К ВОПРОСУ О ДИФРАКЦИИ РЕНТГЕНОВСКИХ

И ЭЛЕКТРОННЫХ ПУЧКОВ

НАНО-РАЗМЕРНЫМИ КРИСТАЛЛАМИ

М. Б. ШЕВЧЕНКО

Институт Металлофизики НАН Украины, Киев

Рассматривается новая концепция дифракции рентгеновских и электронных пучков сильнодеформированными кристаллами. В её рамках, анализируются дисперсионные особенности волновых полей, обусловленных межветвевыми процессами. Обсуждается применение полученных результатов на случай нано-размерных кристаллов.

I.ВВЕДЕНИЕ

Широко известно, что новые физические свойства нано-размерных кристаллов определяются особенностями кристаллического потенциала, обусловливающих отсутствие дальнего порядка в расположении атомов. Причём, нарушение трансляционной инвариантности, обычно сопровождается соответствующими изменениями симметрии, присущей макромасштабным кристаллам [1].

В данной работе вопрос о влиянии наноразмерности на характеристики физических явлений рассматривался в связи с проблемой дифракции рентгеновских и электронных пучков деформированными кристаллами. Следует заметить, что при слабых искажениях решётки, волновые поля внутри кристалла являются инвариантными по отношению к локальным трансляциям идеальной решётки, удовлетворяя при этом условиям адиабатичности [2,3]. Однако, при сильных искажениях, локальная инвариантность волновых полей нарушается, вследствие чего, интенсивность дифрагированной волны может существенно зависеть от размеров кристалла в нано-метровом диапазоне [4]. Можно полагать, что такие волновые эффекты будут представлять серьёзный интерес для решения задач нано-диагностики, требующих применения современных, синхротронных источников излучения.

II. РЕЗУЛЬТАТЫ

Для описания дифракции рентгеновских и электронных пучков деформированными кристаллами весьма распространённым является подход, основанный на решении уравнений Токаги–Топена (Т–Т) [5,6]. Они получаются из уравнений Максвелла, в приближении квазиклассичности, где малым параметром является отношение длины волны падающего излучения, к характерному периоду изменения амплитуды поля в кристаллах. Необходимо обратить внимание также на то, что уравнения Т–Т описывают перекачку энергии (электронов) между проходящей и дифрагированными волнами, которая практически полностью прекращается в сильнодеформированном кристалле. В то же время, сильные искажения резко активируют межветвевые процессы [7,8], которые уравнениями Т–Т непосредственно не описываются. В случае очень тонких кристаллов, такая ситуация может привести к потери точности при вычислении интенсивности дифрагированной волны [4]. Поэтому, для изучения дифракции нано-кристаллами, часто являющихся сильно деформированными ввиду особых технологических условий их получения, становится актуальным использование фундаментальных уравнений, отличных от Т–Т, которые описывали бы межветвевой обмен явным образом. Именно такие уравнения динамической теории были получены в [2], в предположении, что поле деформации u зависит лишь от глубины [image: image2.png]


 в кристалле. В случае Лауэ дифракции, эти уравнения имеет следующий вид для волн проходящего пучка.
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где [image: image5.png]


 - амплитуды волн проходящего пучка, соответствующих верхней и нижней ветви дисперсионной поверхности, из которых уже выделен вклад внутриветвевого рассеяния. При этом, все остальные величины в уравнениях (1) являются стандартными параметрами динамической теории, которые могут быть найдены, например в [7] и, поэтому, здесь они не приводятся. Понятно, что решения уравнения (1), описывающих межветвевую перекачку в сильнодеформированном кристалле, будут представлять собой линейную комбинацию двух “новых” мод, на которые расщепляется каждая из ветвей локальной дисперсионной поверхности (см. Рис. 1).
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Рис. 1. Межветвевое расщепление ветвей дисперсионной поверхности в сильно деформированном кристалле. Штрихом показаны верхняя (1) и нижняя (2) ветви; сплошные линии ([image: image8.png]1=



и [image: image10.png]2=



) обозначают “новые”дисперсионные ветви.

В случае постоянного градиента деформации, когда [image: image12.png]u(z) = xz*/(2R)



, где константа деформации [image: image14.png]


 порядка 1, а [image: image16.png]


 - радиус кривизны кристалла, выражение для межветвевого расщепления 2[image: image18.png]


 имеет наиболее простой вид и равняется величине 2[image: image20.png]x [(2/)" + .




. Здесь [image: image22.png]Ay = 28,/¢



, где [image: image24.png]


 и [image: image26.png]


 – вектор дифракции. Заметим, что величина [image: image28.png]


 является новым фундаментальным параметром динамической теории, названным межветвевой длинoй экстинкции. Эта величина определяет межветвевые биения интенсивностей, тогда как обычная длина экстинкции [image: image30.png]


 характеризует маятниковые биения интенсивностей проходящей и дифрагированной волн. Очевидно, что межветвевые эффекты будут существенными при следующем условии:
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Непосредственно, из (2) следует, что это условие будет удовлетворяться при [image: image33.png]


. Для сильнодеформированного кристалла, когда [image: image35.png]1



, величина [image: image37.png]Ay K &g



 и, следовательно, межветвевое расщепление 2[image: image39.png]Qo > 1/¢,



, т.е. становится аномально большим. Интересно отметить, что этот эффект фактически аналогичен “голубому” сдвигу экситонных уровней в нанокристалах [9]. В данном случае также имеет место значительное увеличение ширины дисперсионной щели, вызванные эффективным усилением динамической связи между электроном и дыркой в нано-размерном кристалле. Очевидно, что эта аналогия является убедительным примером общности волновой природы дифракционных и квантомеханических явлений.

Естественно полагать, что межветвевые дисперсионные особенности будут существенным для кристаллов, с толщиной [image: image41.png]


 порядка величины [image: image43.png]


, характеризующей эффективную длину межветвевой связи. Считая для рентгеновского излучения [image: image45.png]£, 21070



 м, а также полагая, что [image: image47.png]g & 10*°m



, нетрудно установить, что для нанокристаллов эти эффекты будут возникать уже при [image: image49.png]RTR,~107*



м, где радиусу [image: image51.png]


 соответствует толщина [image: image53.png]t, & 107



 нм. При этом, отноcительная деформация, которую можно оценить как величину [image: image55.png]u(ty)/a



, где [image: image57.png]ax1/g



 - постоянная решетки, будет порядка 1%, что является типичным для нано-материалов. Однако, в случае дифракции электронных пучков, длина экстинкции [image: image59.png]


 намного меньше, чем для рентгеновского излучения. Поэтому кристалл можно считать сильнодеформированным при гораздо больших граничных деформациях чем для рентгеновских пучков. Полагая, например, величину [image: image61.png]


  порядка [image: image63.png]10%



 нм, нетрудно получить, что величина [image: image65.png]1



 при деформации [image: image67.png]RZR,~10°°



 м.

Важной особенностью процессов дифракции в сильнодеформированном кристалле является резонансная зависимость дифрагированной интенсивности от его толщины, проявляющаяся в виде эффектов тонкой структуры. Эти эффекты, возникающие при [image: image69.png]t & A,



, характерны как для дифракции рентгеновских, так и электронных пучков [4,10]. Кроме того, их можно предсказать для различных нано-материалов, включая также порошки и нанотрубки, часто подверженных значительным внутренним деформациям.

Ш. Заключение

1. Предложен новый теоретический подход, позволяющий учесть динамические эффекты дифракции рентгеновских и  электронных пучков в сильнодеформированных кристаллах.

2. Предсказан эффект аномального расщепления дисперсионной поверхности, вызванный сильным искажением решётки. Этот эффект подобен “голубому” сдвигу экситонных уровней в нанокристалах, где кулоновскому взаимодействию между электроном и дыркой соответствует межветвевые взаимодействия между волновыми полями в случае дифракции рентгеновских и электронных пучков.

3. Для характеристики динамических процессов дифракции в сильнодеформированном кристалле, вводится новый параметр теории, межветвевая длина экстинкции. Этот параметр, который может иметь нано-метровую величину, определяет эффекты ‘тонкой структуры’ спектров дифракции.
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