерів 

виявилась значно успішнішою (див. рис. 6). Щоправда, одночасна 

підгонка обох КДВ при завданні дислокаційних петель (RL = 100 нм, 

nL = 8⋅1011
 см

−3) і тільки одного радіюса кластерів була задовільною 

тільки на окремих ділянках виміряних кутових діяпазонів. Але вже 

завдання двох радіюсів кластерів (RC = 10 і 50 нм), при незалежному 

варіюванні концентрацій кластерів (відповідно nC = 5⋅1013
 і 5⋅1011

 

см
−3) і при фіксованому значенні параметра деформації на межі кла-

стера (ε = 0,03) дозволило досягти практично максимальної якості 
підгонки при наявному статистичному розкиді вимірювань, а саме, 

значення двох R-факторів склали R = 14%, Rw = 18%. 
 В остаточному підсумку слід відзначити добру якість підгонки 

для обох виміряних КДВ як в їх центральних частинах, так і на 

хвостах. Вона досягається завдяки адекватному і самоузгодженому 

опису інтенсивности когерентного і дифузного розсіяння з викорис-
танням узагальненої статистичної динамічної теорії дифракції Рен-
тґенових променів в монокристалах з однорідно розподіленими мі-

   
                        а                                                   б 

Рис. 5. Теоретичні cумарні КДВ та їх дифузні компоненти (відповідно су-
цільні і штрихові лінії), які розраховано при критичних значеннях пара-
метра LH для дислокаційних петель з радіюсом RL = 100 нм для рефлексів 

кристалу НҐҐ (444) і (888), випромінення 
1

CuKα . Виміряні КДВ зображено 

маркерами. 
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кродефектами. 

7. РЕЗЮМЕ І ВИСНОВКИ 

Виконано розрахунок комплексних Фур’є-компонент поляризовнос-
ти досконалого кристалу неодим-ґалійового ґранату Nd3Ga5O12 для 

набору рефлексів і двох характеристичних довжин хвиль Рентґено-
вого випромінення. Досліджено залежності цих дифракційних па-
раметрів і когерентних компонент КДВ від концентрацій антиструк-
турних дефектів і вакансій. 
 Шляхом комбінованої аналізи виміряних КДВ для двох рефлек-
сів з використанням формул статистичної динамічної теорії дифра-
кції в недосконалих кристалах зі складним базисом встановлено 

кількісні характеристики дефектної структури в досліджуваному 

монокристалі НҐҐ, а саме, розміри і концентрації дислокаційних 

петель і сферичних кластерів. 
 На підставі одержаних результатів можна стверджувати про 

ефективність нової методи діягностики дефектної структури реаль-
них монокристалів зі складним базисом, який, зокрема, дозволяє 

визначати розподіли дефектів за розмірами. 

 Роботу виконано за фінансової підтримки НАН України (догово-
ри № 3.6.3.13-6/11—Д, № 3.6.3.13-7/11—Д) та Державного аґентст-
ва з питань науки, інновацій та інформатизації України (договір 

№ М/217-2011). 

   
                        а                                                   б 

Рис. 6. Виміряні і теоретичні КДВ (відповідно маркери і товсті суцільні 
лінії) для рефлексів НҐҐ (444) і (888), випромінення 

1
CuKα . Тонкі суцільні 

та штрихові лінії описують відповідно когерентні компоненти КДВ та вне-
ски ДР від кластерів і дислокаційних петель.
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