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ВИЗНАЧЕННЯ  ПАРАМЕТРІВ  ПОВЕРХНІ  ТВЕРДОГО  ТІЛА 
МЕТОДАМИ  Х-ПРОМЕНЕВОЇ  РЕФЛЕКТОМЕТРІЇ 

Подано результати експериментальних і теоретичних досліджень параметрів рельєфу по-
верхні зразків GaAs, SiO2 та плівок Cu, Ni, Ge методами дво- та трикристальної Х-променевої 
рефлектометрії. Визначено вплив параметрів рельєфу поверхні на експериментальні інтегральні 
та диференційні криві повного зовнішнього відбивання. За допомогою розробленої методики 
відновлено реальний рельєф поверхні та визначені її параметри. 

The results of experimental and theoretical researches of surface parameters of GaAs, SiO2 sam-
ples and Cu, Ni, Ge films by methods two- and three-crystal reflectometry based on the phenomenon 
of X-ray total external reflection are presented. The influence of the surface relief parameters on ex-
perimental integral and differential curves of total external reflection was analysed. The real surface 
relief was reconstructed and surface parameters were determined by developed method. 

Вступ 
Важливою задачею сучасної мікро- та опто-

електроніки є визначення параметрів поверхні, які 
несуть в собі інформацію про рельєф (мікрогео-
метрію) поверхні, так і про структурні зміни в 
приповерхневих шарах. 

До перспективних неруйнівних методів діаг-
ностики поверхні відносяться Х-променеві диф-
ракційні методи [1-3] та методи дво- і трикрис-
тальної рефлектометрії, що базуються на явищі 
повного зовнішнього відбивання (ПЗВ) Х-про-
менів. 

Х-променева дифрактометрія на даний час є 
ефективним методом аналізу структурних пору-
шень у кристалах високого степеня досконалості 
[4-6]. Висока точність визначення параметрів 
кристалу, неруйнуючий характер вимірів, їх 
експресність різко виділяють цей метод серед 
інших методів дослідження поверхні. За схемою 
експерименту розрізняють методи дво- та три-
кристальної Х-променевої дифрактометрії. Вико-
ристання аналізатора в методі трикристальної 
дифрактометрії дозволяє проводити кутовий ана-
ліз відбитих променів з роздільною здатністю ≈1″. 
За фізичною природою розрізняють метод асимп-
тотичної брегівської дифракції та метод дифрак-
ції Х-променів в умовах ПЗВ. Метод асимпто-
тичної брегівської дифракції використовується 
для дослідження тонких поверхневих шарів і 
базується на вимірюванні інтенсивності дифрак-
ційного відбивання далеко від брегівського мак-

симуму. Даним методом можна визначити тип і 
характер розподілу дефектів у зразку, наприклад 
після іонної імплантації. При падінні Х-променів 
на кристал під кутом Брега промені проникають 
у речовину на глибину екстинкції. Ефективність 
методу асимптотичної брегівської дифракції поля-
гає в тому, що глибина, з якої виходить дифра-
говане випромінювання зменшується при відда-
ленні від кута Брега і для відхилення ≈1º глибина 
виходу близька до міжплощинних віддалей. 

В методах Х-променевої рефлектометрії пара-
метри поверхні визначаються в результаті роз-
в'язку оберненої задачі на основі аналізу експе-
риментальних кривих відбивання. В силу неодно-
значності розв'язку оберненої задачі актуальна 
проблема пошуку нових підходів в аналізі експе-
риментальних результатів, отриманих за допомо-
гою Х-променевої рефлектометрії. Методами ПЗВ 
можливо проводити дослідження поверхонь ви-
щих класів чистоти із середньоарифметичною 
висотою нерівностей Ra<10 нм, проте методики 
комплексного визначення параметрів поверхні на 
основі експериментальних кривих знаходяться ще 
в стадії розробки [8-10]. Для підвищення точності 
і достовірності методів ПЗВ в ряді досліджень 
використано результати незалежних методів діаг-
ностики поверхні [11,12]. В даній роботі в якості 
незалежного методу дослідження поверхні твер-
дих тіл вибрано метод атомно-силової мікроскопії 
(АСМ), який дозволяє визначати параметри ре-
льєфу з субнанометровою і навіть субангстрем-
ною роздільною здатністю [13-21]. 



 С.В. Баловсяк,  І.М. Фодчук 

Науковий вісник Чернівецького університету. 2003. Випуск 157. Фізика.Електроніка. 20

З метою розробки нових підходів для визна-
чення параметрів, що характеризують стан по-
верхні вирішено такі задачі: визначено набір 
параметрів, які найбільш повно характеризують 
стан поверхні із врахуванням даних, отриманих 
методом атомно-силової мікроскопії, а також 
параметри кривих ПЗВ; встановлено кореляційні 
співвідношення між параметрами, що характери-
зують експериментальні криві ПЗВ та параметра-
ми, що описують стан рельєфної і профільованої 
поверхні; розроблено алгоритми та програмне 
забезпечення розрахунку інтегральних кривих (ІК) 
та диференційних кривих (ДК) ПЗВ Х-променів. 
В якості об'єктів дослідження вибрано спеціально 
підготовлені зразки GaAs з одномірним та дво-
мірним субмікронним рельєфами поверхні, зразки 
SiO2 високого класу якості хіміко-механічної 
обробки поверхні, а також плівки Cu, Ni, Ge. 

Методики і схеми експерименту 
Для дослідження зразків методами ПЗВ ство-

рено автоматизовану експериментальну установку 
на базі Х-променевого дифрактометра ДРОН-3М 
[22, 23]. Управління експериментом здійснюється 
програмою з ІВМ-сумісного комп’ютера через 
паралельний порт. Безпосередньо керує дифрак-
трометром ДРОН-3М вбудований в апарат ком-
плекс управління дифрактрометром (КУД-1). 
Спеціально розроблена програма дозволяє ска-
нувати заданий кутовий діапазон з визначеним 
кроком і автоматично зчитувати дані з детектора. 
В експериментах використано: Х-променеву труб-
ку БСВ25-Cu, кремнієві (220) П-подібний моно-
хроматор і аналізатор для CuKα1-
випромінювання. 

Для визначення кутового розподілу відбитого 
зразком XR2 пучка в методі диференційних кривих  

ПЗВ (трикристальної рефлектометрії) викорис-
тано кристал-аналізатор, сигнал XR3 від якого 
відбивається під кутом Брега в детектор Д (рис.1). 
Кути повороту зразка θ і аналізатора α1, а також 
кут ψ відбивання відраховуються від осі Oх0 не-
рухомої системи координат {х0,у0,z0}, де вісь Oх0 
направлена вздовж вісі первинного пучка XR1. 

При поворотах в горизонтальній площині зра-
зок пов'язаний з рухомою системою координат 
{х,у,z}, де вісь Oх направлена вздовж поверхні 
зразка (рис.2). При дослідженні профільованого 
рельєфу поверхні, тобто рельєфу з орієнтованими 
нерівностями (борознами), зразок разом з сис-
темою координат {х1,у1,z1} повертається у вер-
тикальній площині на кут ν відносно системи 
координат {х,у,z} (рис.1). 

Зазначимо, що суть методу ДК ПЗВ полягає 
в аналізі кривих гойдання, отриманих від аналі-
затора А без зразка К (так звана інструментальна 
крива гойдання) та при його наявності – ДК. При 
цьому експериментальна ДК є згорткою кривої 
розсіяння первинного пучка зразком з інстру-
ментальною кривою гойдання. Інструментальні 
криві гойдання близькі по формі до нормального 
розподілу із середньоквадратичним відхилен-
ням σα1. 
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Рис.2. Схема двокристальної рефлектометрії (ме-
тод ІК ПЗВ). 
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Рис.1. Схема трикристальної Х-променевої рефлектометрії (метод ДК ПЗВ). 
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В методі інтегральних кривих ПЗВ (двокрис-
тальної рефлектометрії – рис.2) детектором ре-
єструється інтегральна інтенсивність сигналу, 
відбитого від зразка, і частини первинного пучка. 
Для отримання ІК ПЗВ зразок обертається навко-
ло вертикальної осі гоніометра на кут θ в межах 
від 0 до 0,5º відносно напрямку первинного пучка. 
При цьому первинний пучок XR1 можна пред-
ставити як суму трьох променів: промінь XR11 
проходить повз зразок в детектор, промінь XR12 
падає на зразок, промінь XR13 поглинається біч-
ною гранню зразка та деталями кріплення. Де-
тектор реєструє сумарну інтенсивність відбитого 
XR2 та мимобіжного XR11 пучків. 

Теоретичні співвідношення 
Для теоретичного аналізу експериментальних 

результатів використано наближення геометрич-
ної Х-променевої оптики. В такому наближенні 
профіль поверхні зразка розбивається на плоскі 
ділянки (мікроплощадки) (рис.3), нахилені під 
кутом γ до середньої лінії профілю. 

Нахили мікроплощадок γ(х) профілю зада-
ються через функцію розподілу нахилів Fr(γ), 
яка задає ймовірність нахилу мікроплощадки під 
кутом γ: 

0

),()( lim
0 S

SFr
γ∆+γγ∆

=γ
→γ∆

,               (1) 

де S0 – повна площа зразка, ∆S – площа мікро-
площадок з нахилами в інтервалі (γ, γ+∆γ). Згідно 
визначення сума всіх значень Fr(γ) дорівнює 1. 

В наближенні геометричної оптики коефіцієнт 
відбивання Х-променів If(θ) від елементарних 
мікроплощадок профілю під кутами ПЗВ опи-
сується формулою Френеля [24]: 
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 δβ+−θθ+θθ= сch , θс – 

критичний кут ПЗВ, δ, β – одиничні декременти 
показника заломлення n=1–δ–іβ. 

З врахуванням того, що на мікроплощадки з 
кутом нахилу γ пучок падає під кутом φ=ψ/2 
(рис.3), а вони складають Fr(γ)-ту частину опро-
міненої площі зразка, відбита від поверхні інтен-
сивність Х-променів описується виразом: 

)2/()2/(),(K θ−ψψ=ψθ rf FII .        (3) 

Зауважимо, що інтенсивність первинного пучка 
приймається за одиницю. 
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Рис.3. Фрагмент профілю поверхні зразка. 

В методі ДК ПЗВ для симетричного випадку 
дифракції відбита від аналізатора інтенсивність 
описується виразом 
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де G(α′) – нормально розподілена функція з се-
редньоквадратичним відхиленням σα1, яка задає 
інструментальну криву гойдання. Функція G(α′) 
враховує розсіяння променів аналізатором внаслі-
док кутової і спектральної ширини первинного 
пучка, дисперсії і недосконалості аналізатора. 

Для методу ІК ПЗВ нормована інтенсивність 
пучка, відбитого від зразка, визначається виразом: 
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де ∗  – знак згортки, LK – довжина зразка, y01= 
2/Kθ= L . Функції I1(у0) та I1(η) описують про-

сторовий і кутовий розподіл інтенсивності пер-
винного пучка (рис.3). Згортка If(θ+γ,η) з функ-
цією I1(η) враховує кутове розсіяння первинного 
пучка на профільованій поверхні. 

Інтенсивність пучка, що проходить повз зразок 
у детектор: 

∫−=θ
01

0010К
0

)(),(
y

p dyyIILI ,          (6) 

де І0 – половина інтенсивності первинного пучка. 
Отже, інтегральна інтенсивність променів, що 
попадають в детектор: 

θ)(θ)θ)( KKKKД ,LI,(LI,LI p+= .      (7) 
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Аналіз експериментальних результатів 
Досліджено такі зразки: кристали GaAs№1-№3 

зі створеним методами селективного травлення 
одно- і двохмірним субмікронним рельєфом по-
верхні та пластини плавленого кварцу SiO2№1-
№3, що пройшли супертонку хіміко-механічну 
обробку. 

Попередньо поверхні наших зразків GaAs і 
SiO2 досліджувались методом АСМ в Інституті 
фізики напівпровідників НАН України [18]. Хара-
ктерний фрагмент рельєфу поверхні зразка GaAs, 
відновлений даним методом, представлений на 
рис.12а. Отримані зображення рельєфів поверхонь 
відрізняються по текстурі: для зразків GaAs ха-
рактерні періодичні орієнтовані борозни, а для 
зразків SiO2 рельєф являє собою набір статис-
тично розподілених нерівностей. 

Параметри профілів зразків GaAs№1-№3, ви-
значені методом АСМ, представлені в таблиці 1, 
де Ra – середньоарифметична висота нерівностей, 
Rq – середньоквадратичне відхилення висот про-
філю, Cm – максимальна амплітуда гармоніки 
профілю, Tm – період гармоніки з максимальною 
амплітудою, Cv – відносна амплітуда гармоніки 
профілю (відношення Cm до суми амплітуд всіх 
гармонік). Для знаходження параметрів Cm, Cv, Tm 
профіль розкладався в ряд Фур'є за просторовими 
частотами. 

За допомогою методів ІК та ДК ПЗВ для зраз-
ків GaAs і SiO2 отримано серії експериментальних 
кривих. Оскільки, при повороті зразка у верти-
кальній площині (рис.4) змінюється проекція 
переважної орієнтації профілю поверхні по від-
ношенню падаючого пучка, то відповідно зміню-
ється і форма ДК. 

Тому для визначення переважної орієнтації 
нерівностей (борозен) рельєфу при різних по-
воротах зразка на кут ν визначався параметр Ар 
через зміну форми (півширини) ДК: 

o90
/

+νν= BBAp ,                    (8) 

де В – півширина ДК, обчислена при представ-
ленні кривої функцією Гауса. Для перпендику-
лярної орієнтації борозен рельєфу до напрямку 
первинного пучка (ν=0º) Ар - максимальне (рис.4а), 
а при паралельній орієнтації нерівностей (ν=90º) 
Ар – мінімальне (рис.4б). 
Таблиця 1. Параметри профілів зразків GaAs, отримані 
методом АСМ. 

 Ra, нм Rq, нм Cm, нм Tm, мкм Cv 
№1 2,411 2,875 2,108 3,568 0,125
№2 4,390 5,544 2,847 0,762 0,058
№3 2,984 3,799 2,554 11,665 0,097

Для більш повного аналізу експериментальних 
ДК визначено їх параметр асиметрії АК, а також 
фрактальну розмірність Df. Параметр асиметрії 
кривої АК визначався як відношення площі ДК 
при α>2θ до площі ДК при α<2θ. Фізично пара-
метр АК описує особливості відбивання Х-проме-
нів від мікроплощадок з від'ємними та додатними 
нахилами відносно середньої лінії профілю. 

Фрактальна розмірність Df, як відомо [25], 
характеризує складність форми кривої. Напри-
клад, для гладкого піка, по формі близького до 
розподілу Гауса, Df→1, а для кривих більш склад-
ної форми (особливо мультиплетних) Df>1. Фрак-
тальна розмірність ДК вимірювалась методом 
довжини трикутників [26,27]. У відповідності з 
даним методом досліджувані криві представля-
лись набором відрізків, проекція яких на вісь 
абсцис дорівнює r. Для кожного значення r вимі-
рювалась довжина кривої L. Фрактальна розмір-
ність Df диференційної кривої визначалась по 
нахилу прямої, що описує залежність ln(L)=f(ln(r)) 
(рис.5). Оскільки ДК – самоподібні криві, то роз-
мірності осей вибрані таким чином, щоб вимірю-
вати локальну, а не глобальну розмірність [25]. 
Отримані значення Df диференційних кривих 
(рис.6), а саме середні значення Df(θ), викорис-
товувалися для обчислення Cm – максимальної 
амплітуди гармоніки профілю. Отже, для кожного 
зразка з експериментальних ДК отримано набір 
параметрів В(θ), АК(θ), Df(θ), що характеризують 
рельєф досліджуваної поверхні. 

В ході досліджень виявлено кореляцію між 
даними, отриманими методами ДК ПЗВ і АСМ. 
Це дозволило виразити параметри профілю по-
верхні через характеристики ДК з допомогою 
емпіричних формул. При визначенні коефіцієнтів 
емпіричних формул мінімізувалася середньо-
квадратична різниця параметрів розрахованих 
профілів і профілів, отриманих методом АСМ. 

В результаті аналізу ДК встановлено, що за-
лежності їх напівширин В(θ) (рис.7а) задовільно 
апроксимуються прямими з коефіцієнтом нахи-
лу b1. 

На основі даних АСМ залежність між зна-
ченням коефіцієнту нахилу b1 і періодом гармоні-
ки профілю Tm (рис.7б) описується таким емпі-
ричним співвідношенням: 
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Рис.4. Диференційні криві для GaAs№1. Кут повороту у вертикальній площині ν=0° (а), ν=90° (б). Кут повороту θ: 

0,1° (1), 0,15° (2), 0,2° (3), 0,25° (4), 0,3° (5). 
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Рис.5. Залежність довжини L диференційної кривої 
від довжини відрізка r для GaAs№1 (ν=0°, θ=0,1°). 
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Рис.6.Фрактальна розмірність Df диференційних 
кривих для зразків GaAs: №1, ν=0° (1); №1, ν=90° 
(2); №2, ν=0° (3); №2, ν=90° (4); №3, ν=0°(5); №3, 
ν=90° (6). ν – кут повороту у вертикальній площині. 

Таблиця 2. Параметри поверхні зразків GaAs та SiO2, 
отримані методами АСМ і ДК ПЗВ. 

Ra, нм Tm, мкм зразок ν,° 
АСМ ДК АСМ ДК 

GaAs     
№1 0 2,411 2,48 3,57 3,47 
№1 90 1,43 1,87 6,35 5,56 
№2 0 4,39 5,01 0,76 0,79 
№2 90 3,56 3,05 0,42 0,40 
№3 0 2,984 2,44 11,67 11,38 
№3 90 3,24 3,33 11,91 11,85 

SiO2     
№1 0 0,263 0,34 0,81 0,80 
№2 0 0,54 0,62 0,69 0,72 
№3 0 1,851 1,13 0,83 0,81 

Таблиця 3. Параметри профілю поверхні сталевих зразків. 
 В, 10-2 град Ra, нм Tm, мкм 

№1 7,27 32 4,79 
№2 3,21 10 3,39 
№3 3,23 6 2,02 
№4 2,59 3 1,26 

де k1=0,48, g1=6,0, g2=5,16 – вагові коефіцієнти, 
m1=1,07, m2=3,23 – математичні сподівання для 
функції Гауса, d1=1,15, d2=0,92 – дисперсії. Зна-
чення періоду Tm, обчислені за формулою (9) та 
отримані методом АСМ, приведені в таблиці 2. 
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Рис.7. Кореляційні залежності параметрів ДК і профілю поверхні для зразків GaAs№1-№3: a) нахили залежності 
В(θ) ДК, б) кореляція нахилу b1 напівширини ДК і періоду гармоніки профілю Tm, в) залежність параметру аси-
метрії AK(θ) ДК, г) кореляція параметру відносної асиметрії AV ДК та відносної амплітуди профілю СV. 
№1, ν=0° (1); №1, ν=90° (2); №2, ν=0° (3); №2, ν=90° (4); №3, ν=0° (5); №3, ν=90° (6). 

Значення параметру асиметрії АК(θ) диферен-
ційних кривих (рис.7в) послідовно наближуються 
до деякої величини при куті θ, близькому до кри-
тичного кута θс (для зразків GaAs при θ=0,25º). 
Тому для подальшого аналізу враховано значення 
АК при даному θ. Якщо перейти від параметру 
асиметрії АК до параметра відносної асиметрії 
АV за правилом: АV=АК при АК>1 і KV AA /1=  
при АК<1, то спостерігається залежність між зна-
ченнями АV і відносною амплітудою гармоніки 
профілю СV (рис.7г). Тоді з врахуванням даних 
АСМ залежність СV(АV) описується виразом 

VV AccC 21 += ,                    (10) 
де c1=0,0092, c2=0,047. 

Фізично співвідношення (10) відображає той 
факт, що для профілів з статистично розподіле-
ними нерівностями (СV<<1) форма ДК майже 
симетрична, а для періодичних профілів (СV≈1) 
форма ДК асиметрична і навіть мультиплетна 
(рис.4а). 

Враховуючи результати, отримані методами 
ДК ПЗВ і АСМ значення середньоарифметичної 
висоти нерівностей профілю Ra задається емпі-
ричною формулою: 

VC
TBrR

s
ma µ

⋅⋅=
1

0 ,                (11) 

де r0 = 9,2·10–4, В – середнє значення півширин 
ДК, отриманих для одного кута повороту у вер-
тикальній площині. Масштабний коефіцієнт µs, 
призначений для корекції значень Ra, описується 
виразом: 

3
21 1)]/()exp[(

11 µ
+µΛµΛ−

−=µ
m

s T
,    (12) 

де µ1=0,42, µ2=0,057, µ3=0,922, Λ – товщина шару 
половинного ослаблення Х-променів. Значення 
Ra, обчислені за формулою (11) та отримані ме-
тодом АСМ, приведені в таблиці 2. 

У випадку синусоїдального профілю поверхні 
амплітуда просторової гармоніки – Cm=(π/2)Ra. 
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В загальному випадку максимальна амплітуда 
гармоніки для реального профілю така: 

( ) ( ) 212/ p
f

p
am DCRC V⋅π= ,         (13) 

де p1=0,38, p2=0,9. 
Апробацію пропонованого підходу аналізу 

експериментальних ДК ПЗВ проведено на серії 
сталевих еталонів з відомими значеннями серед-
ньоарифметичної висоти нерівностей Ra (табли-
ця 3). Для даних зразків на рис.8 приведено ДК 
ПЗВ, з яких визначено їх напівширину В. Значен-
ня Ra для сталевих зразків попадають у діапазон 
від 3 нм до 32 нм, в той же час, невідомими є 
просторові параметри профілю, які характери-
зуються періодом нерівностей Tm. Параметр Tm 
нескладно знайти за допомогою співвідношення 
(9), якщо відомі значення В та Ra (таблиця 3). 
Отримані значення періоду Tm є пропорційними 
до середньоарифметичної висоти нерівностей 
Ra, що характерно для реальних полірованих 
поверхонь. 

Отже, пропонована методика аналізу ДК ПЗВ 
з врахуванням даних АСМ, є коректною при ви-
значені параметрів шорсткості поверхонь широ-
кого класу матеріалів. 

На рис.9 приведені експериментальні інтег-
ральні криві ПЗВ для зразків GaAs. з одномірним і 
двомірним рельєфами поверхні, одержані для 
значень ν=0º і ν=90º. Орієнтація борозен визнача-
лася з напівширини ДК. Для зразків SiO2 з ста-
тистично розподіленими нерівностями поверхні 
ІК ПЗВ отримані в двох довільних взаємно пер-
пендикулярних положеннях зразка. 

За формою експериментальних ІК визначені 
такі параметри поверхні зразків: критичний кут 
ПЗВ θсе, середньоарифметична висота нерівнос-
тей Ra і густина поверхневого шару ρ. Критичний 
кут θсе визначався як кут θ, при якому інтенсив-
ність інтегральної кривої IД(θ)=IД(θ=0°). Проте 
значно точніше параметри поверхні зразків ви-
значені на основі ІК в результаті розв'язку обер-
неної задачі (результати приведені нижче), при 
комплексному врахуванні умов проведення екс-
перименту. 

Методами ІК та ДК ПЗВ досліджено також 
плівки (рис.10), вирощені на кварцових підклад-
ках [28]: Cu№1 – товщина 60,3 нм, Ni№1 – 88 нм, 
Ge№1 – 48,5 нм, а також плівки після відпалу 
(Cu№2, Ni№2 і Ge№2). Розмір кварцових підкла-
док досить великий (3,8×5,1см2), тому для кутів 
повороту зразка θ>0,2º весь первинний пучок 
падав на поверхню зразка, а ІК представляла 
собою залежність коефіцієнту відбивання If(θ). 
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Рис.8. Диференційні криві для сталевих зразків 
№1-№4 при θ=0,15˚. 
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Рис.9. ІК для зразка GaAs№1: ν=0°(1), ν=90°(2). 
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Рис.10. ІК для плівок Cu: №1 (1), №2 (2). 
Числові розрахунки і отримані дані 
1. Пряма та обернена задачі в дослідженні 

параметрів шорсткості поверхні зразків GaAs 
і SiO2 методом ДК ПЗВ 

На основі даних профілів, отриманих метода-
ми АСМ, розраховані ДК ПЗВ за формулами (1-4). 
Для узгодження теоретичних і експериментальних 
ДК проведена корекція розрахунку параметрів 
профілю поверхні, функції розподілу нахилів Fr(γ) 
та значення δ матеріалу зразків. При корекції Fr(γ) 
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враховано проникнення Х-променів у матеріал 
зразка, асиметрію експериментальних ДК, а та-
кож багатократні відбивання від поверхні. 

Параметри корекції підбиралися так, щоб 
мінімізувати середньоквадратичну різницю тео-
ретичної та експериментальної ДК. З допомогою 
описаної вище корекції вдалося досягнути за-
довільної кількісної відповідності розрахованих 
і експериментальних ДК (рис.11). 

Як уже зазначалося, для характеристики стану 
реальної поверхні – профілю і рельєфу, в багатьох 
випадках, ефективним є фрактальний підхід 
[29,30]. При розрахунку параметрів профілю на 
основі експериментальних ДК ПЗВ використано 
фрактальний профіль як суму N синусоїд [25]. 
Амплітуда A і період T гармонік профілю зада-
валися так: 
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Рис.11. Розрахунок ДК ПЗВ для GaAs№1 при ν=0°: 
теоретична ДК на основі АСМ профілю (1), експе-
риментальна ДК (2). 
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Рис.12. Профілі поверхні зразка GaAs№1 при ν=0º, 
отримані методами: АСМ(а), ДК ПЗВ(б). 
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де VA=0,67, VT =0,65, N=8. Значення параметрів 
VA, VT, N вибрано з умови максимального узго-
дження розрахованого профілю і профілю, отри-
маного методом АСМ. 

Після задання початкових умов проводилася 
підгонка теоретичної ДК до експериментальної, в 
якості змінних параметрів використано амплі-
туди гармонік профілю. В результаті підгонки 
отримано задовільне узгодження розрахованого 
профілю (рис.12б) і профілю, відновленого мето-
дом АСМ (рис.12а). На основі взаємно перпен-
дикулярних профілів, отриманих методом ДК для 
кожного зразка, відновлено фрагменти рельєфу 
поверхні зразків (рис.13). 

2. Пряма та обернена задачі в дослідженні 
поверхні зразків GaAs і SiO2 методом ІК ПЗВ 

На основі даних поверхні, отриманих мето-
дами АСМ, розраховані ІК ПЗВ за формулами 
(5-7). В процесі розрахунків, враховуючи шорст-
кість поверхні, отримано добру відповідність 
теоретичної та експериментальної ІК ПВО. При 
розрахунках визначалася не тільки сумарна інтен-
сивність, що попадає в детектор, але й окремо 
значення відбитої інтенсивності та інтенсивності, 
що падає повз зразок у детектор (рис.14). 

З врахуванням розв'язків прямої задачі розроб-
лено алгоритм та створено програмне забезпечен-
ня, що дозволяє визначати параметри профілю з 
аналізу експериментальних ІК. Після знаходження 
наближених параметрів профілю поверхні прово-
дилася підгонка теоретичної і експериментальної 
ІК ПЗВ. В якості підгоночних параметрів виб-
рано: Ra, β, δ. Цільова функція, яка визначалася 
як середньоквадратична різниця експерименталь-
них і теоретичних ІК, в процесі підгонки мінімі-
зувалася. В результаті розв'язку оберненої задачі 
отримано добре узгодження теоретичних і екс-
периментальних інтегральних кривих ПЗВ. 

На основі визначених значень δ матеріалу 
зразка обчислено експериментальний критичний 
кут ПЗВ. Оскільки значення критичного кута ПЗВ 
залежить від густини речовини, то на основі зна-
чень об'ємної густини ρ, теоретичних θс і екс-
периментальних θсе значень критичного кута, 
визначено реальну густину поверхневого шару 
зразка 

( )2/ee cc θθρ=ρ .               (15) 
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Рис.13. Фрагменти рельєфу поверхні зразка GaAs№1, отримані методами: АСМ(а), ДК ПЗВ(б). 
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Рис.14. Теоретична ІК для SiO2 №1, поворот ν=0°: 
повна інтенсивність (1), інтенсивність пучка, що 
проходить повз зразок (2), відбита від зразка інтен-
сивність (3). 

Таблиця 4. Параметри поверхні зразків GaAs та SiO2, 
отримані методом ІК ПЗВ. 

зразок ν,° θсе,° ρе, г/см3 ∆ρ, % 
GaAs  0,305 5,001*  
№1 0 0,3000 4,835 –3,32 
№1 90 0,2997 4,826 –3,51 
№2 0 0,3003 4,845 –3,12 
№2 90 0,2994 4,816 –3,70 
№3 0 0,2988 4,797 –4,09 
№3 90 0,2986 4,790 –4,22 
SiO2  0,236 2,65*  
№1 0 0,2276 2,465 –6,99 
№2 0 0,2348 2,623 –1,01 
№3 0 0,2342 2,610 –1,52 

* - значення параметрів взято з довідника [31]. 

На основі (15) визначені значення густини 
поверхневого шару для всіх зразків, а також їх 
відносну зміну ρρ−ρ=ρ∆ /)( e  (таблиця 4). Для 
всіх зразків спостерігалося приблизно однакове 
зменшення густини поверхневого шару: для GaAs 
– на 3,8%, а для зразків SiO2 – на 3,2%. Даний 
результат відповідає даним інших досліджень. 

[24], в яких також спостерігалось зменшення гус-
тини поверхневого шару в порівнянні з об'ємом 
матеріалу. 

3.Пряма та обернена задачі в дослідженні 
структурних параметрів плівок Cu, Ni та Ge 
методом ІК ПЗВ 

На основі формул Паррата [24], які описують 
відбивання Х-променів від плівок, і враховуючи 
результати досліджень багатошарових структур 
[32-35], розраховано ІК для плівок Cu, Ni та Ge. 
При дослідженні плівок розглядалося три сере-
довища: повітря (n=1), плівка (n=2) і підкладка 
(n=3). В якості початкових параметрів задано 
товщини плівок dn, параметри δn, βn матеріалу 
плівок і підкладки, а також середньоквадратичне 
відхилення висот для границь розділу середо-
вищ Rqn. 

Враховуючи розв’язки прямої задачі визначено 
структурні параметри плівок на основі аналізу 
ІК ПЗВ. Розв'язок оберненої задачі, тобто визна-
чення параметрів d2, δ2 і Rq2, проведено в резуль-
таті підгонки розрахованих ІК до експеримен-
тальних, при цьому мінімізувалася середньо-
квадратична різниця кривих. 

В результаті розв'язку оберненої задачі отри-
мано добре узгодження теоретичних і експери-
ментальних ІК (рис.15), розраховані при цьому 
параметри плівок приведені в таблиці 5. Розрахо-
ване значення товщин плівок d2

/ отримане близь-
ким до відомих значень d2. Незначну невідповід-
ність товщин d2

/ і d2 можна пояснити окисленням 
плівок та впливом шорсткості границь розділу. 

На основі розрахованого значення δ2 обчис-
лено критичний кут θс, а також густину поверх-
невого шару ρ та відносну зміну густини ∆ρ. Для 
всіх зразків отримано зменшення густини в се-
редньому на 8%, що узгоджується з даними інших 
досліджень [28], оскільки густина тонких плівок 
звичайно менше об'ємної. 
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Рис.15. ІК для плівки Cu№2: теоретична ІК (1), 
експеримент (2). 

Таблиця 5. Параметри плівок Cu№1-2, Ni№1-2, Ge№1-2, 
отримані методом ІК ПЗВ. 

плівка d2
/, нм Rq2, нм δ, 10–6 θс,º ∆ρ, % 

Cu   26,13* 0,4142  
Cu№1 64 3,7 24,13 0,3980 –7,65 
Cu№2 62 2,6 24,13 0,3980 –7,65 

Ni   26,89* 0,4202  
Ni№1 90 2,8 24,59 0,4018 –8,55 
Ni№2 83 2,8 24,59 0,4018 –8,55 

Ge   15,06* 0,3144  
Ge №1 48,0 3,2 13,76 0,3006 –8,63 
Ge №2 47,5 3,2 13,76 0,3006 –8,63 

* – значення параметрів взято з довідника [31]. 
Для плівок також визначено середньоквадра-

тичну висоту нерівностей Rq2, яка в середньому 
дорівнює 3 нм (таблиця 5). За рахунок шорсткості 
границь розділу для розрахованих ІК отримано 
розмиті інтерференційні максимуми, що й спо-
стерігається на експериментальних кривих. 

Висновки 
В результаті проведених досліджень розроб-

лено нові підходи визначення параметрів, що 
характеризують стан реальної поверхні за допо-
могою інтегральних та диференційних кривих 
ПЗВ Х-променів. В якості об'єктів дослідження 
використано зразки GaAs з одномірним та дво-
мірним рельєфами поверхні, а також зразки SiO2 
високого класу якості хіміко-механічної обробки 
поверхні. Для дослідження явища ПЗВ Х-проме-
нів від багатошарових структур використано 
експериментальні ІК для плівок Cu, Ni та Ge. 

Запропоновано оригінальні підходи до роз-
в'язку прямої та оберненої задач. В прямій задачі 
для узгодження розрахованих кривих, отриманих 
за допомогою Х-променевої оптики Френеля, з 
експериментальними кривими, використано дані 
атомно-силової мікроскопії. При розв'язку обер-

неної задачі використано дані прямої задачі, що 
дозволяє більш точно й достовірно визначати 
характеристики стану поверхні з експеримен-
тальних кривих ПЗВ. 

За допомогою методів ПЗВ можливо достатньо 
точно визначити параметри, що характеризують 
реальний рельєф поверхні зразків, параметри яких 
знаходяться в діапазоні за висотою: –1,4 нм<Ra< 
<4,4 нм, по періоду –0,4 мкм<Tm<11,9 мкм. 

Розроблені методики можуть бути використані 
для діагностики нанорельєфу поверхонь сучасної 
нано- та оптоелектроніки.  

В даній роботі представлені результати, що 
увійшли в статті, які прийняті до публікації в 
журналі "Металлофизика и новейшие техноло-
гии" у 2003р. 
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