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Проведено аналіз методики визначення профілів зміни міжплощинної відстані в 

приповерхневих шарах монокристалів за даними двокристальної рентгенівської диф-
рактометрії. Показано, що мінімальне середнє квадратичне відхилення, як характерис-
тика ступеня співпадання теоретичної та експериментальної кривих дифракційного 
відбивання, не завжди визначає реальний профіль зміни міжплощинної відстані. За-
пропоновано методику визначення та оцінки даних профілів при їх наближенні у ви-
гляді асиметричної гаусіани. 
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На сучасному етапі важливою пробле-
мою структурного аналізу є розробка ме-
тодів оцінки приповерхневих шарів мате-
ріалів після різного роду їх обробки (іонної 
імплантації, дифузійного насичення та ін.). 
Одним з найдоступніших методів оцінки 
структури таких шарів є рентгенодифрак-
тометричний. За даними [1] структурні 
зміни в приповерхневому шарі однозначно 
впливають на вигляд кривої дифракційного 
відбивання (КДВ). Вирішення оберненої 
задачі, тобто визначення структури припо-
верхневих шарів за даними КДВ, наштов-
хується на значні труднощі, оскільки для 
однозначного опису структури приповерх-
невого шару за КДВ необхідно знати ком-
плексну амплітуду відбивання у всьому 
кутовому інтервалі, а експериментально 
вимірюваний коефіцієнт є лише модулем 

цієї величини. 
Для характеристики ступеня порушено-

сті шару в більшості випадків використо-
вують такі величини: ∆d/d – відносна зміна 
міжплощинної відстані та W(z) – фактор 
аморфізації, які в загальному випадку є 
функціями відстані від поверхні в глибину 
порушеного шару. Щодо однозначності 
знаходження вищеназваних залежностей за 
рентгенодифрактометричними даними, то 
в літературі з цього приводу існує кілька 
думок. Автори [2,3] вважають, що одно-
значна інтерпретація КДВ можлива тільки 
при використанні, крім рентгено-
дифрактометричного, ще й інших методів 
досліджень. Для відновлення фазової ін-
формації пропонується проводити додат-
кові дослідження методом трьох-
кристальної рентгенівської дифрактометрiї 

148 



Про можливість однозначного визначення профілів зміни міжплощинної відстані… 

 149

[4], чи вимірювати iнтенсивність рент-
генiвського фотоефекту [5]. Згідно інтер-
претації кінематичної моделi авторами [6], 
при втратi фазової iнформацiї задача має 
однозначний розв'язок тiльки в тому випа-
дку, коли враховується поглинання або 
вiдбивання вiд пiдкладки, а в динамiчнiй 
моделi проблеми неоднозначностi взагалi 
не iснує. Крім того, суттєвим недолiком 
всіх моделей, які грунтуються на 
кiнематичній теорiї розсіювання рентгенів-
ських променів, є той факт, що при замiнi 
пiдшарiв мiсцями вигляд КДВ не 
мiняється, оскiльки в даному методi розра-
хунку обчислюється звичайна сума 
амплiтуд вiд кожного з пiдшарiв. 

Таким чином, однозначне вiдновлення 
структури поверхневого шару можливе 
тiльки при використаннi динамiчної теорiї 
дифракції рентгенівських променів, а ре-
зультати обчислення за кiнематичною те-
орiєю можна використовувати тiльки в 
якостi стартового наближення. 

В багатьох роботах з даної проблеми 
[див. напр. 7,8] приповерхневий шар ділять 
на підшари однакової чи різної товщини, в 
кожному з яких відносна зміна міжпло-
щинної відстані ∆d/d, фактор аморфізації 
W(z) та інші параметри, що характеризу-
ють даний підшар, є величинами сталими і 
однаковими по всій його товщині. Співпа-
дання експериментальної і теоретичної 
КДВ добиваються зміною вище названих 
параметрів в кожному підшарі. Профілем, 
який найкраще відображає значення пара-
метрів по товщині порушеного шару, вва-
жається профіль, якому відповідає мініма-
льне середнє квадратичне відхилення 
(СКВ). Вказаний шлях приводить до доб-
рого співпадання теоретичної і експериме-
нтальної КДВ, однак велика кількість па-
раметрів наближення при розрахунку ви-
значає функцію багатьох змінних, для якої 
характерне існування певного числа лока-
льних мінімумів середньоквадратичного 
відхилення. З наведених міркувань та з 
аналізу робіт [1,9] можна зробити висно-
вок, що СКВ не є найкращий метод порів-
няння кривих дифракційного відбивання, і 
такі критерії, як кутова протяжність КДВ, 
співпадання додаткових піків по кількості і 

формі, співвідношення інтенсивностей ча-
сто є важливіші, ніж СКВ. 

Метою даної роботи є дослідження до-
стовірності та однозначності визначення 
профілів зміни міжплощинної відстані з 
глибиною за даними двокристальної рент-
генівської дифрактометрії у випадку за-
дання даних профілів у вигляді функції на-
перед заданого типу (на прикладі асимет-
ричної гаусіани). 

В даній роботі розглянемо варіант, коли 
максимальна деформація порушеного ша-
ру є незначною і аморфізація відсутня , 
тобто W(z) = 0. Тоді визначальний вплив 
на вигляд КДВ буде мати залежність ∆d/d – 
профіль відносної зміни міжплощинної 
відстані з глибиною. Така ситуація має мі-
сце при низькодозовій іонній імплантації 
легкими іонами. За даними [10] при малих 
дозах іонної імплантації профіль імпланта-
ції пропорційний профілю енергетичних 
втрат, форму якого можна задати асимет-
ричною гаусіаною [11]. Із вище сказаного, 
та з метою мінімізації кількості параметрів, 
якими проводиться наближення, профіль 
відносної зміни міжплощинної відстані ви-
бирався у вигляді асиметричної гаусіани 
[12]: 
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поверхні в глибину кристалу, RP – точка 
зшивки гаусіан, σ1 і σ2 –параметри гаусіан, 
які характеризують їх ширину на піввисоті. 
Якщо RP < 0, то одержаний профіль є мо-
нотонно-спадним. Моделювання розсію-
вання рентгенівських променів проводило-
ся на основі рівняння Такагі [13]. 

Неоднозначність у визначенні профілю 
зміни міжплощинної відстані найчастіше 
виникає у випадках максимальних віднос-
них деформацій, менших ~ 0,3 %. При бі-
льших максимальних деформаціях частина 
КДВ, одержана відбиванням рентгенівсь-
ких променів від порушеного шару, набу-
ває вигляду довгих “хвостів”, за формою 
яких можна робити висновки про особли-
вості профілю. Коефіцієнт відбивання рен-
тгенівських променів порушеним шаром 
PR(θ) в кінематичному наближенні визна-
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чається з коефіцієнтів PR
(z<Rp)(θ) і PR

(z≥Rp)(θ) 
за формулою:  

PR(θ)=PR
(z<Rp)(θ)+PR

(z≥Rp)(θ)+ 
+2(PR

(z<Rp)(θ)·PR
(z≥Rp)(θ))1/2cos∆φ(θ) [1],  

з якої слідує, що на КДВ будуть спо-
стерігатися сильні осциляції. Звідси ви-
пливає, що наявність у КДВ сильної осци-
люючої структури є ознакою немонотон-
ності профілю [1].  

При машинній обробці великої кількос-
ті профілів та їх відборі може виникнути 
ситуація, коли зовсім не “подібні” профілі 
з малими СКВ відбираються для подаль-
шого розгляду, а профілі, теоретичні КДВ 
від яких в загальних рисах співпадають з 
експериментальними, але трохи зміщені по 
куту відбивання одна відносно одної, від-
кидаються. Для уникнення подібних випа-
дків, як критерій ступеня співпадання, на-

ми вводилося не СКВ ∑
=
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n
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квадратів різниці теоретично і експеримен-
тально знайденої інтенсивностей на куті 
θ i, а параметр S, такий, що 
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околу θ i та теоретично обчислена інтенси-
вність на цьому куті відповідно. Геометри-
чний зміст параметра S – сума квадратів 
відстаней від експериментальної точки на 
куті θ i до найближчої ділянки теоретичної 
КДВ з наперед заданого околу цього кута. 
Таким чином, параметр S співпадає з СКВ 
в тому випадку, коли всі відстані між екс-
периментальною і теоретичною КДВ на 
кожному з кутів θ i будуть обчислюватися 
вздовж вертикальних прямих. При розши-
фруванні КДВ за допомогою комп’ютерної 
програми для великої кількості профілів 
(кілька тисяч) обчислювався параметр S. В 
залежності від потреби, параметри гаусіан 
для кожного з профілів мали можливість 
мінятися дискретно чи задаватися випад-
ковим чином в певному наперед заданому 
діапазоні. На нашу думку, більш обґрунто-
ваними для цілеспрямованої зміни параме-
трів профілю будуть не параметри Dmax, Rp, 

1σ  і 2σ , а Dmax, Rp, D0, Dmin i L (D0 –
деформація на поверхні зразка, L – товщи-
на порушеного шару, Dmin – деформація на 

глибині L). 
Для обґрунтованого вибору профілю 

потрібно вирішити такі завдання: 
визначити кількість найбільш імовірних 

типів профілів; 
вибрати конкретний тип профілю та мі-

німізувати параметр S для нього; 
визначити точність обчислення параме-

трів гаусіан. 
Як показала перевірка, вибір профілю 

за мінімальним значенням СКВ чи параме-
тра S не завжди є обґрунтованим, бо не ви-
ключене попадання функції СКВ в локаль-
ний мінімум чи на його “схил”, що може 
привести до помилкового вибору конкрет-
ного профілю. Щоб виключити можливість 
такого попадання, проводились дослі-
дження сукупності параметрів нев’язки S 
теоретичної і експериментальної КДВ по 
всіх можливих профілях одночасно. На 
цьому етапі при переборі різних профілів 
нами пропонується інтервальна зміна па-
раметрів гаусіан в досить широких межах. 
Кількість найбільш імовірних типів профі-
лів визначається кількістю мінімумів на 
графіку функції S(Rp) (саме параметр Rp 
найсуттєвіше впливає на вигляд і тип про-
філю, а параметри Dmax та L визначаються 
з більшим ступенем однозначності). Як 
показала практика, кількість мінімумів на 
графіку функції S(Rp) у випадку немоно-
тонного профілю з великою деформацією 
суттєво зменшується і результати обчис-
лень профілів такого типу є більш одно-
значними. 

Коли відомо, що в певному околі існує 
єдиний локальний мінімум, то для пода-
льшого наближення вибирають один з ві-
домих способів мінімізації функції бага-
тьох змінних. Вибір конкретного типу 
профілю здійснюється з фізичних мірку-
вань чи додаткових експериментів. 

Довірча область визначається шляхом 
обмеження зверху параметра S відповідно 

до формули ⎟⎟
⎠

⎞
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⎝

⎛
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pn
pF

1SS ,pn,p
mind , Sd – па-

раметр нев’язки теоретичних та експери-
ментальних КДВ, дотичних до границі до-
вірчої області, Smin – параметр нев’язки для 
оптимальної кривої, p – кількість парамет-
рів, n – кількість експериментальних точок, 
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α,, pnpF −  – граничне значення α 100 % дові-
рчого рівня розподілу Фішера [14]. Діапа-
зони зміни параметрів гаусіан в межах до-
вірчої області визначаються із сукупності 
профілів, теоретична КДВ від яких задово-
льняє умову S < Sd . Будуючи графіки за-
лежностей одних параметрів гаусіани від 
інших, крім розкиду конкретних парамет-
рів можна встановити, на скільки є суттє-
вим вплив кожного параметра на вигляд 
теоретичної КДВ. 

Апробація методики. 
Розглянемо застосування даної методи-

ки на прикладі. В якості експерименталь-
ної КДВ візьмемо теоретично змодельова-
ну криву дифракційного відбивання від 
наперед заданого профілю (рис. 1). Покро-
чно міняючи параметри гаусіан, одержимо 
залежність S(Rp). Як видно з рис. 2, S(Rp) 
має шість локальних мінімумів, яким від-

повідають шість типів профілів (рис.3). 
Слід зауважити, що профіль зміни між-

площинної відстані з мінімальним S не 
відповідає вихідному профілю, і тому для 
об’єктивної оцінки залежності ∆d/d потрі-
бно розглядати всі шість можливих випад-
ків, а подальший відбір здійснювати з фі-
зичних міркувань чи додаткового експери-
менту. 

Одним із способів відкидання певного 
типу профілю є неможливість “хорошого” 
наближення його теоретичної КДВ до екс-
периментальної, однак тут потрібно врахо-
вувати, що меделювання ведеться в на-
ближенні асиметричної гаусіани, яка не 
завжди адекватно відображає залежність 
міжплощинної відстані від глибини пору-
шеного шару. 

Нехай з певних міркувань вибрано шо-
стий тип профілю (рис. 3 VI). Провівши 
мінімізацію, одержимо параметри оптима-
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Рис. 1. Вихідний профіль зміни міжплощинної відстані (а) та відповідна йому КДВ (б). 
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льного профілю: Dmax = 0,268 %, 
L = 2520 Å, Rp = 2310 Å, D0 = 0,102 %, 
Dmin = 0,07 %. При оцінці довірчої області 
візьмемо α = 0,05 (F ≈ 1). В ході обчислен-
ня виявилося, що значення Dmin не впливає 
суттєво на величину параметра S, і його 

можна виключити з параметрів, які харак-
теризують профіль. Остаточний результат 
запишемо у вигляді: %27.0D 01.0

00.0max
+
−= , 

Е2520L 120
40

+
−= , Е2310R 170

80p
+
−= ,  

%10.0D 03.0
04.00

+
−=  (рис. 4).  

Висновки.  
При моделюванні профілю зміни між-

площинної відстані у формі асиметричної 
гаусіани, вибір профілю за мінімальним 
СКВ не завжди є обґрунтованим. Так, як-
що у випадку великих деформацій достові-
рність у виборі профілю за мінімальним 
СКВ є задовільною, то при максимальних 
відносних деформаціях менших 0,3 % сту-
пінь неоднозначності суттєво зростає. Для 
знаходження профілю зміни міжплощин-
ної відстані у цьому випадку потрібно роз-
глядати всі локальні мінімуми функції 
СКВ, а конкретний тип профілю вибирати 
з фізичних міркувань чи  додаткового екс-
перименту. Крім того, при визначенні про-
філю необхідно враховувати, що реальний 
профіль зміни міжплощинної відстані не 
завжди можна описати у вигляді асимет-
ричної гаусіани. Запропоновано методику 
обчислення похибки визначення профілю 
зміни міжплощинної відстані, при його за-
данні у вигляді функції наперед визначено-
го типу. 
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X-Ray Diffractometry 

Vasyl Stefanyk Precarpathian University, 76005, 
 Ivano-Frankivsk, Shevchenko St., 57 

 
The analisys of profiles interplanar distance modification procedure definition in surface 

layers of single crystals from  double-crystall X-ray diffractometry datas. Is shown, that a 
minimum average square-law aberration, as the performance of theoretical and experimental 
diffraction curves hit rate , not always determines a substantial profile of interplanar 
distancea modification. The procedure of profiles ∆d/d(z) definition and estimation as 
aproxymation by asymmetric gaussians is offered. 


