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Àííîòàöèÿ

Ðàññìîòðåíà îáùàÿ çàäà÷à äèíàìè÷åñêîé òåîðèè
äèôðàêöèè â ëàòåðàëüíûõ ïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóê-
òóðàõ â ñëó÷àå, êîãäà ïàäàþùèé è îòðàæåííûé
ðåíòãåíîâñêèé ïó÷îê ïðîñòðàíñòâåííî îãðàíè÷åí.
Èññëåäîâàíî âëèÿíèå óïðóãèõ äåôîðìàöèé êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè íà óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå
èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ. Ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû
äèôðàêöèè íà êðèñòàëëå, ïðîìîäóëèðîâàííîé ïî-
âåðõíîñòíîé àêóñòè÷åñêîé âîëíîé è íà êðèñòàëëå
ñ ìåòàëëè÷åñêîé ïîâåðõíîñòíîé ðåøåòêîé.

Êëþ÷åâûå ñëîâà:
äèíàìè÷åñêàÿ òåîðèÿ äèôðàêöèè, ïðîñòðàí-
ñòâåííî îãðàíè÷åííûå ðåíòãåíîâñêèå ïó÷êè
Abstract

Lateral periodic structures (LPS), including multi-
layer and crystal diffraction gratings, systems mod-
ulated by an external influence (for example, by an
ultrasonics), are widely used in nano- and optoelec-
tronics, as well as in X-ray optics. Usually, X-ray
scattering on LPS is described by means of a model
of an incident plane wave, spatially unbounded in
lateral direction. However, when one compares ex-
perimental and simulated data, such model is not
entirely appropriate, since in any experiment X-
ray beams are always spatially bounded. On the
other hand, within the framework of the plane wave
model, it is impossible to perform a numerical cal-
culation of the scattering intensity distribution in
vicinity of a reciprocal lattice node, since an angu-
lar dimension of diffraction orders is described by
the Dirac delta function. Within the framework of
the theory of elasticity, numerical calculations of
atomic displacement fields for lithium niobate and
silicon crystals are performed. In the first case, pe-
riodic elastic deformations are caused by an action
of a surface acoustic wave with a modulation pe-
riod of 4 µm. In the second case, deformations arise
due to intermolecular interactions caused by elas-
tic force at the interface between medium of differ-
ent chemical composition — wolfram stripes with a
width of 0.5 µm periodically located on a silicon sur-
face. Using the found solutions, numerical simula-
tions of reciprocal space maps for crystals with peri-
odically distributed elastic strains were performed.
It was established, that for crystals modulated by
an accoustic wave, diffraction orders consist of the
main reflection vertical band and a pair of inclined
bands, induced by spatially bounded X-ray beams.
In the case of diffraction in crystals with the sur-
face grating, one observes additional satellites along
inclined bands caused by the spatial modulation of
incident X-ray wave. Therefore, a general problem of
the dynamical theory of X-ray diffraction in lateral
periodic structures for a case of spatially bounded
incident and reflected beams is considered. Effects,
due to elastic deformations of a crystal lattice on an
angular distribution of the scattered intensity, are
investigated. Results of X-ray diffraction on a crys-
tal modulated by a surface acoustic wave and on a
crystal with a metal surface grating are presented.

Keywords:
Dynamical theory of X-ray diffraction, spatially
bounded beams, reciprocal space maps
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Введение

Латеральные периодические структуры (ЛПС),
включая многослойные и кристаллические дифрак-
ционные решетки, структуры, модулированные
внешним воздействием (например, ультразвуковой
волной), находят широкое применение в нано- и
оптоэлектронике, а также в рентгеновской оптике.
Традиционно для описания рассеяния рентгеновских
лучей на ЛПС используется модель падающей плос-
кой волны, которая не ограниченна в латеральном
направлении. Однако в процедуре сравнения изме-
ренных и расчетных данных такая модель не совсем
корректна, поскольку в эксперименте все рентгенов-
ские пучки пространственно ограничены. Кроме того,
в рамках модели плоских волн невозможно выпол-
нить численный расчет распределения интенсивно-
сти рассеяния вблизи узла обратной решетки, так как
угловые размеры дифракционных порядков описы-
ваются дельта функцией Дирака. Поэтому в данной
работе теория рентгеновской дифракции обобщена
на случай пространственно ограниченных рентгенов-
ских пучков.

Теория

Рассмотрим дифракцию ограниченных рентге-
новских пучков в кристалле, приповерхностная об-
ласть которого состоит из периодически располо-
женных в латеральном направлении деформирован-
ных участков. Такое распределение упругих дефор-
маций кристаллической решетки может быть созда-
но в результате воздействия поверхностной акусти-
ческой волны (рис. 1a), либо создания на поверхно-
сти кристалла периодической решетки из другого ма-
териала (рис. 1b). Для простоты рассмотрим симмет-
ричную дифракцию в геометрии Брэгга. Ширина за-

светки поверхности кристалла падающим пучком за-
висит от размера щели S1 и равна l

(in)
x . Поперечный

размер выходящего пучка формируется щелью S2,
латеральная ширина которого на поверхности кри-
сталла равна l

(ex)
x (рис. 1b). Дифракцией рентгенов-

ских лучей на краях щелей падающего S1 и отражен-
ного S2 пучков пренебрегаем. Амплитудный коэффи-
циент отражения (АКО) пространственно ограничен-
ного пучка от ЛПС имеет вид

R(qx, qz) =
ah

2πl
(in)
x

+∞∫
−∞

dκ R∞(κ, qx, qz)

Ŷ1(κ)Ŷ2(κ− qx), (1)

где R∞(κ, qx, qz) — АКО неограниченной плоской
волны [1], функции

Ŷ1(κ) =
sin

(
κ l

(in)
x /2

)
κ/2

,

Ŷ2(κ− qx) =
sin

(
(κ− qx) l

(in)
x /2

)
(κ− qx)/2

определены в работе [2].
В рамках теории упругости выполнен числен-

ный расчет полей решеточных смещений в кристал-
лах ниобат лития (LiNbO3) и кремния. В первом слу-
чае периодические упругие деформации вызваны
действием поверхностной акустической волны с пе-
риодом модуляции 4 µm (рис. 2a). Во втором случае
деформации возникают из-за молекулярного взаи-
модействия атомов разных по химическому составу
сред — полосы вольфрама шириной 0.5 µm перио-
дически расположены на поверхности кремния, пе-
риод металлической решетки равен 1 µm (рис. 2b).

(a) (b)

Ðèñ. 1. Ñõåìà äèôðàêöèè îãðàíè÷åííûõ ðåíòãåíîâñêèõ ïó÷êîâ íà êðèñòàëëå, ïðîìîäóëèðîâàííîì ïîâåðõ-
íîñòíîé àêóñòè÷åñêîé âîëíîé (a), è êðèñòàëëå ñ ïîâåðõíîñòíîé ðåøåòêîé (b).
Fig. 1. Geometry of diffraction for spatially bounded X-ray beams on a crystal modulated by a surface acoustic
wave (a) and a crystal with a surface grating (b).
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(a) (b)

Ðèñ. 2. Ïîëÿ óïðóãèõ äåôîðìàöèé â êðèñòàëëàõ íèîáàòà ëèòèÿ (a) è êðåìíèÿ (b).
Fig. 2. An elastic deformation field in lithium niobate (a) and silicon (b) crystals.

(a) (b)

Ðèñ. 3. Êàðòû óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ âáëèçè óçëà îáðàòíîé ðåøåòêè îò êðèñòàëëà
íèîáàòà ëèòèÿ (a) è êðåìíèÿ (b).
Fig. 3. Reciprocal space maps of lithium niobate (a) and silicone (b) crystals.

На основе решения (1) выполнено числен-
ное моделирование углового распределения интен-
сивности рассеяния вблизи узла обратной решет-
ки для кристаллов с разными периодическими де-
формациями. Для кристалла, промодулированного
ПАВ, дифракционные порядки состоят из вертикаль-
ной полосы основного отражения и наклонных по-
лос, вызванных ограниченностью рентгеновских пуч-
ков (рис. 3a). В случае дифракции на кристалле с по-
верхностной решеткой дополнительно наблюдаются
сателлиты вдоль наклонных полос из-за модуляции
падающего излучения (рис. 3b).
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вой поддержке Программы фундаментальных ис-
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