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Роботу присвячено дослідженню впливу дефектів монокристалів на ко-
герентну компоненту диференційної відбивної здатности при косонеси-
метричній дифракції Рентґенових променів у геометрії дифракції за 
Бреґґом. Показано можливість значного поліпшення діягностичних 
можливостей фазоваріяційної динамічної дифрактометрії, яке зумов-
люється впливом (особливо ефективним за асиметричної дифракції) 
умов експерименту на прояв дефектів великих розмірів у картині роз-
сіяння. Продемонстровано можливість розділення внесків різного типу 
дефектів у дифраґовану інтенсивність шляхом вибору оптимальних 
умов експерименту. 

The effect of defects on the coherent component of differential reflectivi-
ty is considered in the case of asymmetric Bragg x-ray diffraction geome-
try for single crystals. The possibility of a significant improvement of the 
diagnostic capabilities of phase-variational dynamical diffractometry is 
shown. This is due to the influence of experimental conditions on the 
manifestation of large defects in the scattering pattern and is especially 
effective in the case of asymmetric diffraction. The possibility of separat-
ing of the contributions of various-type defects to the diffracted intensity 
by choosing the optimal experimental conditions is demonstrated. 

Работа посвящена исследованию влияния дефектов монокристаллов на 
когерентную компоненту дифференциальной отражательной способно-
сти при косонесимметричной дифракции рентгеновских лучей в гео-
метрии дифракции по Брэггу. Показана возможность значительного 
улучшения диагностических возможностей фазовариационной динами-
ческой дифрактометрии, обусловливаемого влиянием (особенно эффек-
тивным при асимметричной дифракции) условий эксперимента на про-
явление дефектов больших размеров в картине рассеяния. Продемон-
стрирована возможность разделения вкладов различного типа дефектов 
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в дифрагированную интенсивность выбором оптимальных условий экс-
перимента. 
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1. ВСТУП 

Сучасна мікроелектронна промисловість потребує створення мо-
нокристалічних матеріялів із наперед заданими фізичними влас-
тивостями, які визначаються як ідеальною кристалічною струк-
турою матеріялу, так і розподіленими по його об’єму структур-
ними дефектами. Визначення дефектної структури за допомогою 
дифракції Рентґенових променів має важливі з точки зору прак-
тики переваги над іншими методами, зокрема неруйнівний хара-
ктер діягностики, високу чутливість та експресність. Для діягно-
стики дефектної структури монокристалів рентґенодифракційни-
ми методами розвинуто цілий ряд підходів, що базуються як на 
кінематичній [1], так і на динамічній теоріях дифракції [2]. 
 Перспективними для практичного використання є інтеґральні 
дифрактометричні методи на основі динамічної теорії розсіяння, 
оскільки вони дають змогу проводити діягностику дефектної 
структури з найбільшою чутливістю та значно швидше, ніж ме-
тоди, що базуються на вимірюванні диференційних кривих від-
бивання. 
 Êінематичний підхід базується на використанні наближення 
одноразового розсіяння як когерентних, так і дифузних хвиль. 
При цьому вплив дефектів зводиться до зменшення амплітуди 
когерентних хвиль за рахунок впливу Êривоглазового статичного 
фактора (величини, яку М. О. Êривоглаз називав статичним фак-
тором Дебая–Валлера) [1]. Інтеґральна інтенсивність кінематич-
ного дифузного розсіяння також залежить від характеристик де-
фектів через вказаний фактор. Однак наближення одноразового 
розсіяння позбавляє кінематичний підхід можливости діягности-
ки дефектів у кристалах за допомогою метод повної інтеґральної 
інтенсивности, оскільки при кінематичному розсіянні величина 
зменшення за рахунок наявности дефектів інтенсивности когере-
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нтної компоненти дорівнює інтеґральній інтенсивності дифузної 
компоненти, і, таким чином, повна (сума Бреґґової та дифузної 
складових) інтеґральна відбивна здатність завжди дорівнює від-
бивній здатності ідеального кристалу. 
 При динамічній дифракції, як було встановлено раніше [3, 4], 
дефекти проявляються в картині розсіяння не лише через амплі-
туди хвиль, а й через їхні фази. Цей додатковий (до амплітудно-
го) фазовий механізм впливу дефектів на інтенсивність експоне-
нційно посилює із товщиною кристалів чутливість динамічної 
дифракції до спотворень кристалічної ґратниці. При цьому зме-
ншення інтенсивности когерентного розсіяння вже не компенсу-
ється збільшенням дифузного, а тому з’являється можливість 
надійної кількісної діягностики дефектної структури монокрис-
талів із використанням метод повної інтеґральної інтенсивности 
динамічної дифракції. Окрім самого факту експоненційного під-
силення внеску дефектів в інтенсивність динамічної дифракції, 
важливим є те, що величина такого підсилення при динамічному 
розсіянні залежить, крім товщини кристалу, також і від умов 
експерименту (довжини хвилі, вектора дифракції, азимутального 
кута при косонесиметричній дифракції тощо). Більше того, поді-
бне посилення є різним для дефектів різних типів, які одночасно 
присутні у кристалі. Як наслідок, з’являється можливість істот-
но підсилювати як прояв дефектів у картині розсіяння в цілому, 
так і вибірково внесок кожного типу дефектів окремо. Це умож-
ливлює шляхом варіяції експоненційного фазового внеску за ра-
хунок вибору оптимальних умов експерименту проводити надій-
ну кількісну діягностику дефектів кількох типів, що можуть бу-
ти присутніми одночасно у монокристалічних матеріялах. 
 Вибірковість чутливости динамічної картини розсіяння до де-
фектів різних типів забезпечується, зокрема, різним характером 
їхнього прояву в когерентній і дифузній компонентах розсіяння 
[5]. Зокрема, дифузне розсіяння від дефектів малих (набагато 
менших довжини екстинкції) розмірів має достатньо широкий, у 
порівнянні з когерентним максимумом, кутовий розподіл навко-
ло вузла оберненої ґратниці. Це означає, що достатньо мала доля 
розсіяного випромінення потрапляє у кутову область, яка відпо-
відає динамічній дифракції, і при одержанні виразів для інтеґра-
льних за внеском дифузного розсіяння величин можна користу-
ватись асимптотичними наближеннями. Êоли у монокристалі 
присутні дефекти великих розмірів (порівнянних із довжиною 
екстинкції та більших за неї), все дифузне розсіяння від них 
концентрується поблизу вузла оберненої ґратниці, тобто саме в 
динамічній області. Отже, для інтеґральних величин виникає не-
обхідність врахування як в когерентному, так і в дифузному роз-
сіянні динамічних ефектів від таких дефектів, а саме, багатора-
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зовости розсіяння на періодичній і флюктуаційній частинах кри-
сталічного потенціялу. Одними з наслідків такої багаторазовости 
є ефекти повного відбивання й аномального проходження дифуз-
ного розсіяння, які стають істотними і для його інтеґральних 
внесків. 
 Як відомо, в геометрії дифракції за Бреґґом когерентна части-
на розсіяного випромінення проникає у кристал не глибше дов-
жини Бреґґової екстинкції, тоді як дифузно розсіяне випромі-
нення здатне проникати на глибину дифузної екстинкції, що за-
звичай істотно перевищує глибину абсорбції [5, 6]. Внаслідок 
цього, саме глибина абсорбції визначає об’єм, у якому формуєть-
ся дифузне розсіяння. Оскільки глибина абсорбції набагато біль-
ша за довжину Бреґґової екстинкції, то об’єм, з якого виходить 
дифузно розсіяне випромінення, значно перевищує такий для ко-
герентного розсіяння. В результаті внесок дифузного розсіяння 
може бути значним навіть при відносно невеликій концентрації 
дефектів у монокристалі. При цьому, у випадку великих дефек-
тів, дифузно розсіяне випромінення головним чином потрапляє в 
область динамічної дифракції при виході з глибини кристалу та 
додатково підсилюється за рахунок ефекту аномального прохо-
дження, що приводить до збільшення інтенсивности дифузного 
розсіяння поблизу екстинкційного провалу, зумовленого ефектом 
повного відбивання. Ширина екстинкційного провалу, який зу-
мовлений ефектом Бреґґової екстинкції (за рахунок повного від-
бивання) для дифузних хвиль, що виходять з кристалу, залежить 
від умов експерименту, зокрема від азимутального кута при ко-
сонесиметричній дифракції. Змінюючи азимутальний кут, можна 
змінювати ширину екстинкційного провалу і, тим самим, збіль-
шувати або зменшувати частку Бреґґової екстинкції та дифузно-
го розсіяння, підсиленого ефектом аномального проходження. 
При цьому дефекти Êулонового типу, але достатньо великих 
(співвимірних із довжиною екстинкції) розмірів, за рахунок ди-
намічних ефектів у інтеґральній інтенсивності дифузного розсі-
яння можуть ефективно проявлятись як дефекти другого класу. 
Все це дає можливість розділяти внески в інтеґральну інтенсив-
ність дифузно розсіяного випромінення від дефектів різних роз-
мірів. 
 Однак при мірянні інтеґральних інтенсивностей в експеримен-
ті одержується повна інтеґральна інтенсивність, тобто сума коге-
рентної та дифузної складових. Отже, для проведення діягности-
ки характеристик дефектів декількох типів необхідно спочатку 
дослідити вплив умов експерименту при косонесиметричній диф-
ракції також і на когерентну компоненту розсіяння, що уможли-
вить керувати як внеском у неї від дефектів різних типів, так і 
величиною внеску когерентної компоненти в сумарну інтеґральну 
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інтенсивність. З цією метою в даній роботі проведено аналізу 
впливу дефектів на когерентну компоненту диференційної відби-
вної здатности монокристалу. 

2. ВПЛИВ ДЕФЕКТІВ НА КОГЕРЕНТНУ КОМПОНЕНТУ 
ВІДБИВНОЇ ЗДАТНОСТИ В УМОВАХ КОСОНЕСИМЕТРИЧНОЇ 
ДИФРАКЦІЇ 

Àмплітудний коефіцієнт відбивання когерентної компоненти роз-
сіяння в наближенні напівнескінченного кристалу можна записа-
ти у вигляді [7, 8]: 
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Тут 0, H, H — відповідні компоненти Ôур’є комплексної 
сприйнятливости кристалу, E — Êривоглазів статичний фактор, 
що описує відхил середньої сприйнятливости кристалу з дефек-
тами від сприйнятливости (або потенціялу) ідеального кристалу, 
00, H0, 0H і HH — дисперсійні поправки за рахунок взає-
мозв’язку когерентного розсіяння з дифузним до відповідних 
компонент Ôур’є сприйнятливости кристалу, C — поляризацій-
ний множник (C  1 для -поляризації і C  cos(2B) для -
поляризації), B — Бреґґів кут,   sin(2B), 0 і H — напрямні 
косинуси падної та дифраґованої хвиль,   2 2

Im( )iw y ,  — 
відхил кута падіння від Бреґґової умови. Знак x  означає, що 
при відшуканні квадратного кореня з x слід брати лише його до-
датнє значення. 
 Êогерентна компонента диференційної відбивної здатности, ві-
дповідно до (1), визначається виразом: 
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 Залежність від дефектів у виразі (2) виникає за рахунок Êри-
воглазового статичного фактора та дисперсійних поправок. При 
цьому слід мати на увазі, що вирази для когерентної компоненти 
відбивної здатности (2) одержано в рамках теорії збурень, а тому 
вони справедливі лише за умови 
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 Для ілюстрації впливу дефектів на когерентну складову розсі-
яного випромінення на рис. 1–3 зображено кутові залежності ві-
дношення когерентної компоненти відбивної здатности кристалу 
з дефектами до когерентної компоненти відбивної здатности ідеа-
льного кристалу в умовах косонесиметричної дифракції (a–в). 
Для порівняння величин впливів ефектів дифузної екстинкції (за 
рахунок дифузного розсіяння) та статичного фактора на когерен-
тне розсіяння на рис. 1–3, г–е представлено кутову залежність 
відношення когерентної відбивної здатности кристалу з ураху-
ванням Êривоглазового статичного фактора та коефіцієнта дифу-
зної екстинкції до когерентної компоненти відбивної здатности з 
урахуванням лише статичного фактора. Таке відношення харак-
теризує вплив екстинкції за рахунок дифузного розсіяння на ко-
герентну компоненту інтенсивности. Розрахунки проведено для 
дислокаційних петель розмірами у 0,02 мкм, 3,5 мкм, 7 мкм, які 
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Рис. 1. Залежності відношення 1 когерентної компоненти диференцій-
ної відбивної здатности кристалу з дефектами до когерентної компонен-
ти диференційної відбивної здатности ідеального кристалу від  (а–в) 
та відношення 2 когерентної компоненти відбивної здатности з ураху-
ванням статичного фактора та коефіцієнта дифузної екстинкції до від-
бивної здатности з урахуванням лише статичного фактора (г–е). Розра-
хунки проведено для монокристалу Si з дислокаційними петлями раді-
юсом R  0,02 мкм і концентрацією c  310

10, випромінення MoK1, 
  35,27, відбивання (220) (а, г), відбивання (440) (б, д), відбивання 
(660) (в, е).1 
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будемо далі називати малими, середніми та великими петлями 
відповідно. 

   
а б в 

   
г д е 

Рис. 2. Теж саме, що й на рис. 1, але для дислокаційних петель радіу-
сом R  3,5 мкм і концентрацією c  2,510

16.2 

   
а б в 

   
г д е 

Рис. 3. Теж саме, що й на рис. 1, але для дислокаційних петель радіу-
сом R  7 мкм і концентрацією c  4,110

17.3 
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 В першу чергу, слід відмітити, що найбільше дефекти зміню-
ють когерентну компоненту в тих кутових областях, які є най-
більш чутливими до динамічних ефектів у дифузному розсіянні, 
тобто поблизу Бреґґового максимуму. Вказані зміни полягають у 
зменшенні когерентної компоненти (рис. 1–3, а–в), що, у свою 
чергу, дає змогу більш чіткіше проявитися динамічному дифуз-
ному розсіянню. При цьому саме великі дислокаційні петлі най-
сильніше зменшують когерентну компоненту поблизу Бреґґового 
максимуму, адже розсіяння від дефектів великих розмірів кон-
центрується поблизу области повного відбивання. Êрім того, в 
умовах косонесиметричної дифракції, як видно з рис. 1–3, в, 
можна істотно підсилити вказане зменшення когерентної компо-
ненти як за рахунок вибору більшого модуля вектора дифракції, 
так і за рахунок зміни азимутального кута. 
 Важливою з точки зору практичного використання динамічно-
го розсіяння у кристалах з дефектами в умовах косонесиметрич-
ної дифракції є вибірковість чутливости до дефектів різних роз-
мірів. Àналіза механізмів впливу дефектів на когерентну компо-
ненту уможливлює використати деякі спрощення при розв’язанні 
оберненої задачі. Зокрема, як видно з рис. 1, г–е, вплив коефіці-
єнта екстинкції на когерентну компоненту розсіяння у випадку 
дислокаційних петель малих розмірів складає кілька десятих ві-
дсотка, що значно менше похибки експерименту. Ó випадку при-
сутности в кристалі дефектів декількох типів загальний коефіці-
єнт екстинкції є сумою коефіцієнтів екстинкції від кожного типу 
дефектів. Отже, при розрахунку когерентної компоненти відбив-
ної здатности у кристалі з декількома типами дефектів можна 
нехтувати в коефіцієнті екстинкції доданком, що відповідає ма-
лим дефектам. Вплив малих дефектів на когерентну компоненту 
проявляється тільки через Êривоглазів статичний фактор, в яко-
му слід зберегти відповідний доданок. При цьому величину про-
яву статичного фактора можна змінювати за рахунок вибору век-
тора дифракції (рис. 1, а–в). 
 Однак навіть прояв малих дефектів у картині розсіяння лише 
через статичний фактор має певні особливості в динамічній теорії 
у порівнянні з кінематичною. Дійсно, в кінематичній теорії ста-
тичний фактор тільки зменшує інтенсивність когерентного розсі-
яння в E2 разів, тоді як при динамічному розсіянні відбувається 
також перерозподіл когерентної інтенсивности (рис. 1, а–в). Як 
видно з вказаних рисунків, когерентна компонента інтенсивности 
зменшується в E2 разів (горизонтальна суцільна лінія) лише на 
хвостах кривої відбивання, тоді як в області динамічного розсі-
яння вплив статичного фактора зумовлює перерозподіл інтенсив-
ности. Зокрема, в області повного відбивання (поблизу   0) 
статичний фактор практично не впливає на ефект повного відби-
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вання, і відбивна здатність залишається близькою до одиниці на-
віть при збільшенні фактора за рахунок збільшення вектора ди-
фракції (рис. 1, в). Причина такої поведінки когерентної компо-
ненти інтенсивности при зміні Êривоглазового статичного факто-
ра полягає в тому, що він впливає не лише на поглинання у від-
бивній здатності, а й на заломлення, тобто при динамічному роз-
сіянні статичний фактор теж впливає на фазовий механізм про-
яву дефектів. 
 Вплив дефектів середніх і великих розмірів на когерентну 
компоненту розсіяння відрізняється від впливу дефектів малих 
розмірів (рис. 2, 3). Зокрема, вже для дефектів середніх розмірів 
вплив коефіцієнта екстинкції істотно збільшується (рис. 2, г–е) і 
може сягати 50%. При цьому величина впливу екстинкції за ра-
хунок розсіяння на дефектах істотно залежить як від вектора 
дифракції, так і від азимутального кута. При зменшенні параме-
тра асиметрії b відносно симетричного значення b  1 прояв екс-
тинкції помітно зменшується (рис. 2, г–е, штрихова лінія), тоді 
як при збільшенні параметра асиметрії b  1 прояв екстинкції 
істотно зростає (рис. 2, г–е, точкова лінія). При зменшенні впли-
ву екстинкції на когерентну компоненту розсіяння (рис. 2, е, 
штрихована лінія) характер впливу дефектів середніх розмірів на 
когерентну компоненту (рис. 2, в, штрихована лінія) стає анало-
гічним до характеру впливу малих дефектів (рис. 2, а–в), а саме, 
в області повного відбивання когерентна компонента змінюється 
слабо. Однак при збільшенні впливу екстинкції (рис. 2, е, точко-
ва лінія) характер впливу дефектів на когерентну компоненту 
розсіяння істотно змінюється (див. для порівняння точкову та 
штриховану лінії на рис. 2, в). При значному впливі екстинкції 
когерентна компонентна відбивної здатности в області повного 
відбивання зменшується. 
 Àналогічна поведінка спостерігається і для дефектів великих 
розмірів (рис. 3). Отже, при окремих міряннях когерентної та 
дифузної складових у тривісній схемі зменшення висоти когере-
нтного максимуму при b  1 (яке додатково можна підсилити 
шляхом вибору більшого модуля вектора дифракції) може свід-
чити про наявність у кристалі дефектів великих розмірів. 
 Таким чином, варіяція азимутального кута при косонесимет-
ричній дифракції (особливо при великому модулі вектора дифра-
кції) уможливлює ефективно розділяти внески в картину розсі-
яння від дефектів малих і великих розмірів. При цьому слід за-
уважити, що величина когерентної компоненти може істотно 
зменшуватися при асиметричній дифракції. Така поведінка коге-
рентної компоненти є характерною для дефектів другого класу 
при кінематичній дифракції. Значне зменшення когерентної 
компоненти відбивної здатности за рахунок вибору умов експе-
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рименту, в яких дефекти великих розмірів поводять себе як де-
фекти другого класу, уможливлює збільшити відносний внесок 
дифузної компоненти розсіяння і, відповідно, збільшити інфор-
мативність діягностики дефектної структури монокристалічних 
матеріялів з використанням інтеґральних рентґенодифракційних 
метод. 

3. ВИСНОВКИ 

В роботі досліджено когерентну компоненту відбивної здатности 
в умовах косонесиметричної дифракції Рентґенових променів у 
монокристалічних матеріялах зі статистично розподіленими мік-
родефектами. Показано істотний вплив асиметрії дифракції на 
вибірковість чутливости картини дифракції до різного типу де-
фектів. Проаналізовано амплітудний і дисперсійний механізми 
прояву дефектів у когерентній компоненті розсіяння. Встановле-
но експериментальні умови, які уможливлюють найефективніше 
керувати внесками амплітудного й екстинкційного механізмів, та 
показано значне поліпшення діягностичних можливостей за ра-
хунок впливу на когерентну компоненту відбивної здатности 
асиметрії дифракції. Описано умови, які приводять до того, що 
дефекти першого класу ефективно проявляються у динамічній 
картині розсіяння як дефекти другого класу. Це уможливлює до-
датково підвищити інформативність діягностики за рахунок збі-
льшення частки дифузного розсіяння в повній інтеґральній інте-
нсивності динамічної дифракції. 

 Роботу виконано за фінансової підтримки ÍÀÍ Óкраїни (дого-
вір № 28/19-H). 
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1 -dependences of both the ratio of the coherent component of the differential reflectivity 
of the crystal with defects to the coherent component of the differential reflectivity of the 

perfect crystal (а–в), 1, and the ratio of the coherent component of the reflectivity with 
taking into account static factor and diffuse extinction coefficient to the reflectivity with 

taking into account only static factor (г–е), 2. Calculations are performed for a single crystal 

Si with dislocation loops of radius R  0.02 m and concentration c  31010, radiation 

MoK1,   35.27, reflection (220) (а, г), reflection (440) (б, д), and reflection (660) (в, е). 
2 See the caption of Fig. 1, but for dislocation loops of radius R  3.5 m and concentration 

c  2.51016. 
3 See the caption of Fig. 1, but for dislocation loops of radius R  7 m and concentration 

c  4.11017. 


