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уронные рентгенограммы-топограьшы, полученные как на прохожде-

ние, так и на отражение при различной геометрии взаимного рас-

положения образца и фотопластинки относительно первичного пуч-

ка, продиктованной спецификой топографирования дефектной

структуры кристаллов. Экспериментально показано, что метод

позволяет однозначно индицировать дифракционную картину крис-

талла любой сингонии при произвольной геометрии эксперимента

и относительной точности измерения координат рефлексов на рент-

генограмме ~~1% .
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Введение

В последние года синхротронное излучение благодаря своим

достоинствам успешно применяется в рентгеновской дифракцион-

ной топографии дефектной структур** кристаллов fl-3j .

Для проведения количественной обработки информации с даф?к-е

гной структуре кристаллов, выявленных на сишротронных тояо•-

граммах, возникает необходимость определения дифракционных ин-+

дексов зарегистрированных рефлексов, В рентгекоструктурзом

анализе для ориентированного кристалла задача зандяцировения

лауэграмм не представляет особого интереса, так как поставлен-

ные там задачи сводятся к определению ориентации кристалла или

к определению лауэвокого класса симметрии [4,5] . известные

способы индицирования лауэграмм [6-8J не могут служить рабочей

методикой, применимой к синхротронннгл гопограмма*? потоку что

требуют либо затрат большого времени [б] , либо сводятся к

машинному воспроизведению дифракционной картины для определен-

ной ориентации при последующем сравнении о полученной Jiaysrpai«-

мой [9,10] .

Целью настоящей работы является развитие общей рабочей мето-

дики, позволяющей быстро индицировать зарегистрированные на

синхротронннх рентгенограммах любые дифракционные рефлексы при



различной -.-еометрии эксперимента, продиктованной спецификой

топографг.роглния дефектной структуры кристаллов.

Метод индицирования синхротрон! шк голограмм

с помощью ЭВМ

В большинстве топографических задач обычно используются

гоговые срезы кристаллов с определенными кристаллографическими

плоскостям;-, т.е. известны нормали, по крайне! мере, к двум

•лоокостям ' п ^ Н Д ' + К т ^ + Ц с *
 и

 п
г
=Н

а
а*+К

а
1*+Цс*, где

H,K,L - дафр.10сЩ1*оинк8 индексы. О.* , 6 , С* - вектора об-

ратной («?ШйТКй,

Для решений задачи введем три разжкчше системы хоордаша-г

(сыиШ Л' .

i - скотома связана с крист аялс графическими ОСЯГЙИ а
 г

^ , с

;?• общем случае НИ ортогональная):

а - декартова система с единичным масштабом (̂  . <| » h }, сья-

«•?.ън&» с i следуопяш образом: ^ направлен ло оси а . П лежг?.

а ллоокосги (Я
 s
& } к перпендикулярна ^т^£ -(лоспо^ти;

Ji лабораторная декартова система кэордикйг ( X . у ,. «. ),с̂ я.-

з:̂ 1нач -г криста;г1Сй. Ось X напраряека irvor;^ падающего азчу»

чет:.у G-.iv. Z - вертикальна, ось Ц ЯЭЙ'Л-- ^ горизонтальной

Tij'̂ ia перехода, оа- опстемн" I к П име--ч-

< 0

V 0 |Ci cos £



где \а\,\%\ t\~c\ , di , р , % - параметры элементарной

ячейки,

sLn£ =

Нам необходимо найти матрицу перехода от систем» Ш к сис-

теме I при данной ориентации кристалла. Допустим, что вектор

га
г
 направлен вдоль у и нам известны углы ц и W векто-»

ра П, , с осями X и 2 . Высокая точность установки крис-

талла при этом необязательна • Угол между пГ, и гг
г
 обозначит

ХУ . Тогда единичные векторы е, и б
а
 в направлении п< и п

г

в системе Ш будут:

f = )<cosu
 +
 ycost>- +• а

- (2)

Эти векторы г системе I запишутся следующим образом:

где d t и dj-межплоскостные расстояния семейства плоскостей

с и, к, е, > и ( ь 4 к г е г ) .
Используя равенства (2) и (3), легко найти значения (^L^I

где Х ^ Х ; y , z и cij.=cij&;C . Напишем вектору х , ц . Z

в системе I в следующем виде:

-*- -~ -*• '' 4 )

ц" = Я и а + BuS + Си с",



Поочередным скалярным умножением этих равенств на о.,о, с

получим систему линейных уравнений:

Да
8
 + flt(а Г) + CL(ас) = (ГаХ

Я
с
(а Г) + Вс6

г
 + С1(?с) = ( Г (5

где 1= х, у,а .

Решая эти системы, получим коэффициенты Я; , В( и С;. ,
л

следовательно, матрицу перехода В от системы Ш к системе I:

8. Sy .Be | ,
6)

\

Пусть кристалл повернут вокруг осл 2 на угол ;f
a
 и вок-

руг вновь полученной оси X' на угол % (такие возможности

дает специальная гониометрическая головка). Тогда нов&ч систе-

ма 'X' , У * Ъ.") связывается с кристаллографической системой

I с помощью матрицы В , Б этом случае система !!! будет связа-

на с; системой I с помощью матрицы

С~ В • R , i'7)

где матрица R имеет следующий вид:

cos % - sln.y cos yx sin tpE sin y^ \

sin у



Пусть радиус-вектор R
H
 некоторого рефлекса в системе

Ш есть

где R* , RJJ, R«. - измеряемые величины. Тогда единичный век-

тор S
h
 в направлении дифрагированной волны будет:

Единичный вектор So в направлении падающего излучения равен

"S
o
= -*о- (II) •

Согласно закону Брэгга

где Н - вектор дифракции, б - угол Брэгга. Дет этих выраже

ний с использованием (10) и (II) в лабораторной системе коор-

динат получим:

С помощью матрицы переходов С и Я вектор Л Н можем

написать в системе П в виде

ЛН-H'f+K'ff+LT . (15)

Так как система П декартова с единичным масштабом, то

Н , К , L представляют собой индексы отражающих плоскос-

тей в системе П (необязательно целочисленные), умноженные на

длину волны Л . Переход для индексов плоскостей из системы П

в систему I осуществляется матрицей



о

о

\ | С jcoS(y-X)Stn£ | C"\sin(j(-x)sir\£ [T
\ '

Таким образом, находим ДН, Л К , A.L, где Н , К ,L - искомые

эдд&кск отражающих плоскостей в системе I (они целочисленны),

отношения h/L и K/L , приведя к общему знаменателю и

m законы погасания пространственной группы кристалла,

индексы отражающих плоскостей Н , К , L ,.

вычислений представлен на рис.2.

Экспериментальная часть

проведен на синхротронном канале ускорителя

при конечной энергии ускорения электронов 4,5 ГэБ и

щм тоьэ 2 мА, Стщютроннне топограммы (лауэграммы высокого

и л ^ т ш к ) были получены на специально разработанной для этих,

Ц Й Ж ! установке, позволяющей регистрировать рентгенограммы как

ч?л щюхоздевие, так и на отражение при различной геометрии

расположения образца и фотопластинки относительно

Джя проверки вьтакеизложенной методики снимались рентгено-

от кристалла кремния с известной ориентацией ТГ, 1 (

ГЦ. L : П о ) . Рентгенограммы получены при различных расположениях

кристалла относительно первичного пучка (лабораторной системы

координат Ш): I) нормаль к плоскости (III) направлена вдоль

оои X , а нормаль к (110) - по оси у ; 2)произведен пово-

рот вокруг оси Е на угол % =15°, от первоначального



о зуч-

расположения кристалла; 3) произведен поворот вокруг оси х'

на угол y
x
i = 90° от предыдущего расположения. Во всех слу-

чаях фотопластинка перпендикулярна первичному пучку. Экспози-

ция съемки на ядерных пластинках типа МК-10. при толщине

кристалла I мм составляла 2,5-3 мин. Размер акнхротронного луч*

ка был ограничен круглой щелью диаметром 5 мм. Расстояние кр*о-.

талл-фотопластинка устанавливалось равным 30 т, л точносх'ьг-

+ 0,5 мм. Для фиксации на фотопластинке начала координат •? яап-s-

равлений лабораторных осей у и Е , на о^тп азретазого

ка перед кристаллом устанавливалось перекрестье из

(30 мкм) вольфрамовых проволок. Это позволяло адеЕ

точку на первичном пучке (точка пересечения взгшлг

лярных вольфрамовых нитей) с соответствующими ?оч;х£йт на

лексах и, следовательно, измерить с достаточной ^.эчносгыс ко-

ординаты у и Z. рефлексов на рентгенограмме. На рк
л
-,,3 приве^

дены изображения этих точек для трех лауэграмм. Резу;гьтатЕ про-̂

веденных расчетов по предложенной методике индицировагшя при-

ведены в табл.1-3.

Выводы

1. Развита рабочая методика первичной обработки сивярсгрок-

ных рентгенограмм (топограмм), позволяющая быстро и и&дежмо

индицировать дифракционную картину,зарегистрированную при про-

извольной (фиксированной) геометрии взаимного расположения

первичного пучка,кристалла и фотопленки.

2. Экспериментально установлено, что предложенный метод

позволяет однозначно индицировать дифракционную картину любой

сингонии кристалла, при относительной точности измерения коор-

динат рефлексов на рентгенограмме ~ 1%.
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Продолжение таблицы I
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1,637
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0 726
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2|l86

0,471
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Таблица 2
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Г
2
В
С
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6
7
8
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В
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12
В
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С
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18
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2,2
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-4.1
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-10,9
-16 4
-22,8
-26,8
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-21,3
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-13,4
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-3,2
-2,5
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4,6
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-20*8
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[П2]
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[231]
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0,707
1,246
I

t
920

3,136
1,109

3,136
0,726
0,918
I

S
2I4

0,707
1,638
0,475
1,920
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1,109
0,726
1,920
0,726
1,109
1,920

1,109
1,246
0,627
0,607
1,045
0,859
3,136

2,152
О 410
0,561
О 533
0,769
0,549

2,152
О 615
0,808
1,071
0,618
1,345
0,326
1,079

0,546
О 541
0,396
1,079
0,383
0,544
0,551

0,544
О 790
0,432
0,432
0,716
0,535
0,769

20,0
16,5
13.0
7 А
6,6

14,2
20,0
24,6
25,7
25,7

24)2
19,6
16,2

7.7
13,7
15,5
16,2
15,2
13 7
7,7

13,7
18,3
19,7
19 7
19,6
18.1
6,6

12



Таблица 3
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A
14
15
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15'
I4f
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A
9
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I
2
3
4
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%
3'
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Г
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9
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8.0
15,5
18,8
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18 8
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-40f0
-25 0
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-40 7
-27 0
-18*0
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27 0
-40 8
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-25 0
-II.5

6
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1 5
11 -23,5
12 -15,8
13 1 31 0

4

12,7
14,8
14.0
0.6

-12,0
14,8
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-8,0
-9,0

&!4

27,5
36,0

24,5
26,2
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-18,0
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! -25 5
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Рис.1 К преобразованию сжстеш координат
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