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Аннотация
Выполнено численное моделирование распределения ин-
тенсивности рентгеновской Лауэ-дифракции в обратном
пространстве от совершенных и клиновых многослойных
структур. Показано, что для пространственно ограничен-
ных пучков необходимо учитывать дифракцию рентгенов-
ских волн на краях коллиматоров или щелей дифракци-
онной схемы. Проведено сравнение численного картогра-
фирования ограниченных рентгеновских пучков в рамках
геометрической оптики и приближения Френеля.

Abstract
Numerical simulation of the X-ray Laue diffraction intensity
distribution in reciprocal space from perfect and wedge mul-
tilayers was performed. It is shown that for spatially bounded
X-ray beams, diffraction at the edges of collimators or slits in
the diffraction scheme should be taken into account. A com-
parison of numerical reciprocal space mapping simulations
using the geometrical optics approximation and the Fresnel
approximation was conducted.
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Введение
Многослойные структуры (МС) широко применяются

в установках синхротронного излучения для транспорти-
ровки рентгеновских пучков, фокусировки излучения, EUV-
литографии и астрономии [1–4]. Преимущественно такиеМС
функционируют в геометрии скользящего падения Брэгга.
Динамическая же Лауэ-дифракция рентгеновских лучей
вМС обладает рядом особенностей. Одной из ключевых яв-
ляется возникновение маятникового эффекта, в результа-
те которого интенсивность рентгеновского пучка проходя-
щей волны периодически перекачивается в дифракцион-
ный пучок и обратно по мере движения сквозь объемМС [5].
Эта важная особенность Лауэ-дифракции в МС принципи-
ально меняет распределение энергии рентгеновского пуч-
ка по глубине МС и требует строгого учета [6].

Новая волна интереса к изучению Лауэ-дифракции
в многослойных структурах возникла совместно с идеей
создания многослойных Лауэ-линз (МЛЛ) для фокусировки
жесткого синхротронного излучения [7]. Однако в работе [8]
показано, что МЛЛ не являются фокусирующими рентгено-
оптическими элементами в полном смысле этого слова. Тем
не менее научные группы продолжают разработку и изго-

товление МЛЛ методом магнетронного напыления — про-
цессом, сопряженным со значительными технологически-
ми сложностями. Важно, что при разработке МЛЛ исследо-
ватели отдают предпочтение их клиновым модификациям,
где период структуры изменяется как по толщине, так и по
глубине секционированной (sectioned) системы [9, 10].

В связи с этим первым этапом в исследовании МЛЛ яв-
ляется детальное изучение дифракции Лауэ в МС как с по-
стоянным периодом, так и в клиновых (градиентных) мно-
гослойных структурах. Для клиновых структур с градиен-
том периода по глубине применяются рекуррентные соот-
ношения, где система разбивается на элементарные вер-
тикальные полосы с локально постоянным периодом [11].
При этом важно отметить, что в случае пространственно
ограниченных рентгеновских пучков, используемых в экс-
периментах, необходимо учитывать дифракционные эф-
фекты на краях коллиматоров и щелей, что выходит за рам-
ки простой модели неограниченных плоских волн [12]. Для
моделирования таких экспериментов требуется примене-
ние двумерных уравнений Такаги-Топена или методов, учи-
тывающих распространение волн в приближении Френеля.
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Особую актуальность это исследование приобретает
для структур типа W/Si и Mo/Si, где при энергиях 9.5-
19.5 кэВ наблюдаются выраженные эффекты фотоэлектри-
ческого поглощения и интерференции [13]. При этом тра-
диционный подход к определению глубины МС по перио-
ду интерференционных полос (Lx = 2π/η0), широко ис-
пользуемый в экспериментах [13], может приводить к су-
щественным ошибкам при низком угловом разрешении, что
показано в численных расчётах [11].

В данной работе представлен сравнительный анализ
дифракции в совершенных и клиновых МС с учетом волно-
вой природы рентгеновского излучения и пространствен-
ных ограничений пучка.

1. Динамическая Лауэ-дифракция ограничен-
ных рентгеновских пучков в плоскопарал-
лельной МС

Используя уравнения дифракции рентгеновских лучей
в периодических структурах с учетом граничных условий
Лауэ-дифракции, получаем решение для амплитуды ди-
фракционного пучка в обратном пространстве (reciprocal
space mapping, RSM):

E1(qx, qz) = i
a1
2π
fe(iψ̂Lx)×

×
∫ +∞

−∞
dκ

sin
(
ξ̂Lx/2

)
ξ̂/2

Ŷin(κ)Ŷex(κ− qz), (1)

где ξ̂ =

√
(qx − (qz − 2κ) tan θB)

2
+ 4a1a−1, a0 =

πχ0/(λ cos θB), a1 = Cπχ1/(λ cos θB), a−1 = a1, θB
— угол Брэгга, χ0 и χ1 — коэффициенты Фурье рентгенов-
ской поляризуемости в направлении прохождения и ди-
фракции соответственно, λ — длина волны рентгеновско-
го излучения в вакууме, C — поляризационный фактор, f
— фактор затухания, величина которого зависит от совер-
шенства МС.

Трехосевая регистрация рентгеновских волн в обрат-
ном пространстве зависит от углового положения образ-
ца ω и анализатора ε (или от положения канала позици-
онно-чувствительного детектора). В симметричной геомет-
рии Лауэ эти углы связаны с проекциями отклонения век-
тора дифракции в горизонтальном и вертикальном направ-
лениях соотношениями qx = k sin θB(2ω − ε) и qz =
−k cos θBε.

Множитель

Ŷin(κ) = P (κ,L1)
sin

(
κL

(in)
z /2

)
κ/2

в (1) является граничной функцией падающей рентге-
новской волны в пространстве Фурье, где L

(in)
z =

w1/ cos θB ,w1 —ширина падающего рентгеновского мик-
ропучка (рис. 1).

a) b)
Рисунок 1. Схема Лауэ-дифракции в: a) совершенной и b) клиновой многослойных структурах.
Обозначения: Lx — глубина структуры; Lz — толщина засветки; S1 — коллимирующая щель; w1 — размер падающего пучка; L(in)

z — проекция
падающего пучка на входную грань мультислоя; L1 — расстояние от щели S1 до входной грани мультислоя; L2 — расстояние от выходной грани до
позиционно-чувствительного детектора (PSD);w2 — поперечная ширина выходящего пучка; L(ex)

z — проекция выходящего пучка на ось z.
Figure 1. Laue diffraction scheme in: a) perfect and b) wedged multilayer structures. Symbols: Lx — structure depth; Lz — exposure thickness; S1 —
collimating slit; w1 — incident beam size; L(in)

z — projection of the incident beam onto the multilayer input facet; L1 — distance from slit S1 to the
multilayer input facet; L2 — distance from the output facet to the position-sensitive detector (PSD); w2 — output beam width; L(ex)

z — projection of the
output beam onto the z-axis.
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Коэффициент

P (κ,L1) = exp

(
−iλ L1κ

2

4π(cos θB)2

)
представляет собой пропагатор излучения в пространстве
Фурье в приближении Френеля, где L1 — расстояние от
пространственного ограничителя S1 (коллиматора или ще-
ли) до входной поверхности МС. В случае геометрической
оптики пропагатор P (κ,L1) = 1.

Второй множитель Ŷex в (1)

Ŷex(κ− qz) = P (κ− qz, L2)
sin

(
L

(ex)
z (κ− qz)/2

)
(κ− qz)/2

является коэффициентом пропускания дифрагированной
волны в пространстве Фурье, где L(ex)

z — ширина дифра-
гированного рентгеновского пучка. Распространение от-
раженной рентгеновской волны от МС до PSD-детектора
(анализатора) описывается пропагатором

P (κ− qz, L2) = exp

(
−iλ L2

4π(cos θB)2
(κ− qz)2

)
,

гдеL2 — расстояние от выходной поверхности МС до PSD-
детектора.

2. Динамическая Лауэ-дифракция ограни-
ченных рентгеновских пучков в клиновой
МС

В клиновой МС период изменяется в латеральном на-
правлении (рис. 1 b). Следовательно, рентгеновская Лауэ-
дифракция на такой структуре не может быть рассчита-
на с использованием решения (1). Процедура расчета ос-
нована на рекуррентных соотношениях [11]. В этом случае
МС разбивается на элементарные ячейки (вертикальные
полосы) (рис. 1 b). Период в отдельной элементарной вер-
тикальной полосе толщиной lp = xp − xp−1, где p =
1, 2, .., P определяет номер полосы. Если для первой по-
лосы период МС равен d, то для полосы с номером p с
рассогласованием ∆dp период записывается как dp =
d−∆dp.

Угловая переменная выражается как ηp = η−hεxp , где
параметр εxp = ∆dp tan θB/d определяет рассогласова-
ние периода МС с номером p, h = 2π/d— величина пери-
ода системы в обратном пространстве. Для пространствен-
но ограниченных рентгеновских пучков рекуррентные со-
отношения Лауэ-дифракции имеют вид:

Êp+1
0 (κ, ηp;xp+1) =

(
B0

1 exp(iξ̂
p
1 lp)

−B0
2 exp(iξ̂

p
2 lp)

)
Ŷin(κ,L

(in)
z , L1),

Êp+1
1 (κ, ηp;xp+1) =

(
B1

1 exp(iξ̂
p
1 lp)

−B1
2 exp(iξ̂

p
2 lp)

)
Ŷin(κ,L

(in)
z , L1),

(2)

где

B0
1,2 = φ0

1,2Ê
p
0 (κ, η

p;xp) + a1Ê
p
1 (κ, η

p;xp)/ξ̂
p,

B1
1,2 = φ1

1,2Ê
p
1 (κ, η

p;xp) + a1Ê
p
0 (κ, η

p;xp)/ξ̂
p,

φ0
1,2 =

(
a0 − κ tan θ − ξ̂p2,1

)
/ξ̂p,

φ1
1,2 =

(
a0 + ηp + κ tan θB − ξ̂p2,1

)
/ξ̂p,

ξ̂p =
√
(ηp + 2κ tan θB)2 + 4a21,

ξ̂p1,2 =
(
2a0 + ηp ± ξ̂p

)
/2.

В терминах трехосевой рентгеновской дифрактометрии ре-
шение для численного моделирования записывается как:

E1(qx, qz) =

+∞∫
−∞

dκ

2π
ÊP

1 (κ, qx−qz tan θB−hε, xP )×

× Ŷin
(
κ,L(in)

z , L1

)
Ŷex(κ− qz, L(ex)

z , L2). (3)

В полученном интегральном уравнении амплитуда

Ŷex(κ− qz, L(ex)
z , L2) = P (κ− qz, L2)×

×
sin

(
[κ− qz]L(ex)

z /2
)

[κ− qz]/2

определяет граничные условия на выходящей грани для
дифракционного пучка в геометрии Лауэ.

3. Численное моделирование
Численное моделирование углового распределения

интенсивности рассеяния рентгеновских лучей выполне-
но для МСW/Si. Длина волны падающего синхротронно-
го излучения составляла λ = 0, 062 нм. Период систе-
мы W/Si равен d = dW + dSi = 6 нм, где dW =
dSi = 3 нм, угол Брэгга θB = 5, 17 мрад. Оптические
константы для МС равны χ0 = (−9, 35+ i 0, 68)× 10−6

и χ1 = (−4, 6 + i 0, 43)× 10−6.
ПериодМС изменяется по глубине от 6,00 до 5,95 нм, т. е.

на 0,05 нм. Карты RSM рассчитаны для МСW/Si с секци-
онной глубинойLx = 7 мкм как для совершенной структу-
ры, так и для клиновой системы. Ширина падающего рент-
геновского пучка равна w1 ≈ Lz = 14 мкм. Для совер-
шенных и клиновых МС вычисления выполнены в рамках
геометрической оптики, когда искажениями рентгеновской
волны от щели или коллиматора можно пренебречь, а так-
же в приближении Френеля с L1 = L2 = 0.3 м, w1 ≈
L

(in)
z = 14 мкм и w2 ≈ L(ex)

z = 7 мкм (см. рис. 1).
На рис. 2 показаны расчетные карты RSM от совершен-

ной и клиновой многослойных структур W/Si в прибли-
жении геометрической оптики. На рис. 3 представлены ре-
зультаты вычислений карт RSM от совершенной и клиновой
МС W/Si в приближении Френеля. Контуры интенсивно-
сти рассеяния с учетом искажений при прохождении рент-
геновской волны для геометрической оптики и приближе-
ния Френеля в деталях отличаются. Это отличие в основ-
ном проявляется в вертикальном направлении.
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Таким образом, мы теоретически исследовали Лауэ-ди-
фракцию рентгеновских пучков в секционированных мно-
гослойных структурах. Как и в геометрии Брэгга, в слу-

чае Лауэ-дифракции для ограниченных пучков в процессе
расчетов карт RSM необходимо выбирать граничные усло-
вия в приближении Френеля.

a) b)
Рисунок 2. Численное моделирование RSM в приближении геометрической оптики для МСW/Si: a) совершенная структура; b) клиновая структура.
Параметры модели: L(in)

z = 14 мкм, L(ex)
z = 7 мкм.

Figure 2. Numerical simulation of RSM in geometric optics approximation forW/Si multilayer structures: a) perfect structure; b) wedged structure. Model
parameters: L(in)

z = 14 µm, L(ex)
z = 7 µm.

a) b)
Рисунок 3. Численное моделирование RSM в приближенииФренеля дляМСW/Si: a) совершенная структура; b) клиновая структура. Параметрымодели:
L

(in)
z = 14 мкм, L(ex)

z = 7 мкм, L1 = L2 = 0.3 м.
Figure 3. Numerical simulation of RSM in Fresnel approximation forW/Simultilayer structures: a) perfect structure; b) wedged structure. Model parameters:
L

(in)
z = 14 µm, L(ex)

z = 7 µm, L1 = L2 = 0.3 m.

Заключение
Настоящее исследование демонстрирует важность

учета волновой природы рентгеновского излучения при
моделировании дифракции Лауэ в многослойных струк-
турах. Численное моделирование распределения интен-

сивности в обратном пространстве показало, что для про-
странственно ограниченных пучков приближение геомет-
рической оптики оказывается недостаточным — необхо-
димо учитывать дифракционные эффекты на краях ще-
лей и коллиматоров, что успешно реализуется в рамках
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приближения Френеля. Полученные в работе результаты
могут быть использованы для развития точных методик
анализа данных рентгеновской дифрактометрии и мето-
дов неразрушающего контроля при разработке клиновых
многослойных структур фокусирующей оптики.

Авторы заявляют об отсутствии конфликта интересов.
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