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Рентгенівська діагностика структури приповерхневих шарів 

іонно-імплантованих монокристалічних матеріалів 

І. П. Яремій, С. І. Яремій, М. М. Повх, О. О. Власій, В. Д. Федорів, 

А. В. Луцась 

Розроблено методику отримання інформації про розподіл параметрів кри-

сталічної структури по товщині приповерхневого іонно-імплантованого шару, 

типи та характеристики радіаційних дефектів (розмір, концентрацію та ін.). 

Встановлено вплив основних дифракційних параметрів на криві дифракційного 

відбивання, що дало можливість розробити алгоритм наближення експериме-

нтальних кривих дифракційного відбивання теоретично обчисленими. Показа-

но, що при невеликих дозах імплантації на інтенсивність кривих дифракційного 

відбивання величина коефіцієнта екстинкції µds найбільше впливає за межами 

додаткової осциляційної структури, а величина статичного фактора Дебая-

Валлера E – в межах останніх осциляцій додаткової осциляційної структури, 

які відповідають максимальній деформації. При цьому для характеристики 

дефектної системи необхідно аналізувати дифузну складову, використовуючи 

частину кривої дифракційного відбивання, яка розміщена за додатковою осци-

ляційною структурою і в якій вклад когерентної складової є мінімальним. Ме-

тодику апробовано при аналізі імплантованих іонами бору плівок залізо-

ітрієвого гранату. Представлений підхід дає можливість отримати велику 

кількість інформації про структуру іонно-імплантованого шару, оскільки ви-

користовує статистичну динамічну теорію розсіяння рентгенівських проме-

нів, яка враховує наявність дефектів кристалічної структури будь-яких типів 

та розмірів. Також даний підхід дає можливість використовувати всю інфор-

мацію, яку несуть в собі криві дифракційного відбивання, та оцінити ступінь 

однозначності визначених параметрів 
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1. Вступ

Рентгеноструктурний аналіз є одним із основних методів вивчення струк-

тури приповерхневих шарів монокристалічних матеріалів з іонно-

імплантованим приповерхневим шаром [1]. Іонна імплантація приводить до ви-

никнення дефектів у приповерхневому порушеному шарі і, відповідно, змін мі-

жплощинної відстані в ньому [2]. Ефективність використання рентгенівської 

дифрактометрії до дослідження іонно-імплантованих монокристалів та плівок 

пов’язана з тим, що біля основного брегівського піка від ідеальної частини мо-

нокристала утворюються додаткові піки і напливи (додаткова осциляційна 
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структура). Вони є результатом наявності змінної по товщині імплантованого 

шару міжплощинної відстані та інтерференційних ефектів. 

Аналіз додаткової осциляційної структури на КДВ від іонно-

імплантованих монокристалів дозволяє отримати інформацію про розподіл з 

глибиною радіаційних дефектів та деформацій. Структурні зміни в приповерх-

невому шарі однозначно впливають на вигляд кривих дифракційного відбиван-

ня (КДВ). Вирішення оберненої задачі, тобто визначення структури приповерх-

невих шарів за даними КДВ, наштовхується на значні труднощі. Така ситуація 

існує тому, що для однозначного опису структури приповерхневого шару за 

КДВ необхідно знати комплексну амплітуду відбивання у всьому кутовому ін-

тервалі, а експериментально вимірюваний коефіцієнт є лише модулем цієї ве-

личини.  

Тому подальші дослідження в напрямку рентгеноструктурної діагностики 

приповерхневих шарів монокристалів є актуальною задачею.  

 

2. Аналіз літературних даних та постановка проблеми 
Хоча аналіз вказаної додаткової осциляційної структури проводиться вже 

давно [3–5], однак проблема коректності та однозначності отриманих результа-

тів в даних статтях залишилася відкритою. Також є необхідність врахування 

останніх досягнень в описі розсіяння рентгенівських променів кристалами. 

Аналіз приповерхневих шарів монокристалів на даний час здійснюється 

засобами кінематичної теорії розсіяння рентгенівських променів [6], динаміч-

них теорій, які ґрунтуються на рівняннях Такагі [7–9], та засобами статистичної 

динамічної теорії розсіяння рентгенівських променів [10, 11]. Статистична ди-

намічна теорія дає можливість враховувати наявність у структурі конкретних 

типів дефектів та не накладає обмеження на розмір дефекту. Варто зауважити, 

що при визначенні профілів деформації дифузне розсіяння рентгенівських про-

менів на дефектах в значній кількості публікацій не враховується [12]. 

Основні підходи до моделювання дифракції рентгенівських променів та 

алгоритми до визначення профілів деформації розглянуто у роботі [13]. В ній 

використовується підхід до моделювання КДВ, який базується на напівкінема-

тичній теорії рентгенівської дифракції у випадку бреггової геометрії. Також де-

тально описано алгоритм наближення експериментальних КДВ теоретичними. 

Однак в даній роботі, як і в більшості робіт, дифузне розсіяння рентгенівських 

променів на дефектах не враховується.  

Дуже детальна і строга модель дифракції рентгенівських променів в мо-

нокристалах із дефектами будь-яких типів і розмірів була розроблена в [10, 11] 

використовуючи статистичну динамічну теорію. Було визначено типи, розміри 

та профілі концентрації дефектів в іонно-імплантованому шарі. Однак метод 

мінімізації функції відхилення теоретичних КДВ від експериментальних не вка-

зано. В загальному, в більшості публікацій дана проблема обмежується фразою 

«використовувався метод найменших квадратів» без аналізу однозначності 

отриманих результатів. При визначенні профілів деформації також використо-

вують генетичний алгоритм [14] та алгоритм моделювання відпалу [15]. Дані 

методи дозволяють визначити профіль деформації навіть без "припущення" Не
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щодо його форми. Однак при аналізі виданих програмою результатів потрібно 

критично підходити до фізичної обґрунтованості отриманих залежностей. 

Як показує практика, при наближенні теоретичних КДВ до експеримен-

тальних часто виникає неоднозначність у визначених параметрах. Це буває як 

через взаємодоповнюваність чи взаємокомпенсацію деяких параметрів, через 

наявність похибок експерименту та похибок обчислень, так і через попадання в 

локальні мінімуми функції середньоквадратичного відхилення (СКВ). Також 

причиною неоднозначності є інтерференція рентгенівських променів на неод-

норідностях структури, зокрема, в аморфному шарі.  

Таким чином, в більшості публікацій дослідження іонно-імплантованого 

шару обмежується визначенням профілів деформації і не визначаються параме-

три дефектів. Також не враховується дифузна складової розсіяння рентгенівсь-

ких променів на створених імплантацією дефектах та не проводиться аналіз од-

нозначності визначених параметрів порушеного шару. Не проводиться аналіз 

методів наближення теоретичних кривих дифракційного відбивання до експе-

риментальних. Тому є підстави вважати, що наявні підходи не повністю охоп-

люють всі задачі, які виникають при рентгеноструктурному аналізі іонно-

імплантованих монокристалів та плівок. Це є причиною необхідності подаль-

шої роботи в напрямку розробки підходів для коректного визначення структури 

приповерхневих шарів імплантованих монокристалічних матеріалів.  

 

3. Мета та задачі дослідження 

Метою роботи є розробка методики отримання інформації про розподіл 

деформації по товщині іонно-імплантованого шару, типи та параметри радіа-

ційних дефектів, та розподіл дефектів по товщині імплантованого шару.  

Для виконання поставленої мети потрібно виконати завдання: 

– проаналізувати вплив параметрів дефектів у іонно-імплантованому шарі 

на вигляд КДВ; 

– розробити підхід до аналізу КДВ, який би включав визначення профілів 

деформації і параметрів дефектів кристалічної структури іонно-імплантованого 

шару, та оцінку однозначності отриманих параметрів;  

– розробити відповідний для даного типу задач метод мінімізації функції 

багатьох змінних для знаходження мінімуму функції СКВ; 

 

4. Методика визначення параметрів кристалічної структури іонно-

імплантованого шару 

4. 1. Моделювання теоретичних КДВ 

Для реалізації рентгеноструктурного аналізу іонно-імплантованих припо-

верхневих шарів монокристалів використовують різні методи сканування вузла 

оберненої ґратки. Одним із найпоширеніших методів є -сканування із широ-

кою щілиною перед лічильником – отримання кривих гойдання. 

Для аналізу експериментальних кривих дифракційного відбивання при 

визначенні параметрів дефектів в неімплантованих та імплантованих монокри-

сталах та плівках використовують моделювання дифракції рентгенівських про-

менів в неідеальних кристалах. При цьому використовувалася статистична ди-
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намічна теорія розсіяння рентгенівських променів, яка дає можливість врахову-

вати наявність у структурі конкретних типів дефектів та не накладає обмеження 

на розмір дефекта [16]. Для цього, використовуючи мову програмування С++ 

Builder, було розроблено відповідне програмне забезпечення, яке дало можли-

вість моделювати теоретичні КДВ при даних параметрах дефектної підсистеми 

кристалів. Для моделювання дифракції рентгенівських променів в іонно-

імплантованому шарі неоднорідний приповерхневий шар розділявся на підша-

ри, в кожному з яких дефекти вважалися розподіленими однорідно, а параметри 

дефектів, деформація та ступінь аморфізації – сталими. Таким чином, розподіл 

різних параметрів порушеного шару з глибиною (в тому числі профіль дефор-

мації) задавався у вигляді сходинок. На рисунках він представляється у вигляді 

сходинок або у вигляді усереднюючої лінії. 

Для порівняння експериментальної і теоретичної КДВ робиться згортка 

обчисленої теоретичної КДВ з апаратною функцією спектрометра, а також вра-

ховується поляризація падаючих на зразок рентгенівських променів.  

Розглядалося дві моделі порушеного шару: 

– профіль деформації (чи профіль дефектів) задається функціонально 

(використовується у випадках, коли деяка функціональна залежність є фізично 

обґрунтованою) [17]; 

– профіль деформації (чи профіль дефектів) задається у вигляді сходинок, 

кожна з яких характеризується шириною – товщина підшару та висотою – 

відносна деформація чи концентрація дефектів (використовується, коли вигляд 

профілю наперед невідомий) [18]; 

Для аналізу експериментальних КДВ використовується комплекс мінімі-

зації функції, яка характеризує відхилення теоретично розрахованих КДВ від 

експериментальних (в найпростішому випадку середнє квадратичне відхилення 

(СКВ)). При цьому, вказаний комплекс методів мінімізації може застосовувати-

ся до декількох експериментальних КДВ одночасно, що дозволяє вирішувати 

багатопараметричну задачу. 

В залежності від параметрів дефектної підсистеми, наближення яких пот-

рібно проводити, при мінімізації використовувалися два підходи: 

– перший підхід – коли параметри, які наближаються, різнорідні (така 

ситуація виникає при цілеспрямованій зміні значень параметрів функціонально 

заданих профілів відносної деформації). Ця ситуація відповідає першій моделі 

порушеного шару; 

– другий підхід – коли параметри, які наближаються, однорідні і їх можна 

звести до двох типів. Ця ситуація відповідає другій моделі порушеного шару.  

 

4. 2. Алгоритм визначення параметрів структури іонно-імплан- 

тованого шару 

Для стартового визначення параметрів профілів деформації використову-

валося моделювання процесу іонної імплантації. Моделювання проводилося за 

допомогою програми SRIM. Отриманий з моделювання іонної імплантації про-

філь дефектів можна описати певною функціональною залежністю. При ім-

плантованих легкими та середніми по масі іонами за невисоких доз імплантації Не
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(кількість дефектів є незначною) можна вважати, що профіль деформації про-

порційний профілю дефектів. Таким чином параметри профілю дефектів, які 

характеризують відстані (наприклад, товщину порушеного шару, глибину, на 

якій розміщений максимум дефектів) можна прямо використовувати як параме-

три профілю деформації. Зі співвідношення між параметрами, що характеризу-

ють концентрації дефектів, можна визначити співвідношення між параметрами 

профілів деформації, які характеризують деформацію в іонно-імплантованому 

шарі (наприклад, максимальна деформація, деформація на поверхні). 

З експериментальних кривих дифракційного відбивання за кутовою відс-

танню ΔΘ між піком плівки та останньою осциляцією, продиференціювавши 

формулу Вульфа-Брега, наближено знаходиться величину максимальної дефо-

рмації  
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де B  – кут Брега для недеформованої частини монокристалу. Варто звернути 
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де ,  B in  in  – кут ковзання падаючого променя. В загальному випадку, 

коли і нормальна ,
d

d
 і тангенціальна 

 IId

d
 складові деформації залежать від 

глибини, кутове відхилення  
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Для оцінки однозначності параметрів профілю деформації використову-

валася спеціально складена програма. Вона здійснює перебір з певним кроком 

всіх можливих параметрів профілю деформації Р1, Р2, …, Рр у певному інтерва-

лі. При цьому отримувалась багатомірна поверхня залежності СКВ від параме-

трів Рі, яка безпосередньо за кількістю мінімумів давала можливість оцінити 

однозначність визначення профіля. Вибраний з певних міркувань тип профілю 

дальше наближався за допомогою сукупності градієнтних методів. З метою 

економії часу можна проводити перебір параметрів з використанням напівкіне-
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матичного наближення та не враховувати дифузну складову при близькому до 

одиниці статичному факторі Дебая-Валлера. Якщо в кінематичній теорії не 

враховувати поглинання при переході між шарами, то кількість мінімумів, 

знайдених за кінематичною теорією розсіяння рентгенівських променів, є біль-

шою, ніж за динамічною. Причиною цього є те, що при зміні підшарів місцями 

результат не міняється, оскільки в даному методі розрахунку обчислюється 

звичайна сума амплітуд від кожного з підшарів. У випадку, коли статичний фа-

ктор Дебая-Валлера чи інші параметри дефектної підсистеми не рівні нулю, а 

зміна даних параметрів по товщині порушеного шару також описується деякою 

функцією, то параметри вказаних функцій також можуть включатися в перебір.  

Коли з певних фізичних міркувань, задовільного співпадання теоретич-

них КДВ і експериментальних або додаткових експериментальних досліджень 

вибрано один із локальних мінімумів функції СКВ, то для уточнення парамет-

рів профілю здійснювався подальший "спуск" в мінімум. Як стартовий вибира-

вся профіль, параметри якого відповідають найменшому СКВ в даному локаль-

ному мінімумі. 

Після вибору стартового наближення проводиться уточнення параметрів 

порушеного шару шляхом мінімізації відхилення теоретично розрахованих 

КДВ від експериментальних. При цьому використовується перший підхід до 

мінімізації функції СКВ, який відповідає першій моделі порушеного шару. При 

цьому параметри, які наближаються, різнорідні і описують функціональні за-

лежності профілів деформації чи параметрів дефектів від глибини.  

Зважаючи на те, що реальний профіль деформації може дещо відрізняти-

ся від використаного функціонального задання, використовується наступний 

етап наближення. Цьому етапу відповідає другий підхід до мінімізації функції 

СКВ, що реалізується при використанні другої моделі порушеного шару, в якій 

профіль деформації задавався сходинками, котрі описуються двома типами па-

раметрів: деформацією та товщиною підшару [18]. Також даний підхід до міні-

мізації функції СКВ використовується при аналізі мозаїчного шару на поверхні 

кристалу, де параметрами виступають кількість блоків та кут нахилу даних 

блоків. В моделі мозаїчного шару вважається, що блоки є деформовані по тов-

щині, а частина блоків розвернута на деякі кути φі [19]. 

При ω-скануванні з широкою щілиною перед лічильником у всій області 

додаткової осциляційної структури КДВ фіксується як когерентне, так і дифуз-

не розсіяння від приповерхневого порушеного шару. Коректне розділення обох 

складових в межах додаткової осциляційної структури є практично неможли-

вим. Тому для аналізу дифузної складової використовувалася частина КДВ, яка 

розміщена за додатковою осциляційною структурою, і в якій вклад когерентної 

складової не перевищує 5 %.  

Для опису розподілу та характеристик дефектів з глибиною, неоднорід-

ний приповерхневий шар розділявся на підшари, в кожному з яких дефекти 

вважалися однорідно розподіленими. Це ті ж самі підшари, на які розділявся 

профіль деформації. Розподіл дефектів у іонно-імплантованому шарі задавався 

у вигляді сходинок, які описують два типи параметрів: концентрації дефектів та Не
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їх радіуси. Мінімізація функції СКВ проводилася шляхом зміни концентрації та 

радіусів дефектів згідно другого підходу [20]. 

 

4. 3. Методика наближення експериментальних КДВ теоретично ро-

зрахованими 

Уточнення параметрів порушеного шару проводиться за допомогою су-

купності методів мінімізації відхилення теоретично розрахованих КДВ від екс-

периментальних. При цьому доцільною є розробка алгоритму, який поєднує кі-

лька різних методів мінімізації. При програмній реалізації даного алгоритму 

використовувалися три різних методи мінімізації, що суттєво підвищило ефек-

тивність використання процедури мінімізації. Тому, на прикладі другого підхо-

ду до мінімізації функції СКВ при визначенні профіля деформації опишемо да-

ний алгоритм детальніше. 

Даний підхід дозволяє обчислити сумарний профіль, не використовуючи 

якого-небудь наперед визначеного функціонального задання вигляду профілю, 

а коректно накладені умови дозволяють мінімізувати неоднозначність, яка мо-

же виникати при обчисленні профілів деформації. Змінюючи товщину підшарів 

та відносну деформацію мінімізувалося середнє квадратичне відхилення теоре-

тичної КДВ від експериментальної. 

Алгоритм мінімізації СКВ зручно розглянути в 2m-вимірному просторі, 

координатами якого є товщини підшарів порушеного шару Lі та відносні дефо-

рмації Dі ( ,


 i
i

d
D

d
 di=di–d, де di та d – міжплощинна відстань в і-тому підша-

рі та в непорушеній частині кристала відповідно). Кожній точці простору (Lі, 

Dі) відповідає певне значення СКВ. 

Для початку обчислення можна вибрати стартовий профіль будь-якого 

виду, тобто деяку точку 2m-вимірного простору (Lі, Dі), і одержати величину 

СКВ для вибраної стартової точки. Однак для вибору стартової точки доцільно 

використовувати результати наближення за першим підходом до мінімізації 

СКВ. Далі, по черзі змінюючи параметри Lі та Dі на задану величину у бік бі-

льших та менших значень та враховуючи обмеження на параметри Lі0, обчис-

люється СКВ для нових 4m точок. Серед цих точок вибирається точка (профіль) 

з мінімальним СКВ і запам’ятовується. 

Зважаючи на те, що більшість машинного часу в основному використову-

ється на обчислення СКВ, для мінімізації функції СКВ були також використані 

метод найшвидшого спуску (належить до градієнтних методів) та метод най-

менших квадратів Гаусса. Використання поєднання вказаних методів детально 

розглянуто в [21], де аналогічний алгоритм ефективно використовувався до 

аналізу дифрактограм від полікристалічних матеріалів.  

 

5. Визначення параметрів іонно-імплантованого шару на прикладі 

ферит-гранатових плівок 

Використання описаної методики може бути продемонстровано на прик-

ладі аналізу експериментально отриманих КДВ для відбивань (444) та (888) від 

плівок залізо-ітрієвого гранату, імплантованих іонами В
+
 з енергією E=80 кеВ 
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та дозою D=310
14

 см
-2

. Рентгеноструктурні дослідження проводилися методами 

двокристальної дифрактометрії на установці ДРОН-3 в CuK1 випромінюванні. 

Визначена методом Бонда величина сталої ґратки підкладки рівна 

12,382 Å, а плівки – 12,376 Å. 

Для матеріалів із структурою ґранату характерні ряд особливостей, зок-

рема, можливість створення приповерхневих шарів із значною деформацією 

при незначній їх аморфізації та наявність експериментально зафіксованих двох 

центрів розупорядкування [17, 22]. Профіль дефектів має дві складові: дефекти, 

які утворюються внаслідок зіткнень з ядрами мішені (за рахунок ядерних енер-

гетичних втрат) та дефекти, які утворилися за рахунок електронних енергетич-

них втрат. Моделювання за допомогою програми SRIM дає можливість враху-

вати тільки перший механізм, тому дефектоутворення з другим механізмом ро-

зраховувалося згідно [22]. Розрахований профіль дефектів представлено  

на рис. 1, а. 

 

 
а 

 
б                                                                  в 

 

Рис. 1. Вихідні дані для визначення параметрів іонно-імплантованого шару: а – 

теоретично розраховані розподіли концентрації дефектів, утворених внаслідок 

електронних енергетичних втрат (1) та ядерних енергетичних втрат (2); б, в – 

експериментальні КДВ від іонно-імплантованих плівок залізо-ітрієвого гранату: 

рефлекси (444) та (888) відповідно. 
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Зважаючи на те, що при невеликих дозах профіль деформації пропорцій-

ний профілю дефектів, який можна описати сумою асиметричної та спадної га-

усіан, профіль деформації також вибирався у вигляді суми асиметричної та 

спадної гаусіан [22]:  
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 h – відстань, яка відраховується від поверхні в глибину кристалу,  

RP
N
 – точка зшивки асиметричної гаусіани, 1 ,

N  2
N  і 

Е  – параметри гаусіан, 

які характеризують їх ширину на піввисоті. Верхні індекси N і Е означають, що 

вказані параметри характеризують складові профілю, пов’язані з ядерними та 

електронними енергетичними втратами відповідно. Перший доданок описуєть-

ся асиметричною гаусіаною, яка є складовою профілю, пов’язаною з ядерними 

енергетичними втратами. Другий доданок описується спадною гаусіаною 

(Rp
E
<0), яка є складовою профілю, пов’язаною з електронними енергетичними 

втратами, які з глибиною монотонно спадають. 

У матеріалах із структурою ґранату асиметричним рефлексом високої ін-

тенсивності є рефлекс (880), відповідні якому площини лежать під кутом ≈35
о
 

до площини площини росту плівки. Крім того, використання геометрії зйомки 

при якій кут ковзання падаючого променя ≈9
о
 робить даний рефлекс особливо 

чутливим до структури тонких приповерхневих шарів. Згідно карт оберненого 

простору вузла (880), утворений при іонній імплантації порушений шар є пов-

ністю напруженим, тобто деформація відбувається тільки в нормальному до 

поверхні плівки напрямі. 

З КДВ для симетричного рефлексу (рис. 1, б) за кутовою відстанню ΔΘ 

між піком плівки та останньою осциляцією визначаємо величину максимальної 

відносної деформації:  
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Як показала практика, для найкращого співпадання теоретично розрахо-

ваних та експериментальних дифрактограм, при розшифруванні варто змінюва-

ти такі параметри складової профілю, пов’язаної з ядерними енергетичними 

втратами: 
max


N

d

d
 – максимальна деформація складової профілю, 

0


N

d

d
 – дефор-

мація на поверхні, Rp
N
 – положення максимуму деформації складової профілю, 

L
N
 – товщина порушеного шару складової профілю. Параметри складової про-

філю, пов’язані з електронними енергетичними втратами варто змінювати такі: То
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max


E

d

d
 – максимальна деформація складової профілю, Rp

E
 – положення макси-

муму гаусіани, L
E
 – товщина порушеного шару складової профілю. При цьому 

фіксується величина 
min

,
d

d
 яка рівна мінімальному значенню ординати і ви-

значає товщину порушеного шару, як mах{L
N
, L

E
}. 

Використовуючи теоретично розрахований профіль концентрації дефек-

тів (рис. 1, а) та експериментальні КДВ (рис. 1, б, в) отримуються такі стартові 

параметри профілю: L
N
=2900 Å, L

E
=1100 Å, Rp

N
=1400 Å. Виходячи з (рис. 1, а) в 

максимальну деформацію буде вносити вклад тільки складова з ядерними енер-

гетичними втратами. Тоді з експериментальних КДВ і з розрахунків отримаємо: 

max

0,61%.


N
d

d
 З рис. 1, а відношення максимальної кількості дефектів до кі-

лькості дефектів на поверхні рівне: 2,5/0,8=3,125. Зважаючи на те, що при неве-

ликих дозах імплантації відносна деформація пропорційна кількості дефектів, 

отримаємо: 
0 max

/ 3,125 0,20 %.
 

 

N N
d d

d d
 З рис. 1, а відношення максимальної 

кількості дефектів згенерованих за рахунок ядерних енергетичних втрат до ма-

ксимальної кількості дефектів згенерованих за рахунок електронних енергетич-

них втрат рівна: 2,5/1,4=1,786. Тоді:  

 

0 max

/1,786 0,34 %.
 

 

E N
d d

d d
  

 

Параметр Rp
E

 з рис. 1, а орієнтовно дорівнює –1500 Å.  

Отриманий стартовий профіль деформації має вигляд, показаний на рис. 

2, а, а відповідні йому теоретичні та експериментальні КДВ – на рис. 2, б, в. Як 

бачимо, теоретичні КДВ в загальному описують додаткову осциляційну струк-

туру, однак для кращого узгодження між теоретичними та експериментальними 

КДВ необхідно проводити уточнення, коректуючи параметри профіля. 

Для уточнення застосуємо перший підхід до мінімізації відхилення теоре-

тично розрахованої КДВ від експериментальної, який використовується в пер-

шій моделі порушеного шару, згідно якої функція, що задає профіль деформації 

є відомою. 
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Рис. 2. Результати моделювання дифракції рентгенівських променів:  

а – стартовий профіль деформації у вигляді сходинок (чорна лінія) і усередню-

ючої лінії (синя лінія), та його складові, пов’язані з дефектоутворенням за  

рахунок електронних (зелена лінія) та ядерних (червона лінія) енергетичних 

втрат; б, в – відповідні йому експериментальні (червона лінія) та теоретично 

розраховані з урахуванням апаратного уширення (чорна лінія) КДВ: рефлекси 

(444) та (888) відповідно 

 

Після уточнення параметрів профілю отримали результат, показаний на 

рис. 3. Як бачимо з рис. 3, б, в пік плівки, підкладки та додаткова осциляційна 

структура співпадають дуже добре. Тому визначений профіль деформації є дос-

товірний. Однак за межами додаткової осциляційної структури співпадіння від-

сутні. Це пов’язано з не врахуванням радіаційних дефектів у порушеному шарі 

та створеного ними дифузного фону.  
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Рис. 3. Результати моделювання дифракції рентгенівських променів:  

а – уточнений профіль деформації; б, в – відповідні йому експериментальні та 

теоретично розраховані з урахуванням апаратного уширення КДВ.  

Пояснення – як на рис. 2 

 

Тому, для мінімізації відхилення теоретичної КДВ до експериментальної 

за межами додаткової осциляційної структури використовувався другий підхід, 

параметрами в якому були радіус і концентрація дислокаційних петель. Таким 

чином, за нахилом фону за межами додаткової осциляційної структури визнав-

ся радіус дислокаційних петель R, а за інтенсивністю – концентрація дислока-

ційних петель n. Встановлено, що при дозі опромінення 3·10
14

 см
-2

 радіус дис-

локаційних петель рівний R=30 Å, а концентрація в максимально деформова-

ному шарі nmax=1,2·10
15

 см
-3

.  

Взявши отриманий профіль деформації як стартовий та використавши 

другу модель порушеного шару і другий підхід до мінімізації функції СКВ, бу-

ло отримано представлений на рис. 4 результат. Тепер є хороше співпадання 

теоретично розрахованих та експериментальних КДВ у всьому кутовому діапа-

зоні, а профіль деформації слабо відрізняється від профілю, який було отрима-

но при його функціональному заданні. 
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Рис. 4. Результати моделювання дифракції рентгенівських променів:  

а – уточнений без врахування функціонального задання профіль деформації;  

б, в – відповідні йому експериментальні та теоретично розраховані з урахуван-

ням дефектів у порушеному шарі та апаратного уширення КДВ.  

Пояснення – як на рис. 2 

 

Всі складові теоретичних КДВ представлено на рис. 5. 

З рис. 5 видно, що в деяких кутових інтервалах на КДВ інтенсивність ди-

фузного розсіяння співмірна або і перевищує інтенсивність когерентного розсі-

яння. Також видно, що інтенсивність дифузного розсіяння від підкладки та неі-

мплантованої частини плівки в межах брегівських піків більш ніж на порядок 

перевищують фон, що підтверджує необхідність врахування дифузного розсі-

яння від всіх частин шаруватої структури, а не тільки від іонно-імплантованого 

шару. 
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Рис. 5. Теоретично розраховані КДВ (1) та її складові: когерентна (2) і дифузна 

(3) (дифузна від підкладки (4), плівки (5), та порушеного шару (6)): а – рефлекс 

(444), б – рефлекс (888) 

 

6. Обговорення методики визначення параметрів кристалічної стру-

ктури іонно-імплантованого шару та її практичної реалізації  

Вибір стартового наближення часто є визначальним для коректного ви-

значення параметрів іонно-імплантованого шару. Особливо це стосується одно-

значності визначення параметрів. Тому важлива роль тут відводиться моделю-

ванню процесу іонної імплантації та врахуванню всіх механізмів дефектоутво-

рення. Зокрема, коли утворенням дефектів за рахунок електронних енергетич-

них втрат можна знехтувати, другий додаток у формулі, яка задає вигляд про-

філю деформації, буде рівний нулю. При багатократній іонній імплантації в да-

ній формулі будуть з’являтися додаткові доданки. 

При іонній імплантації утворюються точкові дефекти, які можуть 

об’єднуватися у дислокаційні петлі. Згідно [16] вклад в дифузне розсіяння дис-

локаційні петлі вносять значно більший ніж точкові дефекти, і в даному випад-

ку переважаючий вклад в дифузне розсіяння є саме від дислокаційних петель. 

Результати моделювання дифракції рентгенівських променів показали, 

що на інтенсивність КДВ величина коефіцієнта екстинкції µds найбільш відчут-

но впливає за межами додаткової осциляційної структури. Величина статичного 

фактора Дебая-Валлера E найвідчутніше впливає на останні осциляції додатко-

вої осциляційної структури, які відповідають максимальній деформації.  

При розрахунках вважалося, що концентрація дислокаційних петель про-

порційна профілю дефектів, а радіус дислокаційних петель є однаковим по то-

вщині порушеного шару. Призматичні дислокаційні петлі з вектором Бюргерса 

b  в іонно імплантованому шарі формуються тільки в паралельній поверхні зра-

зка площині. Для досліджуваної плівки залізо-ітрієвого гранату це площина 

(111). Тому, при розрахунках бралася до уваги саме така орієнтація дислока-

ційних петель. 

Варто зауважити, що у матеріалах із структурою гранату з площиною зрі-

зу (111) найінтенсивнішим рефлексом є (444), тому додаткова осциляційна Не
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структура від іонно-імплантованого шару отримується з високою точністю. 

При деяких режимах імплантації (значній аморфізації) та інших рефлексах точ-

ність отриманих КДВ може бути значно гіршою. У зв’язку з цим, одночасне 

використання всіх рефлексів на початкових етапах аналізу може привести до 

погіршення точності визначення параметрів порушеного шару. Для виходу з 

даної ситуації можна вводити коефіцієнт на вплив кожного з рефлексів на зага-

льну СКВ. Також можна спочатку максимально аналізувати найінтенсивніший 

рефлекс, а потім отримані параметри уточнювати з інших рефлексів, які є чут-

ливими до них. Зокрема, при аналізі монокристалічних матеріалів із структу-

рою гранату можна спочатку детально аналізувати когерентну складову розсі-

яння з рефлекса (444), а потім дифузну з рефлексів (888) та (880). 

В загальному, даний підхід показує, що при дослідженні структури іонно-

імплантованих шарів монокристалів і плівок та при моделюванні дифракції Х-

променів необхідно враховувати як когерентну, так і дифузну складові для всіх 

частин шаруватої структури. Неврахування дифузної складової при обчисленні 

профілів відносної деформації та використання тільки одного рефлексу приво-

дить до значного спотворення параметрів розрахованих профілів деформації 

(зміщенню положення максимальної деформації більше ніж на 100 Å при тов-

щині порушеного шару 5000 Å). Використання статистичної динамічної теорії 

розсіяння рентгенівських променів [16] до всіх частин шаруватої структури дає 

можливість отримати інформацію про конкретні типи дефектів (радіуси, конце-

нтрації, орієнтації та їх зміни по товщині порушеного шару) без обмежень на 

розміри дефектів. Передбачена в програмі можливість моделювання дифракції 

рентгенівських променів також за допомогою інших підходів (кінематичних, 

напівкінематичних та динамічних, які грунтуються на рівняннях Такагі [23]) 

дає можливість порівняти результати і мінімізувати неточності при визначенні 

профілів деформації та інших параметрів порушеного шару. На відміну від ін-

ших робіт в цьому напрямку, в даному підході послідовно враховується вся ін-

формація про досліджуваний зразок (ймовірні розподіли деформацій, парамет-

рів дефектів), враховується можливість невідповідності профілів вибраній стар-

товій фізичній моделі, та визначається однозначність отриманих результатів.  

Використання трьох різних методів мінімізації суттєво підвищує ефектив-

ність застосування процедури мінімізації в порівнянні із використанням тільки 

методу найменших квадратів чи тільки градієнтного методу. При попаданні ці-

льової функції одного з методів у локальний мінімум чи зону неефективного 

його використання є можливість спрацювання інших методів і продовження 

загальної процедури мінімізації. У зв’язку з тим, що у розробленому підході 

використовується поєднання методів мінімізації, цільові функції кожного з 

яких можуть попадати в локальні мінімуми, автори вважають доцільним в май-

бутньому також включення у загальний комплекс і методів мінімізації, які ви-

користовують генетичний алгоритм та алгоритм моделювання відпалу. 

Дана методика повністю або частково може бути використана і до аналізу 

приповерхневих шарів після інших видів модифікації (дослідження багатоша-

рових структур, дифузійного насичення тощо). 
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7. Висновки 

1. Встановлено, що при дозах імплантації, для яких профіль деформації 

можна вважати пропорційним розподілу радіаційних дефектів, на інтенсивність 

КДВ величина коефіцієнта екстинкції µds найбільш відчутно впливає за межами 

додаткової осциляційної структури, а величина статичного фактора Дебая-

Валлера E – в межах останніх осциляцій додаткової осциляційної структур, які 

відповідають максимальній деформації.  

2. Встановлено, що на початкових етапах наближення профіль деформації 

потрібно визначати з ділянки КДВ з додатковою осциляційною структурою 

шляхом моделювання когерентної складової розсіяння рентгенівських проме-

нів. Для характеристики дефектної системи необхідно аналізувати дифузну 

складову, використовуючи частину КДВ, яка розміщена за додатковою осциля-

ційною структурою і в якій вклад когерентної складової не перевищує 5 %. 

3. Розроблено та апробовано методику визначення характеристик дефек-

тів у іонно-імплантованих приповерхневих шарах кристалів, згідно якої:  

– профілі деформації визначаються із рефлексів для яких статичного фак-

тора Дебая-Валлера E та коефіцієнта екстинкції µds мінімальні;  

– уточнення параметрів дефектів проводиться шляхом одночасної обробки 

експериментальних КДВ від ряду симетричних та асиметричних рефлексів;  

– перевіряється однозначність визначення профілів деформації та парамет-

рів дефектів. 
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