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РЕНТГЕНОДИФРАКЦІЙНОГО  КОНТРАСТУ  ДИСЛОКАЦІЇ  

ДОВІЛЬНОЇ  ОРІЄНТАЦІЇ 
 

З допомогою чисельного рішення рівнянь Такагі дослі-
джено вплив стоячої поперечної ультразвукової хвилі на фор-
мування зображення нахиленої дислокації в кристалі Si. 
Розв’язки отримані за алгоритмом із змінним кроком інтегру-
вання по всій палатці Бормана. 
 
Якщо в кристалі присутні неоднорідності у вигляді локальних 

або розподілених по об’єму пружних деформацій, то характер розсі-
яння рентгенівського хвильового поля в кристалічній гратці можна 
описати рівняннями Такагі [1]. Традиційно чисельний розв’язок рів-
нянь Такагі проводиться методом кінцевих різниць на сітці з постій-
ним кроком інтегрування, що не завжди оправдано. Використання 
алгоритму інтегрування із змінним кроком дозволяє пристосувати 
крок інтегрування до локальних змін амплітуд хвильових полів у 
будь-якій точці всередині палатки Бормана. Застосування методу 
спроб та помилок на кожному кроці  інтегрування для пристосуван-
ня сітки інтегрування до локальних дифракційних умов, приводить 
до ускладнення алгоритму і потребує нераціонально великого часу 
при розрахунках. Іншим, більш перспективним і ефективним мето-
дом чисельного рішення задач розповсюдження рентгенівських 
променів в реальних кристалах є побудова сітки інтегрування, що 
базується на попередньому знанні дифракційних та геометричних 
умов [2]. 

Розташування екстинкційних смуг по товщині досконалого 
кристалу є добрим критерієм визначення змін осциляцій амплітуд 
хвильових полів D0, Dh. Вони отримуються через нулі J0-функції 
Беселя. Використаємо наступне асимптотичне наближення, яке є 
справедливим, окрім першого нуля: 
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де ξ - координата вздовж вихідної поверхні кристалу. Вузли сітки 
інтегрування розташовуються вздовж ξ. Їх щільність змінюється та-
ким чином, щоб забезпечувалась плавність зміни J0 між двома ну-
лями. По таким точкам будуються характеристичні лінії, паралельні 

h0 s,s
rr . Вузли в глибині кристалу на сітці інтегрування знаходяться 

на перетині цих ліній. Біля країв палатки Бормана кроки інтегруван-
ня мають бути досить малі і повинні збільшуватись посередині, де 
амплітуди хвильових полів змінюються повільно. Верхні і нижні 
значення кроків сітки p=∆/2tgθ є функціями дифракційних умов, де 
∆ - відстань між двома послідовними точками вздовж осі ξ. Точність 
розрахунку задовільна, якщо ∆ змінюється від Λ/15 до Λ/30 (Λ - екс-
тинкційна довжина). Цей факт визначено з розрахунку великої кіль-
кості рентгенодифракційних зображень і оцінено згідно (1). Так як 
взаємодія дефектів з рентгенівським полем достатньо слабка побли-
зу hs

r
-краю палатки Бормана, то там кроки p менші порівняно з 0s

r
-

краєм. 
Якщо дефект перетинає 0s

r
 напрямок, то амплітуди хвильових 

полів дуже суттєво змінюються, що проявляється в  появі на топо-
грамах прямого зображення рис.2а. Такий контраст виникає від ді-
лянок кристалу, де справедливе кінематичне наближення теорії роз-
сіяння рентгенівських променів. Розмір цього зображення можна 
оцінити, розглянувши області, де розорієнтація відбиваючих повер-
хонь більша, ніж півширина кривої гойдання: 
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Так як розорієнтація сітки площин задається через 

h

ho
s

)s,s(Uh(
)2sin(K

1
r

rrrr

∂
∂

θ
−=θ∆ , 

то кроки інтегрування зменшуються там, де 
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хвильового вектору рентгенівського променю в вакуумі, χ χh h, - 
Фур’є-поляризуємості кристалу. 

Алгоритм з постійним кроком не в змозі врахувати зміну гра-
ничних умов вздовж h0 s,s

rr
, а інтенсивність розсіяння швидко спадає 

біля країв палатки Бормана. Експериментальний розподіл інтенсив-
ності прямого зображення більш узгоджений з денсітомет-ричними 
вимірами для алгоритму із змінним кроком. Це демонструє його пе-
реваги для моделювання секційних топограм. Інша перевага алгори-
тму із змінним кроком в тому, що зменшення кількості вузлів на сі-
тці інтегрування, веде до значного прискорення розрахунків. Крім 
того вибір кроків не являє собою вже компроміс між часом розраху-
нку і точністю. 

 
Рис.1. Чисельне моделю-

вання 72°-дислокації в 
кристалі Si. Відби-
вання (220), МоКα-
випромінювання. Ко-
ординати точок 
А{34;285.5;187},  
В{-60;-16;805.2} мкм. 

 

 

                         
Рис.2. Перетин дислокації і площини дифракції  

а)  на перетині з 0s
r

; б) в центрі палатки. 

 
Рис.1. 

а) б) 
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Екстинкційні модуляції інтенсивності, як слідує з рис.2, притаманні 
не тільки старому хвильовому полю, а можуть виникати і в новона-
роджених полях. В реальних умовах на перший план частіше вихо-
дять ефекти інтерференції блохівських хвиль, які слабо поглина-
ються і належать як до нових, так і до старих полів. Ці ефекти не 
зникають навіть за умов сильного поглинання і обумовлюють вини-
кнення характерного смугастого контрасту, де кожна смуга відпові-
дає кратній 2π різниці фаз між блохівськими хвилями старого і но-
вого полів. В залежності від геометрії розташування дислокацій та 
їх інтерференційних характеристик ці смуги можуть мати різну фо-
рму.  Для випадку орієнтації дислокації нахиленої до площини диф-
ракції нове хвильове поле створює складну дифракційну картину 
трикутної форми на вихідній поверхні. Утворені при взаємодії ста-
рих і нових хвильових полів інтерференційні смуги, розташовані в 
даній області і мають серповидну форму, причому їх краї асимпто-
тично наближаються до сторін трикутника (рис.3,4). Дана інтерфе-
ренційна картина по зовнішньому вигляду нагадує секційне зобра-
ження дефекту пакування [2]. 

Ультразвукова деформація моделювалась синусоїдальним 
спотворенням кристалічної гратки. Параметрами ультразвуку є дов-
жина хвилі λs і амплітуда W. Методика розрахункового експеримен-
ту в умовах ультразвукового впливу на рентгенівську дифракцію 
описана в [3]. 

Аналіз розрахункових топограм (рис.4а) показує, що в довго-
хвильовій області акустичних довжин хвиль суттєвих змін зобра-
ження та розмірів трикутника динамічного контрасту не відбува-
ється, окрім незначних змін в періодах інтерференційних смуг. У ре-
зонансному випадку  з ростом W спочатку має місце деяке покра-
щання видності екстинкційних модуляцій інтенсивності нового та 
старого полів. При цьому, в центрі трикутника значно (в декілька 
разів) зростає їх інтенсивність. Подальше зростання величини амп-
літуди коливань (до W=10-9 см) (рис.4б) приводить до при-гнічення 
міжвіткового розсіяння, або, іншими словами, проміжного зобра-
ження всередині трикутника. В загальному його окреслення на тлі 
різких трансформацій товщинних осциляцій секційної топограми  
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Рис.3. Розрахункова секційна топограма 72°-ної дислокації.  
MoKα-випромінювання, відбивання (220).  

а) алгоритм з постійним кроком; б) алгоритм із змінним кроком.  
 

                          
           а)        б) 
Рис.4. Розрахункова секційна топограма 72° дислокації (умови рис.3б). Па-

раметри ультразвукового поля:   
а) λs=3Λ, W=10-2Å; б) λs=Λ, W=10-1Å. 

у,мкм 
50 

х 
-300 

-150 0 150 б) 



  90 

має тенденцію до розмиття. При подальшому збільшенні W проміж-
не зображення зникає одночасно з динамічним зображенням, а хара-
ктер міжвіткового розсіяння суттєвим чином змінюється тільки в ре-
зонансному випадку акустичної деформації.  

Таким чином, використання ультразвукового деформаційного 
поля, як своєрідного зонду, обумовлює кероване підсилення неод-
норідностей сумарного розорієнтаційного поля. Це приводить до за-
родження нових хвильових полів, які інтерферуючи із старими по-
лями, утворюють складну дифракційну картину. Застосування алго-
ритму із змінним кроком інтегрування надає можливість детально 
визначити особливості формування дифракційного контрасту дис-
локацій, які можуть бути довільно орієнтовані в об’ємі кристалу. 
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FORMATION  MECHANISMS  OF  X-RAY  DIFFRACTION  
PATTERN  FOR  DISLOCATION  OF  ARBITRARY  

ORIENTATION 
 

Influence of a coincident cross ultrasonic wave on image 
formation of the inclined dislocation in the Si crystal is investi-
gated by the numerical solution of Takagi equations. The solutions 
are received by algorithm of integration on all Borrmann fan with a 
variating step. 


