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Analiza rentgenowskiego widma periodycznej supersieci 

Model jednowymiarowej supersieci (SL) został VNprowadzony do opisu 
realnej struktury wielowarstwowej heteroepitaksji, sekwencji mikropasm 
bliźniaczych, struktur politypowych, struktury domenowej antyferroelek-
tryków, struktury modulacyjnej stopóv\; dwu- lub wieloskładnikowych po 
rozpadzie spinodalnym (2, 3, 5, 6, 9] i innych. 

Pierwsze dwa wymienione zagadnienia maję ważne znaczenie aplikacyj-
ne w układach mikroelektronicznych realizowanych na materiałach pół-
przewodnikowych z grupy A"' B . 

Model powyższy opisuje także zadowalojęco realnę strukturę i porzą-
dek dalekiego zasięgu w cienkowarstwowych materiałach złożonych na 
przemian z cienkiej warstwy metalu nadprzewodzęcego i warstwy metalu 
zwykłego [ 10. 11, 12). 

Na wymienionych strukturach bada się intensywnie w ostatnich latach 
nadprzewodnictwo w cienkowarstwowych materiałach. Wspólnę cechę wymie-
nionych struktur krystalicznych sę lokalne zmiany stałej sieciowej 
i/lub czynnika struktury, występujące w jednym określonym kierunku 
w materiale, opisane za pomocę funkcji modulacji o okresie wielokrot-
nie większym od periodu identyczności w komórce Elementarnej. 

Do opisu własności tych struktur stosuje się zarówno periodyczne, 
jak i aperiodyczne funkcjo modulacji oraz różne kształty fali modula-
cji (rys. 1). 

Na podstawie modelu jednowymiarowej supersieci została opracowana 
teoria rozpraszania promieniowania X w modulowanych strukturach sie-
ciowych w ujęciu: 
- kinematycznym (l, 5, 9) - dla polikryształów, 
- dynamicznym [s] - dla struktur monokrystalicznych. 
W pracy (s) pokazano także, w jakich warunkach dozwolone jest stosowa-
nie przybliżenia kinematycznego przy analizie struktur monokrystalicz-
nych. Charakterystyczną cechę rentgenowskiego obrazu dyfrakcyjnego, 
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Rys. 1. Przykładowe kształty 
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typowego dla struktur modulowanych Jest pojawianie się refleksów sa-
telitarnych stowarzyszonych z węzłowym, braggowskim refleksem (hkl) 
(rys. 2). 

W ogólnym przypadku rozdzielczość składowych widma rentgenowskiego 
od supersieci Jest tym większa, im mniejszy Jest okres funkcji opisu-
JęceJ modulację (długość fali m o d u l a c j i ^ ) , 

Obydwie wymienione teorie opisuję z zadowalajęcg dokładnościę wza-
jemne relacje pomiędzy intensywnoś&iami poszczególnych składowych wid-
ma oraz ich położenia w stosunku do refleksu węzłowego. 

Zadanie analizy supersieci polega na wyznaczeniu z wykonanego ob-
razu dyfrakcyjnego różnych parametrów supersieci, tzn.: 
- długość fali modulacji A (okres identyczności supersieci), 
- amplituda modulacji stałej sieciowej A a, 
- amplituda modulacji czynnika strukturalnego AF, 
- kształt fali modulacji, 
- charakter modulacji {periodyczna, aperiodyczna funkcja modulacji). 

W niniejszej pracy wykonano analizę supersieci występujęcej w sto-
pie Alnico w stanie wysokiej koercji. Wymienionę własność magnetyczną 
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Rys. 2. Schematyczny obraz rentgenowskiego widma dyfrakcyjnego 
typowego dla struktur modulowanych 

uzyskuje się przez izotermiczne wyżarzanie materiału w obecności zew-
nętrznego pola magnetycznego. Podczas obróbki termicznej przesycony 
roztwór stały o( ulega rozpadowi spinodalnemu na dwie koherentne, izo-
morficzne fazy 0<.j i OCgi różnięce się nieznacznie stałymi sieciowy-
mi i składem chemicznym (6, 7, 8]. Supersieć złożona z fazy oC^ i ¿<2 
warunkuje bezpośrednio określone własności magnetyczne stopu Alnico. 

Do analizy supersieci wykorzystano teorię kinematyczny dyfrakcji 
i model z periodyczny funkcję modulacji uwzględniając w obliczeniach 
podstawowy harmoniczny kształtu tej funkcji. 

AMPLITUDY ROZPRASZANIA 

Z teorii dyfrakcji dla supersieci z periodyczny zmiany składu che-
micznego, opisany fały sinosuidalny o długości A . wynika, że wyraże-
nie na amplitudę rozpraszania można napisać w postaci [l, 9]: 

(1) 

gdzie jU^S- ̂ ^/jest czynnikiem wchodzycym w amplitudę rozpraszania, 
wyrażonym następujyco 

I sin TT D i s - t 1 
» " ' - A l ' — n i sinTTa (s- -t] 

A 

(la) 
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nstomiest^^S--^^oznecza fazę funkcji rozpraszania i wyraża się 

następujęco: 

i(S exp - i l T l D - a l i s - j ę ) l1b) 

Czynnik F^ wchodzęcy v< amplitudę funkcji rozpraszania można, dla ogól-
nego przypadku gdy m sieci występuje zarówno modulacja stałej siecio-
wej jak i czynnika strukturalnego, wyrazić przez: 

(2a) 

I2b) 

- względna amplituda modulacji czynnika struktury. 

•F^ = f h l J o ( h - x ) l dla L = 0 

Ff =fh!JiL . ( h - x ) | - | 1 - s i g n ( L ) - | ^ I dla L ^ O 

we wzorach (1-2) zastosowano następujęce oznaczenia: 
s - wektor sieci odwrotnej, 
L = 1, 2, ... rzęd refleksu satelitarnego, 
f^ - czynnik strukturalny dla refleksu |hOO), 

X = - argument funkcji Bessela, 

OL - funkcje Bessela rzędu L, 
4 a - amplituda modulacji stałej sieciowej, 
D - średnia wielkość obszaru koherentnego rozpraszania. 

we wzorze (2b) może przybierać zarówno wartości dodatnie jak 
i ujemne, dla > O wartość czynnika struktury osięga swoje maksi-
mum w obszarach, gdzie istnieje maksimum stałej sieci (rys. 3a). 
Dla n.^ mniejszego od zera sytuacja jest dokładnie odwrotna, czynnik 
struktury ma maksimum w obszarach, gdzie stała sieci ma swoje mini-
mum (rys. 3b ). 

a 

Q 
-UlL 

b 

2;sx 

Rys. 3a. Kształty fali 
modulacji dla > O 

Rys. 3b. Kształty fali 
modulacji dla /Ĵ  < O 
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WIDMO INTENSYWNOŚCI 

Zgodnie ze wzorami (2a, 2b) amplituda rozpraszania dla refleksów 
węzłowych (hOO ) może być zapisana n postaci: 

-hi F^(s) = fh lJo(hx) lp ís) í (s)+fh E l J , L i ( h x ) l p ( s - i f ) x . . . 

. . . X l 1 - s i g n ( L ) ^ l i ( s - j ę ) (3) 

Widmo intensywności może być otrzymane z równania (3) za pomocę 

gdzie gwiazdkę oznacza sprzężenie zespolone. Można wykazać, że prówna-
nia opisujęce widmo intensywności dla interesujęcego nas przypadku su-
persieci z sinusoidalnę falę modulacji stałej sieciowej i/lub czynni-
ka strukturalnego zredukuję się do postaci: 

L —"̂ O •• 
(5) 

u o 

Taka sytuacja ma miejsce wtedy, gdy wyrazy mieszane w równaniu (4) mo-
gą być pominięte, tj, wtedy kiedy A * D, co oznacza, że długości fali 
modulacji jest dużo mniejsze od wielkości obszaru koherentnego rozpra-
szania (rys. 4). 

lll nil 
ilílt 

L.r: cús¿áiy c sreanio ^'fKSíej Stolę/ úecL 

[ cb^zaj-^ r ¿Karne ¡nriLęszej Stü.IeJ sie<í 

Rys. 4. Pojedynczy obszar koherentnego rozpraszania ze schematycznie 
zaznaczone falę modulacji 
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V/ praktyce eksperymentalnej obserwowane widmo intensywności jest splo-
tem widma intensywności obserwowanego obiektu z funkcję aparaturowy 
i może być zapisane w postaci: 

gh(s) =( Fo')V(s). Is) . L j FLYm^Is- L). ,5. L (6) 

L*0 

gdzie: g'^(s) opisuje profil obserwowanej intensywności, 

(>0(5) jest profilem refleksu węzłowego, 

f j ^ ( s ^ ) jest profilem refleksu satelitarnego. 

Ponieważ omawiany model stosuje się do sytuacji fizycznej, w której 
wielkości obszaru koherentnego rozpraszania sę dostatecznie duże 
w stosunku do stałej sieci, czyli î o można w przybliżeniu napi-
sać : 

Stosujęc powyższe przybliżenie równanie (6) może być napisane 
w postaci: 

Postać róiMnanin (s) umożliria wykonanie całkowania. 
aioręc pod uwagę równania ( 2a, 2b) i dokonujęc całkoviania można równa-
nie (b) doprowadzić do postaci: 

LłO 

gdzie: A = N^ • f^ 

Względy praktyczne przemawiaj ę za tym, żeby observvoi'iane widmo inten-
sywności przedstawić w skali 8 oraz uwzględnić obie składowe spek-
tralne K oij , K i<2-

Do tego celu wykorzystano zależność: 

S = (10) 

Ponieważ wokół refleksu węzłowego ograniczamy się do małego zakresu 
wartości 9 , w naszym przypadku | 0 $ 0,8° oraz przyjmując dla 
uproszczenia & = 0 , gdzie 9 - położenie środka ciężkości reflek-W w 
su (hOO), to przybliżając (10) wyrażenie 

:59 
http://rcin.org.pl



i wstawiajęc Je do (9) otrzymujemy 

. A ^ t . Jiulh x¡ l 1 - s i g n ( L ) ^ f < p ^ N 9 - ^ 

LÍO 

LÍO 
gdzie: A - długość fali promieniowania 

A - od-ległość kętowa skladow'ych spektralnych K a ^ , K oc^ 

W celu wyznaczenia przybliżonych parametrów supersieci, których znajo-
mość Jest pożądana podczas komputerowego dopasowywania funkcji opisują-
cej profil teoretyczny (ll) do profilu obserwowanego, wygodnie Jest 
posłużyć.się stosunkami maksymalnych intensywności opisanych przez 
równania: 

(12a) 

th.Rill 
ę (12b) 

gdzie: rĴ  - maksymalna intensywność L-tego wyrazu w widmie 
intensywności (ll). 

R^A(FoV(0S(0) dla e = 0 i L = 0 (13a) 

RL=A(Ft )2^J0) dla i L^O (13b) 

' ^ = A 
- współrzędne kątowe środka ciężkości L-tego wyrazu w wid-

mie intensywności. 
Przedstawione powyżej rezultaty teoretyczne zostały sprawdzone ekspe-
rymentalnie. Badano próbki stopu metalicznego Alnico zawierającego ty-
tan [6, 7], Badania rentgenowskie zostały przeprowadzone przy użyciu 
promieniowania charakterystycznego CuK^^ z zastosowaniem monochroma-
tora grafitowego przed licznikiem. Otrzymano eksperymentalnie dla 
dwóch próbek Alnico krzywe opisujące widmo intensywności są przedsta-
wione na rysunkach 5a, 6a, 7a (linie ) . W celu wyznaczenia przy-
bliżonych wartości parametrów supersieci określono także z widna eks-
perymentalnego rzędne maksymalne (rys. 5b, 6b, 7b). Dokładne wyznacze-
nie parametrów supersieci wymagało ścisłego dopasowania do eksperymen-
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teinie obserwowanego profilu intensywności kształtu krzywej teoretycz-
nej (wzór 11). Aby to osięgnęć, f unkc je p 0 ) i ^ ^ ( S l występuję-
ce we wzorze (ll)zostały zapostulowane jako funkcje gaussowskie: 

= (Ka) 

( U b ) 

gdzie; <7 ^ Jest szerokości? połówkowy profilu węzłowego, 

C ^ jest szerokości? połówkowę profilu L-tego satelity. 

Dopasowanie kształtu obu profilów pokazane na rysunkach Sa, 6a, 7a 
(krzywa...........) zostało osięgnięte poprzez systematyczny zmianę pa-
rametrów supersieci A , Aa, ^^ wokół wcześniej wyznaczonych 
parametrów, za pomocy rzędnych maksymalnych A^, Aa„, 0uO 

h h 
i wartości szerokości połówkowych ir„, ^ , w równaniu (ll) przy za-

h h h 
łożeniu, że ^ l ^ ^ o ^ ^ " s y stałe w funkcji L. Różnice po-
między szerokościami połówkowymi C7 ̂  i O mogy być wyjaśnione 
istnieniem w różnych obszarach koherentnego rozpraszania fal modula-
cji o różnych długościach /l^. Zgodnie ze wzorem (la) w tym przy-
padku szerokości połówkowe profili refleksów satelitarnych mogy być 
większe niż szerokość połówkowa profilu refleksu węzłowego. Profile 
refleksów satelitarnych i węzłowych sy efektem sumowania się intensyw-
ności pochodzycych z różnych obszarów koherentnego rozpraszania. 

Zgodnie z powyższymi rozważaniami wyznaczony parametr A powinien 
być traktowany Jako uśredniony po wszystkich obszarach koherentnego 
rozpraszania. Bioryc pod uwagę szerokości połówkowe i 
oraz parametry supersieci A , Aa, 'i ̂ , które sy zamieszczone 
w tabeli 1, otrzymano zgodność pomiędzy teoretycznym 1 eksperymental-
nym widmem intensywności w przypadku badanych próbek rys.(58, 6a, 78) 

Tabela 1. Parametry supersieci badanych próbek Alnico i szerokości 
połówkowe funkcji Gaussa 

Paramet ry Próbka 1, Próbka 2 
supersieci refleks (200) refleks (lOO)" refleks (200) 

0 0,065 0,025 0,083 

" i 
0 0,160 0,085 0,150 

A s 212,0 425,0 425,0 
R 0,024 0,013 0,013 

^ h -0,160 0,073 -0,180 

** Pojawienie się refleksu nadstruktury (lOO) w próbce 2 Jest 
przedyskutowane w pracy [7], 
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640 5/; .5 65.0 2 9 (o) 

Rys. 5e. Widmo intensywności dla próbki 1, refleks (200), 
eksperymentalne, e6o«eee tSOTSt yCZnS j 
refleksy satelitarne 
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Rys. 5b. Rzędne strukturalne dla próbki 1, refleks (200)oraz profile 
przyjętych do aproksymacji funkcji gaussowskich 
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Rys. 6a. Widmo intensywności dla próbki 2, refleks (lOO) 
eksperymentalne, ooooooe teoretyczne, 
refleksy satelitarne 

29(0) 
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V — 

L = 0 

•0.2 29h(o) L = -1 

L=-2 
Kdf K«2 

_ L J _ 

K(ri Kaj 

L=*2 
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64.0 645 65,0 29(0) 

Rys. 6b. Rzędne strukturalne dla próbki 2, refleks (lOOloraz profile 
przyjętych do aproksymacji funkcji gaussowskich 
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Rys. 7a., Widmo intensywności dla próbki 2, refleks (200) 
eksperymentalne. eeoeeoo 
refleksy satelitarne 

teoretyczne; 

J 

/ / \\ p2(e),exp(-2.77(9/0)083)^) 

/ / \ \ / / \ \ '̂rfl 
! \ \R^(0)=exp(-2.77(e/O.15)2) 

, \ x 
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Rys. 7b. Rzędne strukturalne dla próbki 2, refleks (200) oraz profile 
przyjętych do aproksymacji funkcji gaussowskich 

WNIOSKI 

Przedstawiono powyżej teoria ma zastosowanie wtedy, gdy modulacja 
struktury w każdym obszerz« koherentnego rozpraszanie Jest z dobrym 
przybliżeniem opisyi-.ans za pomocę fali sinusoidalnej. Może być także 
stosowana dla innych kształtów fali modulacji (rys. l) pod warunkiem, 
że argument funkcji Besselg x < 1. W tym przypadku bowiem • (x <. l) 
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niezależnie od rzeczywistego kształtu fali modulacji dominujęcę rolę 

'.•) dyfrakcji odgrywa podstav'JOwa harmoniczna » rozkładzie fdurierowskin 
kształtu fali ( 5 , 9 ) . 

Metoda może być uogólniona dla dowolnych kształtóii fali modulacji 
i argumentów funkcji Bessela x > 1 przez uwzględnienie wyższych har-
monicznych w rozkładzie fourierowskim kształu. Innym uogólnieniem te-
orii może być uwzględnienie w różnych obszarach koherentnego rozpra-
szania różnych długości fal modulacji. Wymienione kierunki rozy;oju 
teorii będę przedmiotem dalszych naszych proc. 
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