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Вступ
( і )Одним із можливих способів зміни структурних і, відповідно, магнітних параметрів приповерхневих шарів епітаксійних ферит-ґранатових плівок (ФҐП) є їх йонна імплантація. Важливим практичним завданням під час розробки фізичних основ науково-обгрунтованого керування структурними і магнітними властивостями плівок та прогнозування їх поведінки в процесі експлуатації є встановлення закономірностей формування структури приповерхневої зони плівки в процесі йонного опромінення [1, 2].З метою одержання інформації великого обсягу про порушений внаслідок імплантації приповерхневий шар отримують дифракційні криві від кількох відбиваючих площин. У  цьому випадку можна відновити профілі зміни міжплощинної відстані у відповідних кристалографічних напрямках -  нормальному до поверхні та під кутом до нормалі. Якщо вважати, що кристалічна гратка не руйнується, а тільки спотворюється, що має місце при малих дозах імплантованих йонів, то обчислення профілів за кривими дифракційного відбивання (КДВ) від різних непаралельних між собою площин дає можливість визначити глибинні залежносте відносної зміни сталої ґратки та кута при вершині ромбоедра, а також наявність і густину дислокацій, які можуть виникнути в монокристалі внаслідок його розширення у напрямку, рівнобіжному до поверхні.Зрозуміло, що для площини зрізу (111) профілі деформацій, які відповідають відбиванням (444) і (888), повинні бути однаковими. Та далеко не завжди під час розрахунків можна досягти повного співпадіння таких профілів, що пояснюється не тільки труднощами розв’язування оберненого завдання дифракції, але й неточностями експериментального визначення дифракційних кривих. Тоді, виникає питання, який з одержаних профілів вважати правдивим. До того ж, при виборі тільки одного з профілів не враховується вся одержана інформація. Додаткові труднощі виникають під час обробки КДВ від косої площини за результатами асиметричної зйомки. Тому, для коректного використання інформації, одержаної при зйомці КДВ від непаралельних площин (наприклад, (444) і (888)), виникла необхідність провести додаткові теоретичні та розрахункові дослідження.

І. Теоретична частина

1. При імплантації плівка може спотворю
ватися як у нормальному до поверхні напрямку, так і в рівнобіжній до поверхні площині. У  випадку однакового у всіх напрямках спотворення (кубічного), для будь-якої відбиваючої площини виконується умова Бреґґа для відхилення дифраго- ваного променя від бреґґівського напрямку.

Дв = -^-іцв„.
а

Асід е ---------відносна зміна міжплощинної відстані;
СІ©в -  відповідний кут Брегга для недеформо- ваної частини плівки.При цьому, форма елементарної чарунки не змінюється, тобто залишається кубічною (для зрізу (111) кут при вершині рівний 90°). В иншому граничному випадку, коли плівка деформується тільки в нормальному до поверхні напрямку (рис. 1), змінюються не тільки відстані між сусідніми відбиваючими площинами, але й кут нахилу непаралельних до поверхні площин, що призводить до зміни кутового відхилення дифраґованого променю (так званого кутового пристосування). Тоді кутова відстань між головним бреґґівським піком (ГБП) і додатковим піком від порушеного шару визначається за формулою:Д©  =  _ І ^ ( / £ © й ±  (2)

СІде Ц/ =  © й -  © ,,,;
Асі---------відносна зміна міжплощинної відстані
СІкосої площини;

®,„ -  кут ковзання падаючого променю.

Рис. 1. Варіанти спотворення плівки для зрізу (100), відбиваюча п лощ и н а-(110).При цьому, елементарна чарунка (для зрізу (111)) з кубічної перетворюється в ромбоедричну із змінними за глибиною сталою гратки та кутом при вершині (рис. 2). У  більш загальному випадку,Дсі' . . Де/11коли і нормальна ----  , і тангенціальна —
сі сіскладові деформації залежать від глибини, кутове відхилення визначається за формулою:
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Звичайно, для симетричної зйомки під час обчислення профілю деформації (точніше, профілю зміни міжплощинної відстані) байдуже, чи елементарна чарунка розширюється у боки, однак й інформацію про таке розширення одержати неможливо. Щодо асиметричної зйомки, то виникає питання: котрий з трьох вищевказаних випадків реалізується у досліджуваній плівці, оскільки від цього залежить спосіб обчислення профілю?

Рис. 2. Варіанти спотворення плівки, вирощеної на площині ( 1 1 1 ).2. У (3) приведено розв’язок системи рів
нянь Такагі для кристалу, в якому спотворення є функцією тільки однієї координати глибини, відраховуваної вздовж внутрішньої нормалі до поверхні. На монокристал падає монохроматизо- вана неполяризована Х-промінева хвиля під кутом, близьким до бреґґівського для однієї з відбиваючих площин. Для характеристики структури кристалу введено такі змінні за товщиною порушеного шару параметри: усереднена за площиною, рівнобіжною до поверхні кристалу; міжпло- щинна відстань; аморфізація (фактор Дебая-Вал- лера), що характеризує хаотичні зміщення атомів у середині елементарної чарунки. Для випадку Бреґґа приведено диференціяльне рівняння Такагі- Топена для комплексної амплітуди дифрагованої хвилі А(г',у):

агх  Л (г'  , у ) + С  е х р [-У У (г ')] [\  +  А 2 ( г \ у ) ] , 
де Ь  =  А -

(4)

УІГ„ У ,

А х »  І
-  довжина екстинкції;

г'=Ь- 2\£ -  товщина порушеного шару; г -  глибина від поверхні кристалу; яіп ОРУ -  - ^ 0 _____~ Д 0  -  приведений кут;
\х , \

У  о =  
/? =

Х„  1 + 1 . 

\х» \  2 л[р

У  о .

У .
У (г , )  =  п

К  М ( г ' ) .
сі сі

м / зміна міжплощинної відстані; / а

с  =  с
^ Х ь Х *  .

с  =
1 , сг -  поляризація,|со520в|,яг -  поляризація

Щг) -  фактор аморфізації.В якости граничної умови для диференціального рівняння (4) використовується амплітуда інтенсивности дифрагованої від ідеального монокристалу хвилі, яку можна одержати з (4) за умовою бА/бг'-У=Ш=0:
А ( 0 , у ) = А 0( у )  =

У  ~ іУ о ± ^ І У  ~ Ї У о ) 2 - С 1 / с .
(5)

3. У частинному випадку бікристалу, який складається з товстої досконалої підкладки (У=\У=0) і шару товщиною Ь з постійними значеннями У^О і \У>0 , тобто шар частково однорідно аморфізований і має відмінну від підкладки міжплощинну відстань, рівняння (4) має аналітичний розв’язок у ділянці 0 <г<Ь з граничною умовою (5): _  х, -  х2хг ехр[- 2сг(Ь -г)]1 - Х у  ехр[-2сг(^-2 )] ^
А ( 2 ,у )  =

де Х хл =  - \Ь±^Ь2 - С 2 ехр(-2Ж)
Сехр(-Ж)Ь = у -  іу0 -  V ;

х, ~ А 0*3  =  '
х 2 ~  А о

а  = А — ^ Ь 2 - С 2 ехр(-2IV) = а г +істг

4. Експериментально виміряний коефіцієнт 
відбивання зразка пов’язаний з амплітудою (6 ) таким чином:

І( у ) (7)1 + Ісоз2̂ р|Профілі деформацій, що відповідають нерів- нобіжним площинам, на загал, відрізняються між собою. Відрізняються також і міжплощинні відстані в ідеальній та спотвореній гратці:
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міжплощинна відстань у напрямку < 1 1 1>:
, І 4 . 2 а  а, п = алі\ — 8іп — •Аі 3 2  ’міжплощинна відстань у напрямку < 1 1 0>: (8)

(9)
гг . а  і 4 . 2 а  

а ип = а л / 3 8 і п — . 1 1 — з т  — по 2 V 3 2Для випадку, коли гратка не розширюється у рівнобіжній до поверхні площині ( 1 1 1 ) (нормальна деформація) (рис. 3), на параметри ромбоедра накладається додаткова умова:
. а  1 аІЛ

51П —  =2  7 2  а
( Ю )тоді вирази для міжплощинних відстаней дещо спрощуються:

^  \\\ л\ & &г\ (П )

а  ~  л III +  _  а о ( 12)

^ и 0  =  У 2  а  у  2 3 а " ' ° 3)а профілі зміни міжплощинних відстаней однозначно визначаються профілями відносної зміни сталої кристалічної гратки Аа/  ̂ '■

Асі

V Ап
. ,  А а ( А а=  . 1 + 6 —  +  Зі —V а \а )

\ 2 , А а- 1 * 3 — ;(14) 
аДє/ 4

7 у по = —  4 і + 6 — + 3 
а \І а

А а
а

- 1 * 2 —  ,(І5) 
аі в цьому випадку їх легко привести до нормального до поверхні напрямку.

72 З-оРис. 3. Нормальна деформація у напрямку < 1 П > .
5. Кут між відбиваючою площиною (ПО) та 

площиною зрізу (111) в ідеяльній чарунці стано
вить:

(
у/0 = агссоз кк '+кк’+ІГ

- Ік 2 + к 2 + 1 2 л!и,2+ к '2+ І а

( 2 '
(16)= агссоз 3 5 ,2 6 °,де к, к, І та к\ к\ /'-кристалографічні індекси цих площин відповідно.Під час нормальної деформації площина (110) повертається на кут пристосування (рис. 4):А у/ «  зіп А у/ - ї ї . ^111

\ з .\/з +  2 £ ц і +  7 ,  і .(17)

де 8  =  ^ < 5 ,З щ

Рис. 4. Кутове пристосування площини (ПО) для площини зрізу ( 1 1 1 ).Тут кожна координата вершини куба змінюється на величину 35 по відношенню до його протилежної вздовж нормалі вершини. Таким чином, кут між ( 1 1 0 ) та ( 1 1 1 ) змінюється і становить:
72у/ = агссоз—= = = = =

V3 + 2̂ ш +
> ¥ й- (18)

Останні формули дають можливість визначити точний кут пристосування для будь-якої заданої деформації чарунки.
6. Дифракція Х-променів від косої площини може відбуватись як при падінні променя під малим кутом до поверхні кристалу 0 в- у о (падаючий промінь 1 на рис. 5), так і під великим ©в+Уо (падаючий промінь 2). Деформація ґратки призводить до зміни кута Брегга на величину:

Д 0 '= -^ '£ € )«  (19)
аі появи додаткових осциляцій на КДВ поза ГБП. Поворот відбиваючої площини зміщує ці осциляції: при меншому куті падіння (промінь Г) відсуває їх ще далі від ГБП на кут Д\у, при більшому куті падіння (промінь 2 ') -  підсуває на
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такий же кут до ГБП (рис. 5), внаслідок чого дифракційна картина різко звужується. Різна також відносна інтенсивність осциляцій: при більшому куті падіння промінь глибше проникає у кристал, і тому інтенсивність ГБП є більшою, а додаткових осциляцій -  відповідно меншою. Для досліджених наборів площин (відбиваючої і зрізу) Ду < |Д0 '|, тому розгортка осциляцій в обох випадках іде у бік зменшення бреґґівського кута.7. Вектори оберненої гратки И = 2 л і с і ,  які входять у вираз для Уі?'), відрізняються для різних відбиваючих площин як за величиною, так і за напрямком (рис. 6 ). Відповідно відрізняються між собою і профілі зміни міжплощинної відстані для непаралельних площин. Для того щоб можна було легко порівнювати між собою обчислені від різних площин профілі, у програму для обчислення замість вектора оберненої Гратки введено його проекцію на нормальний напрям (множник соз\|/ для У(г')). Завдяки цьому множнику профіль для будь-якої косої площини перераховується у профіль для нормального напрямку. Це означає, що в ідеялі профілі деформації, які розраховані по КДВ від різних відбиваючих площин, повинні співпадати між собою для випадку нормальної деформації. Крім того, завдяки введеному множнику приведені до нормалі профілі деформації не залежать від розширення плівки в боки. При наявности танґен- ціяльної складової деформації кутове пристосування приймає відмінне від випадку нормальної деформації значення, досягаючи «0 » для кубічної чарунки (це видно також з формули (2)). Як наслідок, форма експериментальної КДВ для того ж приведеного до нормалі профілю буде иншою. Отже, для правильного пошуку оптимального профілю важливо знати, до якого типу відноситься гратка в деформованому шарі: кубічна, нормально деформована чи проміжний випадок. У  випадку невідповідности кутової розгортки додаткових осциляцій випадку нормальної деформації з’ являється можливість оцінити кутове пристосування і, відповідно, величину тангенціяльної деформації принаймні в найбільш деформованому шарі.

Рис. 5. Дифракція від площини (110) із зміненою орієнтацією.

8 . Однозначний висновок про характер деформації можна одержати, аналізуючи карти оберненого простору від непаралельних площині зрізу площин [5, б]. У  випадку, коли у поверхневому шарі розорієнтації блоків немає (про це можна судити за узгодженістю КДВ, отриманих у режимі 0 /2 0 -сканування з вузькою щілиною чи кристалом аналізатором і без них), попередній висновок про відповідність деформації плівки тому чи иншому з трьох перерахованих випадків можна зробити, перевіривши відповідність кутового пристосування положенню останньої осциляції на КДВ, отриманій під час асиметричного відбивання. Більш точно це можна перевірити, визначивши оптимальний профіль деформації з симетричної зйомки, та обчисливши від нього теоретичну КДВ для косої площини. Якщо розрахована КДВ співпаде з експериментальною (а звертати увагу слід у першу чергу на максимальне кутове відхилення КДВ), то можна зробити висновок про те, що ґратка нормально деформована. Однак, навіть цей факт не дає повної гарантії визначення характеру деформації, оскільки зміна кутового відхилення додаткових осциляцій від положення ГБП при переході від нормальної до кубічної деформації відбувається у тому ж напрямку, що і зміна кутового відхилення за рахунок кута пристосування. Надійніше такий висновок можна зробити при наявности двох зйомок від тієї ж косої площини: при малому куті падіння кут пристосування додається до кутового відхилення Д 0, при великому -  віднімається. При кубічній деформації, наприклад, кутові відхилення додаткових осциляцій від ГБП будуть однаковими під час падіння як під малим, так і під великим кутом, а відповідні експериментальні КДВ повинні приблизно накластись одна на одну з точністю до масштабу (при падінні під малим кутом інтенсивність осциляцій буде набагато більшою). При нормальній деформації, як було вказано вище, кутова розгортка додаткових осциляцій для цих двох зйомок відрізняється на величину 2А\р. Для проміжного характеру деформації з’являється можливість оцінити кутове пристосування і, відповідно, величину тангенціяльної деформації принаймні в найбільш деформованому шарі.

Рис. 6 . Вектори оберненої ґратки та їх проекції для площини зрізу ( 1 0 0 ), відбиваюча площина -  (ПО).33



9. При частковому чи повному розширенні гратки в боки змінюється пристосування, що приводить до зміни форми експериментальної КДВ і неспівпадання її з розрахованою. Але якщо правильно задати глибинну залежність тангенціальної деформації, то співпадання КДВ у принципі досягти можна. Це позначиться на зміні кутових положень додаткових осциляцій КДВ. Так, наприклад, при введенні у кутову змінну множ-І7 ЛІСОВІ//ника £— 1----- — реалізується випадок кубічної5 І П 0 Лдеформації по всій товщині порушеного шару.10. Диференціяльне рівняння Такагі-Топена(4) встановлює зв’язок між профілем зміни між- площинної відстані та кутовою залежністю амплітуди дифраґованої Х-проміневої хвилі. Експериментально визначається КДВ, яка являє собою кутову залежність інтенсивности відбитих Х-про-[ £ > т а , Є Х р [ - ( 2 - / г " ) 7 о - , ;/2] ,  ЯКЩ О
[ £ > 1 х  ехр[- (г - /СУп1 ]  > ЯКЩ°

менів, причому, фазу дифраґованої хвилі дифрак- тометричним методом одержати неможливо [7]. Крім того, не існує можливосте прямого обчислення профілю за відомою КДВ, у чому й полягає основна проблема при відновленні профілів деформації. їх доводиться шукати методом підбору або за допомогою спеціальної методики, яка, наприклад, викладена в [8 ].11. У  |9| показано, що профіль дефектів мас дві складові: дефекти, які утворюються внаслідок зіткнень ядер мішені та дефектів, що є результатом збудження електронної підсистеми. Зважаючи на те, що при невеликих дозах профіль деформації пропорційний профілю дефектів, який можна описати сумою асиметричної та спадної ґавсіян,профіль деформації —— (т) також вибирався у
сівигляді суми асиметричної та спадної ґавсіян:

2 < К

2 > К
+ 2)1 *ехр[-(2 -Л*)7 сг"] (20)

А*- — ,
сі

г -  відстань, яка відраховується від поверхні в глибину кристалу;
Кги -  точка зшивки асиметричної ґавсіяни;
СГі' > су2 і о *  -  параметри ґавсіян, які характеризують їх ширину на піввисоті. Перший доданок -  асиметрична гавсіяна -  складова профілю, яка пов’язана з ядерними втратами. У  другому доданку К /< 0,  тобто складова профілю, яка пов’язана з електронними втратами, є монотонно-спадною.12. Порушений шар умовно поділявся на підшари, в кожному з яких відносна деформація вважалася сталою. У  зв’язку з тим, що рівняння Такагі в загальному випадку аналітичного розв’язку немає, то амплітуда інтенсивности дифраґованої хвилі обчислювалася за допомогою рекурентних співвідношень, причому для кожного наступного підшару використовувалась амплітуда дифраґованої хвилі від підкладки, ідеальної частини плівки та всіх нижчезалягаючих підшарів.13-У [10, 11] наведено профіль деформації для плівки ферум-ітрієвого гранату (ФІҐ) на підкладці ґадоліній-галієвого гранату (ҐҐҐ) з площиною зрізу ( П І) , імплантованої йонами бору з енергією 80 кеВ і дозою 3-10|4 см"2, який обчислений за експериментальною КДВ, знятою в симетричній геометрії Бреґґа від площини (444). Завдяки удосконаленню методики обчислення профілів деформації [8 ], що дало змогу провести добре наближення додаткової осциляційної структури на всьому кутовому діапазоні, отримано уточнений профіль деформації, який представлений на рис 7. З рис. 7 видно, що спостерігається дуже добре співпадіння як кутових положень додаткових осциляцій, так і їх інтенсивностей.

14. Обчислено також профіль деформації для тієї ж плівки по експериментальній КДВ, знятій в асиметричній геометрії Бреґґа від площини (880) при падінні променя під малим кутом до поверхні кристалу ©в-ц/ (промінь 1 на рис. 5). На рис. 8 наведено профіль, приведений до нормального напрямку [ 1 1 1 ], а також експериментальну і розраховану за цим профілем КДВ. Отримана товщина порушеного шару виявилась несуттєво більшою, ніж у профілю, обчисленому для відбивання (444), але сама форма профілів, а також величина і глибина залягання максимальної деформації досить добре співпадають між собою.Перерахунок максимальної деформації на напрямок [ 1 1 0 ] за умови нормальної деформації з використанням формул (14) дав значення 0,0037. Відхилення від кута Брегга за рахунок зміни міжплощинної відстані для відбивання (880) за формулою (1) становить 12,4 мін., кутове пристосування за умови нормальної деформації, що обчислена за формулами (17), (18) -  8,7 мін. Таким чином, ширина осциляційної структури КДВ повинна становити ~ 21  мін., що і спостерігаємо на КДВ для (880). Для випадку кубічної деформації вона становить 18,7 мін., і це означає, що результати зйомки тільки під малим кутом падіння не дають гарантованої відповіді на питання про характер деформації. Та ґрунтуючись на результатах дослідження карти оберненого простору для імплантованих йонами гелію плівок із значно більшою дозою, які показали на відсутність розширення плівки в боки [ 12], можна зробити висновок про нормальний характер деформації і для бору. Підтвердженням нормального характеру деформації досліджуваної плівки також є те, що ширина осциляційної структури експериментальної КДВ для відбивання (880) за кутом падіння ©в+у (промінь 2 на рис. 5) є набагато меншою і34
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Рис. 7. Профіль деформації, експериментальна (------) та розрахована (-----) КДВ плівки ФІҐ/ҐҐҐ зплощиною зрізу (111), імплантованої йонами бору з енергією 80 кеВ і дозою 3-10|4 с м 2, відбиваюча площина -  (444). Л і 4

Рис. 8 . Профіль деформації, експериментальна (------) та розрахована (----- ) КДВ плівки ФІҐ/ҐҐҐ зплощиною зрізу (111), імплантованої йонами бору з енергією 80 кеВ і дозою 3 1 0 |4с м 2, відбиваюча площина -  (880). 35



приблизно відповідає обчисленій за формулою (2 ). Цей факт надав можливість обчислити профіль деформації для даної плівки одночасно за результатами зйомки двох КДВ, при цьому середнє квадратичне відхилення (СКВ) розрахованої КДВ від експериментальної мінімізується з урахуванням питомого вкладу кожної з них. У  результаті

обчислення отримано профіль деформації, який найоптимальніше відповідає результатам обох зйомок (рис. 9). З рис. 10 видно добре співпадіння експериментальних КДВ з розрахованими за знайденим профілем теоретичними КДВ для відбивань (444) та (880).
Дсі'гі

Рис. 9. Профілі деформації: обчислені для відбиваючої площини (444) (-----), (880) (---- ) та одночасноза результатами обох зйомок (------).

Рис. 10. Експериментальні (- - -) та розраховані (-----) за профілем деформації, обчисленим одночасноза результатами обох зйомок, КДВ для відбиваючої площини (444) та (880).
Висновки

1. Під час деформації імплантованої плів
ки може змінюватись орієнтація площин, непара- лельних до поверхні, що призводить до зміщення кутового положення додаткових осциляцій на КДВ. Тому, для коректного обчислення профілю деформації за результатами асиметричної зйомки насамперед необхідно визначитися щодо характеру деформації плівки. Для визначення характеру деформації плівки важливо використовувати результати асиметричної зйомки для обох випадків падіння Х-променів на монокристалічний зразок.

2. Встановлено залежности між відносни
ми змінами міжплощинних відстаней у різних кристалографічних напрямках для нормальної деформації та одержано точні формули для кута пристосування для будь-якої заданої деформації

чарунки у випадку відбиваючої площини (ПО) і площини зрізу ( 1 1 1 ).
3. Введення множника со$(0в- 0 і„) у фор

мулу для проекції вектора оберненої ґратки дало можливість порівнювати між собою профілі деформації, які розраховані за КДВ від різних відбиваючих площин, оскільки приведені до нормалі профілі обов’язково є однаковими і не залежать від розширення плівки в боки. Також з’явилася можливість дати оцінку кутового пристосування і, відповідно, величини тангенціальної деформації, принаймні в найбільш деформованому шарі.
4. Обчислено профіль деформації плівки ферум-ітрієвого гранату на гадоліній-ґалісвому гранаті, імплантованої йонами бору (енергія 80 кеВ, доза 3• 1014 см“2), одночасно за результатами двох зйомок: (444) і (880) та одержано добре співпадіння розрахованих КДВ з експериментальними.
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