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Дисперсионные эффекты взаимосвязанности зависимостей 
от различных условий дифракции картины рассеяния 
и колоссального усиления этих зависимостей 
и их структурной чувствительности и информативности 
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В работе проведён квантово-механический количественный анализ воз-
можностей повышения чувствительности и информативности картины 

многократного рассеяния к несовершенствам структуры кристаллов за 

счёт использования дисперсионных эффектов колоссального усиления 

структурно чувствительных зависимостей дифракционной картины от 

различных условий дифракции. Установлено появление за счёт диспер-
сионного механизма эффектов взаимосвязанности указанных зависимо-
стей картины от различных условий между собой и с зависимостями от 

характеристик дефектов и в результате изменения избирательности чув-
ствительности этих зависимостей к дефектам какого-либо типа при вари-
ации условий дифракции. Это существенно расширило возможности 

применения целенаправленно комбинированной обработки дифракто-
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метрических данных в различных условиях дифракции для повышения 

информативности многопараметрической диагностики. 

Ключевые слова: динамическая дифракция, дисперсионный механизм, 
микродефекты. 

У роботі проведено квантово-механічну кількісну аналізу можливостей 

підвищення чутливости й інформативности картини багаторазового роз-
сіяння до недосконалостей структури кристалів через використання дис-
персійних ефектів колосального посилення структурно чутливих залеж-
ностей дифракційної картини від різних умов дифракції. Встановлено 

появу через дисперсійний механізм ефектів взаємопов’язаности зазначе-
них залежностей картини від різних умов між собою та із залежностями 

від характеристик дефектів і в результаті зміни вибірковости чутливости 

цих залежностей до дефектів якогось типу при варіяції умов дифракції. 
Це істотно розширило можливості застосування цілеспрямовано комбіно-
ваного оброблення дифрактометричних даних у різних умовах дифракції 
для підвищення інформативности багатопараметричної діягностики. 

Ключові слова: динамічна дифракція, дисперсійний механізм, мікродефекти. 

In this work, the quantum-mechanical quantitative analysis of features to 

increase the sensitivity and informativeness of multiple-scattering pattern 

to the imperfections of the crystal structure due to the use of dispersion ef-
fects of enormous diffraction-pattern structure dependence gain on various 

diffraction conditions are performed. The effects of interconnection of these 

patterns dependences on various diffraction conditions between themselves 

and with dependences on the defects’ characteristics and the changes in the 

selective sensitivity to the defects under variation of diffraction conditions 

are revealed. As shown, these effects are caused by dispersion mechanism. 
That substantially increases the possibilities of using the purposefully com-
bined diffractometric data given at various diffraction conditions to increas-
ing the informativeness of multiparametric diagnostics. 

Key words: dynamical diffraction, dispersion mechanism, microdefects. 

(Получено 25 сентября 2015 г.)
  

1. ВВЕДЕНИЕ 

В работах [1—14] раскрыта дисперсионная природа и показаны воз-
можности дисперсионного принципиально нового уровня повыше-
ния показателей чувствительности и информативности диагности-
ки. В частности, в работах [7, 8] предложена модель, которая позво-
ляет проводить количественный анализ вкладов различных дис-
персионных эффектов в улучшение диагностических возможностей 

различных методов дисперсионной дифрактометрии как высоко-
разрешающей, так и интегральной дисперсионной дифрактометрии 

при произвольных толщинах образцов. Ниже проведено обобщение 
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этой модели также и на случаи многослойных систем. 

2. МОДЕЛЬ ПОЛНОЙ ИНТЕГРАЛЬНОЙ ИНТЕНСИВНОСТИ 
ДИНАМИЧЕСКОЙ ДИФРАКЦИИ В МНОГОСЛОЙНЫХ СИСТЕМАХ 

Схема многослойной структуры и дифрагированных лучей в гео-
метрии Брэгга представлена на рис. 1. Система уравнений для ам-
плитуд j-го слоя: 
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( 2 ) ( ) 0,

( ) ( 2 ) 0,

j j j j j j

j j j j j j

D CE D

CE D D

          
          

H H H

H H H HH H

 (1) 

откуда связь между амплитудами падающей и отражённой волн: 
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Рис. 1. Схема многослойной кристаллической системы. 

Fig. 1. Scheme of multilayer crystal system. 
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где учтено, что 0 0j H  и 0 0,j H  00 ds ( ) / ,j j j K     HH  B – 

угол Брэгга подложки,  – угол асимметрии, j ,  ||j  – перпенди-
кулярная и параллельная компоненты деформации j-го слоя. 
 Для нахождения амплитуд падающей и отражённой волн, необ-
ходимо уравнение (2) дополнить граничными условиями для соот-
ветствующих волн: 
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 Учитывая, что 
( ) ( )

0 10 jj jK 
  K K n  на поверхности tj, и 

( ) ( )
1jj jK 
  HHK K n  на поверхности tj1, а также уравнение (2), полу-

чим следующую систему уравнений для падающих волн в j-ом слое: 
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 Решение этой системы уравнений даёт следующее выражение 

для амплитуд падающих волн: 
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 Запишем третье граничное условие для рассеянной волны на по-
верхности z  tj: 
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Учитывая, что 
( ) ( )

1jj jK 
  HHK K n  на поверхности z  tj, и подстав-

ляя (2) и (6) в (7), для EHj получим: 
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где 
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 Заменив в (8) индекс j на j  1, получим: 
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 1 1 0 1 1 2,j j j j jE E E       H H   

подставив это выражение в правую часть (8), получим: 

 0 1 0 1 1 2(2) .j j j j j j j j jE E E E          H H  (8.1) 

Тут обозначение в скобках k  2 означает, что амплитуда волны, от-
ражённой от j-го слоя, выражена через амплитуду волны, отражён-
ной от j  k  j  2 слоя. 
 Далее, подставим в (8) вместо j индекс j  2 и подставим получен-
ное выражение в правую часть (8.1). Получим: 

 0 1 0 1 2 1 0 2 1 2 3(3) .j j j j j j j j j j j j j jE E E E E                   H H  (8.2) 

Продолжая подобную процедуру, можно заметить закономерность 

формирования слагаемых и множителей в них. В общем случае 

можно записать: 
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где следует положить 

0

1
N

m

m

x


  при N  0. 

 Для нахождения амплитуд E0 ji, которые входят в (9), запишем 

четвёртое граничное условие для j-го слоя: 

 
( )
0 0 1

1

( )
0 10 .j j

j

i i
Tj jj

z t

D D e E e






 


 

  K r K r  (10) 

 Учитывая, что 
( ) ( )

0 1 0j j jK 
   K K n  на поверхности z  tj1, и под-

ставляя (6) в (10), получим: 

 0 1 0 1,j j j j jE E E     H  (11) 

где 
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 Уравнения (11) и (8) составляют систему рекуррентных уравне-
ний для амплитуд падающей и отражённой волн. Из (11) следует: 

 1 0 0 1 1 0 1 0

1

1 1
( ) и ( ).j j j j j j j j

j j

E E E E E E   


     
 H H   

Подставив эти уравнения в (8), получим: 
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 0 1 0 1 2 0 2,j j j j jE a E b E      (12) 
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 Итак, найдено рекуррентное соотношение (12) для E0j. Однако, 

для нахождения амплитуд в произвольном слое из рекуррентной 

формулы (12) необходимо иметь два начальных значения для ам-
плитуд падающей волны. В то же время известны первое и послед-
нее значения. Одно из них является амплитудой падающей на кри-
сталл волны в вакууме E0M, а другое – амплитудой падающей вол-
ны на выходящей поверхности кристалла, которая в случае геомет-
рии Брэгга в приближении толстого кристалла равняется нулю, т.е. 
E0 1  0 (согласно обозначениям на рис. 1.). 
 Преобразуя формулу (12) аналогично тому, как выводилась фор-
мула (9), можно выразить амплитуду падающей на подложку вол-
ны через амплитуду волны, падающей на кристалл в вакууме. Под-
ставим в (12) вместо j последовательно j  1, j  2, j  3. В результате 

получим: 

 0 1 0 1 2 0 2(1) ,j j j j jE a E b E       

 0 1 2 2 0 2 1 3 0 3(2) ( ) ,j j j j j j j jE a a b E a b E           

 0 1 2 2 3 1 3 0 3 1 2 2 4 0 4(3) [( ) ] ( ) ,j j j j j j j j j j j j jE a a b a a b E a a b b E                  
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j j j j j j j j j j j j j

j j j j j j j j
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a a b a a b b E

           

       
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  

  

 В общем случае, отметив соответствующую закономерность, по-
лучим: 

 0 , 0 , 1 1 0 1( ) ,j j k j k j k j k j kE k c E c b E        (13) 

где коэффициенты cj,k определяются рекуррентным соотношением: 

 , , 1 , 2j k j k j k j k j kc a c b c      (14) 

с граничными условиями: cj1  aj1, cj2  aj1aj2  bj2. 
 Подставив в (13) j  M, получим выражение, которое связывает 

падающую волну в вакууме с амплитудами падающих волн в двух 

произвольных соседних слоях (заданных индексом k): 

 0 , 0 , 1 1 0 1( ) .M M k M k M k M k M kE k c E c b E        (15) 

 Если в (15) взять k  M, тогда: 
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 0 , 00 , 1 1 0, 1( ) .M M M M ME M c E c b E      

Поскольку для амплитуды падающей волны, которая в геометрии 

Брэгга выходит с противоположной стороны кристалла, E0 1  0, 

получаем: 

 0 , 00( ) .M M ME M c E  (16) 

 Выражение (16) связывает между собой падающие волны в ваку-
уме и в подложке. Коэффициент cM,M является последним членом 

рекуррентного соотношения 

 , , 1 , 2M k M k M k M k M kc a c b c       

с граничными условиями cM1  aM1, cM2  aM1aM2  bM2 и зависит от 

характеристик всех слоёв. 
 Из (16) получаем для падающей на подложку волны: 
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Выражение (17) вместе с E0 1  0 являются двумя искомыми 

начальными условиями для рекуррентного соотношения (12). 
 Подставляя эти начальные условия в (12), получим выражения 

для нескольких первых значений: 
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 Заметив закономерность, в общем случае можно записать: 

 
0

0

,

,j j

M M

E
E

c
   (18) 

где j определяется рекуррентным соотношением: 

 1 1 2 2j j j j ja b          

с начальными условиями 0  1, 1  a0. 
 Подставив (18) в (9,) получим: 
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1 11
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   

  H H  (19) 

Взяв в (19) j  M, получим слева амплитуду отражённой от кристал-
ла волны в вакууме, которая связана с амплитудой волны, отра-
жённой от (M  k)-го слоя. Известно, что амплитуда отражённой 

волны на обратной стороне кристалла в геометрии Брэгга равна ну-
лю (EH, 1  0). Учитывая это, и подставляя в (19) также k  M  1, 

получим: 
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 Для дифференциальной отражательной способности получим: 
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 Для интегральной интенсивности получим: 
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3. ПОЛУЧЕННЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

На основе построенной обобщённой модели дисперсионно чувстви-
тельной дифрактометрии неидеальных кристаллов произвольной 

толщины проведён анализ дифференциальных и интегральных 

картин рассеяния для широкого интервала эффективных толщин 

кристалла. 

 На рисунке 2 представлены толщинные зависимости полной инте-
гральной интенсивности динамической дифракции (ПИИДД) для 

несовершенных кристаллов с различными дефектными структурами, 
нормированные (рис. 2, а—в) и не нормированные (рис. 2, г) на соответ-
ствующую зависимость для совершенного кристалла. На графиках 

рис. 2, а и г кроме толщинной зависимости ПИИДД представлены 

также аналогичные зависимости брэгговской и диффузной составля-
ющих ПИИДД. Фиттированием экспериментальной толщинной за-
висимости (рис. 2, а) получены следующие параметры дефектной 

структуры исследуемого кристалла Si: сферические кластеры Cu3Si 
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с деформацией на границе кластера   0,13, радиусом RP  0,02 мкм 

и концентрацией cP  91010
 см

3
 (LH  0,018). Отметим, что данный 

метод позволяет надёжно фиксировать рекордно низкие концен-
трации дефектов кулоновского типа. 
 Расчёты для различных дефектных структур рассмотренного 

кристалла Si демонстрируют высокую чувствительность толщин-
ных зависимостей ПИИДД к изменению, как типа (радиуса) дефек-
тов, так и их концентрации. Чувствительность к типу дефекта демон-
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Рис. 2. Теоретические (сплошные линии) и экспериментальные (маркеры) 
толщинные зависимости нормированной ПИИДД (Rin) (а—в) и её брэггов-
ской (RiBn) и диффузной (RiDn) составляющих (а), а также не нормирован-
ная на интегральную интенсивность идеального кристалла зависимость 

ПИИДД (Ri) и её составляющие (г) для монокристаллов Si с различной де-
фектной структурой (Лауэ-дифракция, рефлекс (220)). 

Fig. 2. Theoretical (solid line) and experimental (markers) thickness depend-
ences of normalized on integral intensity of perfect crystal the total integral 
intensity of dynamical diffraction (TIIDD) (Rin) for single Si crystal with var-
ious defect structures (а—в) and its Bragg (RiBn) and diffuse (RiDn) components 

(а), as well as the thickness dependence of non-normalized TIIDD (Ri) and its 

components (г) (Laue-diffraction, reflex (220)). 
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стрирует рис. 2, б, где представлены расчёты для кластеров с радиуса-
ми RP  0,02, 0,2, 2 мкм при одинаковых значениях LH  0,018, т.е. 
при cP  91010, 3,8109, 1,2106

 см
3

 соответственно, а к концентрации 

дефектов – рис. 2, в, где представлены расчёты для кластеров с RP  

 0,02 мкм и концентрациями в два раза меньше (LH  0,009) и в два 

раза больше (LH   0,036) восстановленной из эксперимента кон-
центрации cP  91010

 см
3

 (LH  0,018). 
 Кроме того, из рис. 2 видно, что существенные отклонения (их знак 

и величина) ПИИДД несовершенного кристалла от соответствующей 

интенсивности в совершенном кристалле подтверждаются экспери-
ментально и обуславливаются результатом конкуренции разных со-
ставляющих дисперсионного механизма, которые влияют на соотно-
шение брэгговской и диффузной компонент ПИИДД и зависят от 

условий дифракции (в частности, от эффективной толщины). Так, для 

динамически тонких кристаллов (t  1) наблюдается увеличение 

ПИИДД до 400% за счёт дисперсионного эффекта аномального роста 

вклада диффузной составляющей. При этом для динамически тол-
стых кристаллов (t  1) ПИИДД уменьшается на 1—2 порядка вели-
чины за счёт определяющего вклада увеличения дисперсионных ин-
терференционного поглощения и эффекта экстинкции. 
 При этом зависимости от толщины и их чувствительность к несо-
вершенствам структуры отдельно для брэгговской и диффузной со-
ставляющих ПИИДД существенно отличаются (даже знаком) между 

собой и демонстрируют радикально повышенную чувствительность 

к дефектам в сравнении с чувствительностью непосредственно самой 

ПИИДД. Это свидетельствует о целесообразности использования 

методов именно трёхкристальной интегральной дифрактометрии. 
 Таким образом, показано, что максимальная информативность и 

чувствительность к дефектам за счёт роста вклада диффузной со-
ставляющей ПИИДД наблюдается в области промежуточных значе-
ний эффективной толщины кристалла, где в результате дефекты 

первого класса по Кривоглазу проявляются в динамической картине, 
как дефекты второго класса. При дальнейшем увеличении эффек-
тивной толщины кристалла изменяется характер дисперсионного 

влияния дефектов от их определяющего влияния на отражательные 

способности к определяющей роли их влияния на поглощательную 

способность. При этом в первом случае дефекты обеспечивают за счёт 

указанного увеличения вклада диффузной составляющей значи-
тельное повышение полной отражательной способности кристалла с 

ростом его неидеальности, т.е. общее повышение дифрагированной 

интенсивности. При увеличении толщины переход к определяющей 

роли поглощательной способности приводит к изменению знака 

влияния дефектов на картину рассеяния, а именно к общему суще-
ственному уменьшению дифрагированной интенсивности с ростом 

неидеальности кристалла, которое обеспечивается соответствующим 
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дисперсионным влиянием неидеальностей за счёт динамического 

фактора Кривоглаза—Дебая—Валлера на интерференционные коэф-
фициенты поглощения брэгговской и диффузной составляющих и на 

коэффициенты их экстинкции за счёт эффектов многократности рас-
сеяния на неидеальностях структуры кристаллов. 
 Результаты, представленные на рис. 3, дали возможность устано-
вить, дисперсионный эффект взаимосвязанности влияний различ-
ных условий дифракции на картину рассеяния, а именно, что на ха-
рактер толщинной зависимости ПИИДД существенно влияют другие 

условия дифракции, в частности, использование жёсткого излуче-
ния WK1 и больших векторов дифракции (333) позволяет повысить 

чувствительность ПИИДД к дефектам за счёт дисперсионного эф-
фекта аномального повышения вклада диффузной составляющей на 

четыре порядка величины для динамически тонких кристаллов и 

дополнительно повысить её ещё на 1—2 порядка при переходе к мяг-
кому излучению (CuK1) и понижения ПИИДД неидеальных кри-
сталлов относительно соответствующего случая полностью идеаль-
ных кристаллов за счёт относительного повышения интерференци-
онного поглощения и эффектов экстинкции. При этом эффект уси-
ления чувствительности к несовершенствам структуры толщинных 

зависимостей ПИИДД за счёт изменения длины волны излучения 

может дополнительно усиливаться при переходе к отражениям с бо-
лее высокими индексами, т.е. может управляться выбором рефлек-
сов или геометрии дифракции. 

 Таким образом, используя различные условия дифракции (о ком-
бинации различных методов см. [15]), можно достигнуть повышения 

диапазона изменений величины ПИИДД до 5—6 порядков величины. 
 Проведённый анализ рис. 3 позволил сделать заключение, что с 

изменением условий дифракции изменяются определяющие меха-
низмы дисперсионных эффектов и соотношения вкладов брэггов-
ской и диффузной составляющих и вкладов от дефектов разного ти-
па, и это приводит к радикальному усилению и к изменению харак-
тера (даже знака) влияния дефектов на динамическую картину рас-
сеяния, т.е. дефекты могут как уменьшать, так и повышать интен-
сивность рассеяния в какой-либо точке пространства обратной ре-
шётки, как и интегральную интенсивность, в сравнении с таковой в 

идеальном кристалле и при этом очень существенно (на порядки ве-
личины). Отличия взаимосвязанных зависимостей всех перечис-
ленных дисперсионных эффектов от характеристик дефектов раз-
ного типа так же, как и от условий дифракции, обеспечивают уни-
кально чувствительную к характеристикам дефектов многообраз-
ность (подтверждённую экспериментально) динамической карти-
ны, обусловленную взаимосвязанной зависимостью от условий ди-
фракции характера результирующего влияния дефектов разного 

типа на картину рассеяния, и обуславливают качественно новые 
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функциональные возможности информативности диагностики, в 

частности, возможность однозначной высокочувствительной мно-
гопараметрической дифрактометрии. 
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Рис. 3. Влияние на зависимость от эффективной толщины ПИИДД других 

условий дифракции: дины волны, отражения и геометрии дифракции. 

Кластеры SiO2 в монокристалле Si: RP  0,01, cP  6,911014
 см

3
 (L111  

 0,001, L333  0,0085). 

Fig. 3. Influence on TIIDD dependence from effective thickness of other dif-
fraction conditions: wave length, reflex, and geometry of diffraction. Clus-
ters SiO2 in single Si crystal: RP  0.01, cP  6.911014

 cm
3

 (L111  0.001, L333  

 0.0085). 
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 Полученные результаты демонстрируют, что установленная при-
рода (дисперсионный механизм) уникальной чувствительности к де-
фектам взаимосвязанных зависимостей от условий дифракции ди-
намической картины, что наблюдается на эксперименте, может быть 

использована при решении проблемы однозначной диагностики 

структурного совершенства многопараметрических систем путём 

применения комбинированного подхода при обработке эксперимен-
тальных картин рассеяния в целенаправленно выбранных (на основе 

анализа особенностей проявления дисперсионного механизма в зави-
симости от типа дефектов и методов дифрактометрии) условиях ди-
намической дифракции. 

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Таким образом, в работе установлены дисперсионные эффекты взаи-
мосвязанности и колоссального усиления зависимостей картины мно-
гократного рассеяния от разных условий дифракции, которые оказа-
лись взаимосвязанными как между собой, так и с зависимостями кар-
тины рассеяния от характеристик несовершенств структуры. Это 

обеспечило возможность целенаправленного изменения избиратель-
ности чувствительности этих зависимостей к дефектам одного или 

другого типа при вариации остальных условий дифракции и в резуль-
тате радикальное улучшение показателей чувствительности и инфор-
мативности диагностики и решило проблему неразрушающей диагно-
стики структурного совершенства многопараметрических систем. 
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