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ВВЕДЕНИЕ

Приборы на основе поверхностных акустиче�
ских волн (ПАВ) представляют собой наиболее
удобное и эффективное решение для высокоча�
стотных компонент в современных коммуника�
ционных системах благодаря их стабильности,
надежности и компактности [1]. Такие приборы
находят широкое применение в промышленно�
сти, экологии и медицине. Кроме того, ПАВ ис�
пользуется в рентгеновской оптике для создания
динамических дифракционных решеток на по�
верхности кристалла [2].

Из�за большого коэффициента преобразова�
ния электрического сигнала в механические ко�
лебания кристаллической решетки в акустоэлек�
тронике активно используется сегнетоэлектриче�
ский кристалл ниобата лития LiNbO3. В этом
кристалле амплитуда ПАВ может меняться в ши�
роком диапазоне от нуля до нескольких ангстрем
за счет изменения амплитуды высокочастотного
электрического сигнала, подаваемого на встреч�
но�штыревой преобразователь (ВШП).

Дифракция рентгеновских лучей, обладая вы�
сокой чувствительностью к деформациям кри�
сталлической решетки, с успехом применяется

для исследования акустических волн в припо�
верхностных областях кристаллов [3–18]. Осо�
бенности распространения ПАВ в твердотельной
среде контролировались методами рентгенов�
ской топографии [3–5], скользящей рентгенов�
ской дифракции [6, 7], двух� и трехкристальной
рентгеновской дифрактометрии [8–17]. Для опи�
сания различных эффектов, сопровождающих
рассеяние рентгеновских лучей в кристалле, про�
модулированном ПАВ, использовались динами�
ческая [11–12, 18] и кинематическая [10, 13, 19]
теории дифракции. Метод высокоразрешающей
трехосевой (трехкристальной) дифрактометрии
[13–17] позволяет измерять двумерные карты
распределения интенсивности рассеяния вблизи
узла обратной решетки. В [17], используя форма�
лизм статистической динамической теории ди�
фракции, получили решения, описывающие ко�
герентное и диффузное рассеяние в кристалле,
промодулированном ПАВ. Такой подход дает воз�
можность проводить количественный анализ
влияния акустических полей на дифракцию рент�
геновских лучей и получать дополнительную ин�
формацию, недоступную с использованием дру�
гих методов.
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В рамках динамической теории дифракции рентгеновских лучей исследовано влияние многоволно�
вого рассеяния на формирование профилей кривых отражения от кристалла, промодулированного
поверхностной акустической волной (ПАВ), в зависимости от частоты ультразвука. Применительно
к рентгеновской дифрактометрии проанализирована модель поверхностной волны Релея с учетом
поперечных и продольных упругих деформаций. На примере 127° Y'�среза кристалла LiNbO3 уста�
новлено, что для ультразвуковых колебаний с частотой более 650 МГц эффектами многоволнового
рассеяния можно пренебречь, существенно упрощая процедуру численных расчетов рентгеновской
дифракции на кристалле, промодулированном коротковолновой ПАВ. Сравнительный количе�
ственный анализ экспериментальных измерений синхротронного рассеяния от 127° Y'�среза кри�
сталла LiNbO3, промодулированного ПАВ с частотой ультразвуковых колебаний 952 МГц, проведен
с учетом и без учета эффектов многоволнового рассеяния. Показано, что временные затраты на чис�
ленные расчеты можно уменьшить на 2–3 порядка. 
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Уравнения динамической дифракции в кри�
сталле, промодулированном ПАВ, описывают
взаимодействие между проходящей и дифрагиро�
ванной волнами в пределах отдельного дифрак�
ционного порядка, а также между дифрагирован�
ными волнами разных сателлитов [17]. Поэтому в
общем случае рентгеновская дифракция на аку�
стической сверхрешетке представляет собой мно�
говолновое рассеяние.

Задача многоволновой рентгеновской ди�
фракции [20] является более сложной, чем двух�
волновое приближение. Для количественной
оценки углового распределения интенсивности
рассеяния в численных расчетах следует учиты�
вать взаимодействие волн разных дифракцион�
ных порядков. Это взаимодействие не только
уменьшает или увеличивает интенсивности рас�
сеяния, но и влияет на саму форму кривой ди�
фракционного отражения (КДО). Поскольку при
определенных условиях распространяющаяся ре�
леевская ПАВ вызывает возникновение несколь�
ких десятков сателлитов [10], численные расчеты
углового распределения интенсивности рассея�
ния рентгеновских лучей сильно усложняются
как в плане разработки алгоритмов счета, так и
временных затрат на вычисления. Следователь�
но, необходимо искать возможные пути преобра�
зования вычислительной процедуры в задачах
рентгеновской дифракции на кристаллах, промо�
дулированных ПАВ. Очевидным шагом такого
преобразования является упрощение уравнений,
описывающих динамическую дифракцию в аку�
стически промодулированном кристалле. Поэто�
му требуется исследовать критерии, согласно ко�
торым эффектами многоволнового рассеяния
при возбуждении ПАВ в кристалле можно прене�
бречь. Для этого необходимо провести сравни�
тельный количественный анализ расчетных ди�
фракционных спектров в рамках двухволнового
приближения и многоволновой рентгеновской
дифракции на кристалле, промодулированном
поверхностной волной Релея. Решению этой за�
дачи посвящена настоящая работа.

ПОВЕРХНОСТНАЯ ВОЛНА РЕЛЕЯ

Явление поверхностной акустической волны
впервые рассмотрено Рэлеем в 1885 г. [21]. По�
скольку при любых деформациях напряжение на
свободной границе твердого тела равно нулю, а
при удалении от границы оно возрастает до неко�
торой определенной величины, определяемой за�
коном Гука, характер упругих возмущений вблизи
границы будет отличаться от возмущений в объ�
еме упругой среды. Граница кристалла лежит в
плоскости x0y, а ось z является ее внутренней
нормалью, т.е. среда занимает полупространство
со значениями z > 0. Пусть в кристалле распро�
страняется периодическая упругая волна с часто�

той . Общее волновое уравнение для принятой
модели среды можно представить в виде

, где  – любые продольные или
сдвиговые смещения, с – соответствующие ско�
рости распространения продольной  или попе�
речной (сдвиговой)  упругой волны. 

Используя граничные условия, решение для
поверхностной волны Рэлея в самом простом
случае (учитываются лишь поперечные упругие
волны) можно записать в виде 

, (1)

где  – поле атомных смеще�
ний в глубь кристалла,  – некоторая константа,
не зависящая от координат и времени, ,

 – волновое число ПАВ и  –
скорость волны Рэлея, Λ – длина ультразвуковой
волны или период поверхностной модуляции.

Коэффициент затухания  за�
висит от величины скоростей релеевской и сдви�
говой волны. Скорости распространения волн в
среде зависят от упругих констант материала. При
этом можно записать приближенное выражение

 [22], где ν – коэффи�
циент Пуассона. Частота ультразвуковых колеба�
ний связана с длиной релеевской волны известным
соотношением . Заметим также, что коэф�
фициент затухания акустических волн .

Поскольку решение (1), полученное без учета
продольной составляющей упругой деформации,
является наиболее простым, то оно чаще всего
используется при анализе дифракции рентгенов�
ского излучения на кристаллах, подвергнутых
воздействию ПАВ [10]. В действительности при
распространении ПАВ возникают продольные
упругие смещения, при этом вертикальные атом�
ные смещения зависят от величины скорости
продольной волны. Решения для компонент сме�
щений в латеральном  и вертикальном

 направлениях можно найти в рамках по�
тенциальной теории [22]:

, (2)

, (3)

где амплитуды смещений  и  могут быть
записаны в виде суммы двух составляющих:

(4)

. (5)

sf
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Стоящие под знаками суммы в (4) и (5) значения
параметров 

, (6)

, (7)

, (8)

(9)

экспоненциально уменьшаются в глубь кристалла с

коэффициентами затухания  и

. Согласно (2) и (3), траекто�
рия смещения частиц в поверхностной волне
представляет собой эллипс, большая ось которого

 направлена в глубь кристалла, а малая –
параллельна поверхности и ориентирована в на�
правлении распространения ПАВ.

Скорость распространения ультразвуковой
волны вдоль оси х для 127° Y'�среза кристалла
LiNbO3 составляет  м/с, продольная ско�

рость  м/с и поперечная ско�

рость  м/с, где величина ρ =
= 4629 кг м–3 – плотность вещества LiNbO3 [23],

упругие константы  Н м–2 и

 Н м–2 [24].

Для амплитуды  нм и длины волны мо�
дуляции  мкм (  423 МГц) на рис. 1 пока�
заны профили компонент смещений  и 
по глубине кристалла LiNbO3, а также профили
соответствующих параметров, определенных со�
отношениями (6)–(9). 

Из рис. 1 видно, что смещения в направлении
распространения ПАВ  по величине заметно
меньше вертикальных смещений и быстро зату�
хают в глубь кристалла. Кроме того, в рентгено�
дифракционных экспериментах в симметричной
брэгговской геометрии невозможно обнаружить
пульсирующие с частотой ультразвука латераль�
ные деформации. И, наконец, поскольку скорость
света существенно превышает скорости упругих
волн в кристалле, то в рамках рентгеноакустиче�
ского взаимодействия следует рассматривать ди�
фракцию на мгновенной поверхностной решетке.
Все вышесказанное указывает на то, что для ана�
лиза рентгеновской дифракции на кристалле,
промодулированном ПАВ, в расчет необходимо
брать только вертикальную составляющую поля
упругих смещений, заданную выражением вида 

, (10)

с учетом (5), (8) и (9).
Строго говоря, описание ПАВ требует учета

пьезоэлектрических эффектов. Для конкретных
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1/22 2
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0 0.1u =

9Λ = sf =

( )xu z ( )zu z

( )xu z

( ) ( ), ( )sinz z ru x z u z x= κ

расчетов требуется дополнительная информация
о ВШП, коэффициенте преобразования электри�
ческого сигнала в механические колебания кри�
сталлической решетки и т.д. В этом случае в фор�
мулу для волнового уравнения упругих полей в
среде добавляется электрическая составляющая.
В итоге – вместо (5) решение для атомных смеще�

ний  и электрического потенциала представ�
ляется в виде линейной комбинации четырех сла�
гаемых [25]. Характерные параметры этих слагае�
мых, а также коэффициенты затухания находятся
из граничных условий численными методами, что
вызывает определенные вычислительные трудно�
сти. Вместе с тем структура решения сохраняется
в виде (10). Поэтому, если учесть, что амплитуда
ПАВ, как правило, линейно зависит от величины
входного высокочастотного сигнала на ВШП [15],
то для количественного анализа эксперименталь�
ных данных вполне достаточно решения (10). 

( )zu z

(a)

(б)

ux(z)
u1x(z)
u2x(z)

uz(z)
u1z(z)
u2z(z)

0.06
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0
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ux, нм
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Рис. 1. Профили амплитуд упругих смещений ПАВ по
глубине кристалла LiNbO3 (жирная линия) в лате�
ральном (а) и вертикальном (б) направлениях.

 нм,  423 МГц.0 0.1u = sf =
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УРАВНЕНИЯ ДИНАМИЧЕСКОЙ 
ДИФРАКЦИИ РЕНТГЕНОВСКИХ ЛУЧЕЙ

Рассмотрим брэгговскую дифракцию рентге�
новских лучей на кристалле, входная поверхность
которого параллельна оси x, ось z направлена в
глубь кристалла. Схематическое изображение ди�
фракционной геометрии в обратном простран�
стве представлено на рис. 2а. Пусть  – волно�
вые векторы дифрагированной и проходящей
волны соответственно,  – вектор обратной ре�
шетки отражающих атомных плоскостей, тогда
вектор  определяет отклонение век�
тора дифракции  от узла обратной решетки.
В трехкристальной рентгеновской дифрактомет�
рии проекции вектора q в плоскости дифракции
выражаются через угловое отклонение образца ω
и анализатора ε как 

hk ,0

h

h= − −q k k h0

0h −k k

,

,

где  – углы, определяющие направления пада�
ющей и дифрагированной волн относительно
входной поверхности кристалла, λ – длина волны
рентгеновского излучения в вакууме. На рис. 2а
распределение интенсивности рассеяния от кри�
сталла в отсутствие ультразвукового воздействия
изображено в виде серого усеченного стержня –
crystal truncation rod (CTR).

Известно, что поверхностная акустическая
волна приводит к модуляции кристаллической
решетки с периодом, равным длине ультразвуко�
вой волны. На кривой качания помимо основно�
го брэгговского пика возникают дополнительные
дифракционные порядки (сателлиты) [2]. Эти са�
теллиты располагаются друг от друга на расстоя�
нии  в обратном пространстве, где Λ –
длина ультразвуковой волны. На рис. 2б основ�
ной максимум и сателлиты изображены в виде се�
рых CTR. Движение вдоль каждой полосы CTR в
направлении, параллельном вектору обратной
решетки , прописывает КДО соответствующего
дифракционного порядка в режиме qz�сканиро�
вания ( �сканирования). 

Процедура получения уравнений, описываю�
щих рентгеновскую дифракцию на латерально
модулированном кристалле применительно к
трехкристальной дифрактометрии, подробно из�
ложена в [17]. Показано, что в случае падения на
кристалл неограниченной по ширине плоской
рентгеновской волны, отличную от нуля амплиту�
ду проходящий и дифрагированный пучки долж�
ны иметь при значениях , кратных волновому
числу латеральной модуляции κs, т.е. при значе�

ниях , где  – номера ди�
фракционных порядков. В идеальном случае CTR
представляет собой достаточно узкие полосы в
вертикальном направлении обратного простран�
ства. Однако в реальном эксперименте падающий
рентгеновский пучок пространственно ограни�
чен и в отличие от идеальной плоской волны име�
ет некоторую расходимость. Кроме того, необхо�
димо учитывать аппаратурные искажения, возни�
кающие при отражении рентгеновских пучков от
монохроматора и анализатора. Ширина CTR в
обратном пространстве определяется вышеука�
занными факторами.

Система уравнений, описывающая дифрак�
цию рентгеновских лучей от кристалла, промоду�
лированного ПАВ, например, для n�го дифракци�
онного порядка, может быть записана в виде [17]:

( )1 2 2(2 ) (sin sin ) sinxq = π λ θ + θ ω − θ ε/

( )1 2 2(2 ) (cos cos ) coszq = − π λ θ − θ ω + θ ε/

1,2θ

2sκ = π Λ/

h

2θ− θ

xq

( )n
x sq n= κ 0, 1, 2,...n = ± ±

(a)

(б)

x

z ω

θ2

ε

θ1

qz

h kh
k0

x

z ω

θ2

ε

θ1

q

h kh
k0

–4 –3
–2

–1
0

+1 +2
+3 +4

Рис. 2. Схематическое изображение дифракции рент�
геновских лучей на кристалле: a – отсутствие модуля�
ции; б – кристалл с ПАВ. Сателлиты изображены в
виде серых стержней, параллельных вектору обрат�
ной решетки.
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(11)

где , , γ0, h = ,
 – фактор асимметрии, C – поляризаци�

онный фактор,  – фурье�ком�
поненты рентгеновской поляризуемости, Vc –

объем элементарной ячейки,  – клас�
сический радиус электрона, e, m – заряд и масса
электрона,  – структурные факторы в направ�
лении прохождения и дифракции рентгеновской
волны, f – статический фактор Дебая–Валлера,

 – функции Бесселя m�го порядка.

Система уравнений (11) получена для гармо�
нической латеральной модуляции (10). Заметим,
что эти уравнения описывают процесс многовол�
новой дифракции в кристалле с периодически
деформированной решеткой вдоль поверхности.
Наличие суммы в правой части этих уравнений
указывает на то, что для углового положения ос�
новного максимума или определенного сателли�
та, например, с номером n, имеет место не толь�
ко динамическое взаимодействие проходящей и
отраженной волны этого дифракционного по�
рядка, но и взаимодействие с волнами других са�
теллитов. 

Для дифракционного порядка, например, с
номером n, можно записать уравнения дифрак�
ции в двухволновом приближении: 

(12)

Система (12) по своей структуре совпадает с
хорошо известными уравнениями Такаги [26].
Отличие состоит лишь в том, что вместо экспо�
ненциальных множителей поля атомных смеще�
ний, присутствующих в уравнениях Такаги, в си�
стеме (12) стоят функции Бесселя соответствую�
щих порядков. Именно эти функции, зависящие
от градиента затухания ультразвуковой волны в
глубь кристалла, отвечают за формирование про�
филя КДО брэгговского пика и сателлитных мак�
симумов. 

Система уравнений (12) преобразуется в не�
линейное дифференциальное уравнение типа
Риккати, по виду совпадающее с уравнением
Топена [27]:
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(13)

где . Это уравнение может быть реше�
но численно, например, методом Рунге–Кутта на
отрезке, определяющем толщину кристалла. 

ЧИСЛЕННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ

На основе уравнений (11) и (13) проведем чис�
ленное моделирование КДО (qz�сечения) нулево�
го, первого и второго сателлитов от 127° Y'�среза
кристалла LiNbO3 в зависимости от амплитуды и
длины волны ультразвука. Все вычисления вы�
полнены для (104) отражения σ�поляризованного
рентгеновского излучения с длиной волны λ =
= 0.954 Å, что соответствует энергии рентгенов�
ских квантов 13 кэВ. Выбор рентгеновского ре�
флекса и длины рентгеновской волны связан с
изложенным далее анализом экспериментальных
данных. Угол Брэгга для выбранного отражения
составлял 10.036°, межплоскостное расстояние
d104 = 2.7363 Å, фурье�компоненты рентгеновской

поляризуемости ,

χh = (–0.4668 +  [23].
В численном моделировании толщина кри�

сталла составляла 100 мкм, при этом расчетная
КДО от такой пластины в точности совпадала с
дифракционным спектром от модели полубеско�
нечного кристалла. Для того чтобы показать, как
влияет частота ультразвука на процесс многовол�
нового рассеяния на кристалле, промодулиро�
ванном ПАВ, рассмотрены два случая: A – часто�
та ультразвука  423 МГц (длина воны модуля�
ции Λ = 9 мкм, сателлитные пики в обратном
пространстве располагаются друг от друга на рас�
стоянии 0.7 мкм�1) и Б –  211 МГц (Λ = 18 мкм,
сателлитные пики в обратном пространстве рас�
полагаются друг от друга на расстоянии 0.35 мкм–1).
Профили затухания с малой амплитудой поверх�
ностной волны Релея (амплитуда модуляции в (8)
и (9)  нм) для этих случаев показаны на
рис. 3. Отметим, что изменение величины ампли�
туды модуляции не изменяет саму форму профи�
лей затухания. При расчетах КДО на основе си�
стемы уравнений (11) учитывалось взаимодей�
ствие рентгеновских волн десяти сателлитов. 

Сначала рассмотрим случай относительно ма�
лой амплитуды модуляции с профилями затуха�
ния, изображенными на рис. 3. Кривые дифракци�
онного отражения основного максимума, первого и
второго сателлитов в режиме qz�сканирования по�
казаны на рис. 4. В случае А профиль КДО основ�
ного максимума (нулевого дифракционного по�
рядка) без учета эффектов многоволнового рассе�
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яния в точности совпадает с кривой Дарвина [28]
(рис. 4а). Многоволновое взаимодействие между
сателлитами фактически не изменяет централь�
ную часть КДО, однако на «хвостах» появляются
всплески интенсивности. Пики первого сателли�
та по двум алгоритмам расчетов практически сов�
падают, если не брать во внимание небольшую
разницу в интенсивностях (рис. 4б). Наконец,
вторые дифракционные порядки полностью сов�
падают (рис. 4в). Обращает на себя внимание
уменьшение ширины профилей КДО и пиковой
интенсивности с ростом дифракционного поряд�
ка. В рентгеновской дифрактометрии известно,
что более узкие пики наблюдаются для менее яр�
ких рефлексов. Поэтому наблюдаемое в числен�
ных расчетах сужение дифракционных максиму�
мов с ростом порядкового номера для малых ам�
плитуд модуляции можно объяснить слабым

0.04

0.02

0 20 40 60 80 100
z, мкм

u(z), нм

1

2

Рис. 3. Профили затухания амплитуды поверхност�
ной волны Релея: 1 –  423 МГц (Λ = 9 мкм); 2 –

 211 МГц (Λ = 18 мкм),  нм.
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взаимодействием рентгеновских волн с периоди�
ческой структурой кристалла.

В случае Б расчеты КДО с учетом и без учета
эффектов многоволнового рассеяния существен�
но различаются. В отсутствие взаимодействия
волн соседних сателлитов форма дарвиновской
кривой основного дифракционного пика практи�
чески сохраняется, в то время как учет этого вза�
имодействия изменяет эту форму и расщепляет
профиль КДО на три максимума (рис. 4г). Пер�
вые дифракционные сателлиты различаются как
по профилю, так и по значению пиковой интен�
сивности (рис. 4д). Профили следующих дифрак�
ционных порядков по виду совпадают, расчеты
без учета многоволнового рассеяния показывают
более высокую интенсивность (рис. 4е). 

Перейдем к случаю сильной модуляции кри�
сталла (  нм). Известно, что при больших
амплитудах ультразвуковой волны интенсив�
ность нулевого пика может подавляться, вместе с
тем растет интенсивность более высоких дифрак�
ционных порядков [10]. Кроме того, на профиле
КДО появляются интерференционные осцилля�
ции [12, 17, 19]. Эти эффекты визуально проявля�
ются на расчетных кривых отражения от кристал�
лов, в которых ПАВ создает достаточно большие
упругие смещения (рис. 5). При частоте ультра�
звуковой волны  423 МГц (случай А) измене�
ния в структуре КДО, вызванные пренебрежени�
ем эффектами многоволнового рассеяния, про�
являются слабо (рис. 5а–5в). Эти изменения
заметны для нулевого дифракционного порядка в
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верхней части профиля КДО (рис. 5а). Первый
(рис. 5б) и второй (рис. 5в) сателлиты по форме
совпадают, имеется незначительное расхождение
в интенсивностях. Отметим, что в отличие от сла�
бой модуляции, при которой форму кривой Дар�
вина имеет профиль нулевого максимума (рис. 4а),
в случае сильной модуляции такую форму приоб�
ретает первый сателлит (рис. 5б), при этом шири�
на профиля КДО этого сателлита ýже. 

Для низкочастотного диапазона ультразвуко�
вых колебаний (случай В,  211 МГц) отсут�
ствие многоволнового рассеяния приводит к про�
явлению более сильных различий в профилях
КДО всех дифракционных порядков (рис. 5г–5е).
Если учет эффектов многоволнового рассеяния в
угловой области нулевого пика приводит к появ�
лению глубокого провала в центре кривой отра�
жения, то пренебрежение этими эффектами, на�
оборот, вызывает всплеск интенсивности в этой
части профиля КДО (рис. 5г). Расчеты на основе
(13) показывают, что дифракционные спектры
первого (рис. 5д) и второго (рис. 5е) сателлитов
имеют форму дарвиновской кривой. Учет много�
волнового рассеяния искажает эту форму в виде
появления осцилляций на “хвостах” КДО (рис. 5д)
или в центре кривой отражения (рис. 5е), при
этом искажения сопровождаются уменьшением
интенсивности.

Моделирование дифракционных кривых по�
казало, что в численных расчетах динамической
дифракции от 127° Y'�среза кристалла LiNbO3,
промодулированного ПАВ, эффектами много�
волнового рассеяния можно полностью прене�
бречь при частотах ультразвука, превышающих
650 МГц. Установлено, что влияние многоволно�
вого рассеяния усиливается с уменьшением ча�
стоты акустической волны, т.е. с увеличением пе�
риода модуляции. В низкочастотном ультразву�
ковом диапазоне дифракционные сателлиты
располагаются в обратном пространстве так близ�
ко друг к другу, что при определенных угловых по�
ложениях кристалла “хвосты” КДО соседних по�
рядков накладываются друг на друга, усиливая
тем самым эффекты многоволнового рассеяния.
Поскольку для малых амплитуд модуляции с ро�
стом номера сателлита профили КДО становятся
более узкими, то и влияние эффектов многовол�
нового рассеяния ослабевает. При больших зна�
чениях амплитуды ПАВ также наблюдается
уменьшение влияния многоволнового рассеяния
из�за сильных деформаций в приповерхностной
области кристалла ( рис. 4б, 4д и рис. 5б, 5д).

АНАЛИЗ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ ДАННЫХ

Проведенное выше численное моделирование
служило инструментом для анализа эксперимен�
тальных данных рентгеновской дифракции на

sf =

127° Y'�срезе кристалла LiNbO3. Измерения про�
ведены на источнике синхротронного излучения
(СИ) ESRF (Гренобль, Франция) с энергией рент�
геновских квантов 13 кэВ. Использовалась схема
высокоразрешающего трехкристального рентге�
новского дифрактометра на оптической линии
BM5. Рентгеновское излучение от источника СИ
проходило через первичную щель размером
0.1 × 0.1 мм и падало на двойной кристалл моно�
хроматор Si(111), от которого излучение попадает
на вторую щель таких же размеров, что и первая,
и после коллимации дифракционно отражалось
от второго монохроматора Si(333). Полученный
таким образом высокомонохроматизированный
рентгеновский пучок падал на образец. Дифрак�
ционно отразившись от образца, излучение попа�
дало на кристалл�анализатор Si(333) и далее реги�
стрировалось NaI�сцинтилляционным детекто�
ром. В образце 127° Y'�среза кристалла LiNbO3

возбуждалась ПАВ с частотой 952 МГц, которая
вызывала модуляцию решетки с периодом Λ ≈

≈ 4 мкм. В данном случае дифракционные сател�
литы располагались друг от друга на расстоянии
1.6 мкм–1 в обратном пространстве. 

Для иллюстрации изложенного выше количе�
ственный анализ экспериментальных данных
проведен на основе численных расчетов с исполь�
зованием системы (11) и уравнения (13). Для луч�
шего соответствия расчетных данных с экспери�
ментальными измерениями учитывалась аппара�
турная расходимость рентгеновского пучка,
которая в переводе на угловые единицы обратно�
го пространства составляла  мкм–1. Рас�
четная инструментальная функция соответство�
вала трехкратному симметричному отражению от
совершенного кристалла кремния, что суще�
ственно уменьшало влияние псевдопика моно�
хроматора. Анализ экспериментальных данных
проводился путем моделирования КДО ( �сече�
ний) и кривых качания ( �сечений) вариацией
амплитуды ультразвука , статического фактора
Дебая–Валлера f, а также учитывалось влияние
диффузного рассеяния в рамках статистической
модели мозаичного кристалла [17]. Наилучшее
совпадение расчетных и экспериментальных дан�
ных было получено при значениях f = 0.85 и

 нм. 
На рис. 6 представлены расчетные и экспери�

ментальные КДО нулевого пика (а) и первого са�
теллита (б). Из�за больших упругих смещений ам�
плитуды модуляции на профилях кривых отраже�
ния как нулевого, так и первого дифракционного
порядка наблюдаются интерференционные про�
валы. Расчеты, выполненные по двум вычисли�
тельным алгоритмам, полностью совпадают. В за�
висимости от условий численного расчета, свя�
занного с выбором шага вычислений по углам и
толщине кристалла, величины амплитуды упру�

0.2xqΔ ≈

zq

xq

0u

0 0.34u =
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гих смещений и учета числа взаимодействующих
рентгеновских полей в процессе многоволнового
рассеяния, временные затраты вычислений на ос�
нове системы (11) превышали на 2–3 порядка по
сравнению с численным счетом уравнения (13)
методом Рунге–Кутта 4�го порядка.

Для вычислений кривых качания ( �сечений)
вместо уравнения (13) использовалась система
(12), которая совместно с (11) преобразована с
учетом конечной ширины волнового фронта па�
дающего излучения и инструментальных функ�
ций [17]. Соотношение временных затрат на вы�
числения по двум методам было таким же, как
при расчетах qz�сечений. На рис. 7 показаны тео�
ретические и экспериментальные qx�сечения,
проходящие через точки провала КДО (qz = 0) и

вершины «горбов» КДО (qz = 1 мкм–1). 

xq

Таким образом, проведенные численные рас�
четы показали, что для количественного анализа
рентгеновского рассеяния от кристалла, промо�
дулированного ПАВ с частотой ультразвуковых
колебаний 952 MГц вполне достаточно использо�
вать двухволновое приближение и вычисления
проводить с помощью уравнения (13). Кроме то�
го, отметим, что многократные расчеты динами�
ческой дифракции с учетом и без учета многовол�
нового рассеяния показали, что независимо от
величины амплитуды модуляции кривые отраже�
ния от кристалла с ПАВ с частотой ультразвука,
большей, чем 650 МГц (длиной волны меньше,
чем Λ = 6 мкм), идеально совпадали. Указанные
количественные характеристики справедливы
только для данного кристалла, заданной длины
волны рентгеновского излучения и выбранного
дифракционного рефлекса. Для других объектов
и характеристик рентгеновского излучения необ�

(a)

(б)
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Рис. 6. Кривые дифракционного отражения (qz�сече�
ния) от кристалла, промодулированного ПАВ. Часто�
та ультразвуковых колебаний 952 МГц: a – основного
максимума (qx = 0) ; б – первого сателлита (qx = 1.6 мкм�1):
1 – расчет без учета эффектов многоволнового рассе�
яния; 2 – расчет с учетом многоволнового рассеяния;
3 – экспериментальная КДО.
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Рис. 7. Кривые качания (qx�сечения) от кристалла,
промодулированного ПАВ. Частота ультразвуковых
колебаний 952 МГц: a – сечение через точку провала
КДО (qz = 0); б – через точку на вершине “горба”
КДО (qz = 1 мкм–1): 1 – расчет без учета эффектов
многоволнового рассеяния; 2 – с учетом многоволно�
вого рассеяния; 3 – экспериментальная кривая кача�
ния.
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ходимо исследовать свой критерий, при котором
можно пренебречь эффектами многоволнового
рассеяния. 

Работа выполнена при финансовой поддержке
Российского фонда фундаментальных исследова�
ний (проект № 10�02�00445�а).
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