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1.1 Дифракция на системе «тонкая пленка-подложка» 

Особенности объектов 
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dF = 0.46(2) мкм 

w(Anatase) = 91(1)% 

w(Rutile) = 9(1)% 

• Не «бесконечно поглощающие слои» 

• Значительное текстурирование 

(эпитаксиальные пленки) 

• Особенности для (z). 

• Аморфизация пленок 



1.2 Асимметричные геометрии съемки 

2 – сканирование (w > 0) Режим скользящего пучка (w  0) 
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1.3 Геометрия «скользящего пучка» 
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1.3 Геометрия «скользящего пучка» 

Проблема дефокуса вторичного пучка 

Брегг-Брентано Зееман-Болин 

Использование зеркал 

Гебеля – стандарт для 

исследований тонких 

пленок 



1.3 Геометрия «скользящего пучка» 

30.00 40.00 50.00 60.00 70.00 80.00 90.00 100.00 

Подложка 

Симметричная дифракция 

Геометрия скользящего пучка 

Анодное покрытие на стали 

Подавление рефлексов подложки при использовании 

геометрии скользящего пучка 



ГОСТ Р 8.968-2010 



1.4 Полное внешнее отражение. Рефлектометрия. 
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Тогда для малых значений угла падения критический угол: 
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Чем это может помочь? 



1.4 Полное внешнее отражение. Рефлектометрия. 

Как рассчитать показатель преломления? 
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r0 – боровский радиус,  – длина волны, ne – концентрация электронов, 
а именно: 
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f – атомный фактор рассеяния, nа – концентрация атомов 
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1.4 Осцилляции Киссига 

 md sin2

Закон Брегга как условие 
позитивной интерференции: 

)cos()cos( 12 mnn  

Закон Снелла: 

222

cm  

Т.к. для малых углов:  
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1.4 Рефлектометрия для гетероструктур 
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Для неидеальных пленок (с диффузными граничными слоями): 

Также возможна и дифракция на сверхрешетках: 
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В таких системах зачастую наблюдается суперпозиция осцилляций Киссига 

J.Daillant, A.Gibaud. X-Rays and Neutron Reflectivity. Principles and 
Applications. Springer, 1999. 



2. Малоугловое рассеяние РИ. 

Small Angle X-Ray Scattering (SAXS) 

• Упругое рассеяние РИ 

• Диапазон углов 2 = 0.1  

3.5° 

• Длины волн в лабораторных 

установках: 2.2 – 0.7 Å 

• Характерные размеры 

неоднородностей 100 – 20 нм 

• Исследование 

упорядоченных наносистем, 

полимеров, биологических 

объектов, неорганических 

наночастиц, 



2.1 Дифракция на индивидуальной наночастице 
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Аналогичная задача для атома: 



2.1 Однородное приближение 
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сферическая 

частица: 

Чем меньше радиус частицы – 

тем более «размазана» 

дифракционная картина 



2.2 Система многих частиц 
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Тогда (для среднего числа частиц <N>): 

где: 
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p(r) – усредненная по направлениям функция распределения частиц 

(вероятность обнаружить частицу на расстоянии r от данной) 



2.2 Межчастичная интерференция 
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Для разбавленных систем (V1 велико): 

информация о рассеянии на отдельных частицах 

Для концентрированных систем (V1 мало): 
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Следует работать с разбавленными системами! 

 

Согласно ГОСТ 8.268-2010 расстояние между  

частицами должно не менее чем в 10 раз превосходить 

 их линейные размеры (V1~1000V) 

На качество данных критически влияет контраст:     sg   r r



2.2 Межчастичная интерференция 

Упорядочение наночастиц. 

Для упорядоченных систем межчастичная 

интерференция неизбежна и даже желательна 

(информация об упорядочении) 



2.3 Некоторые подходы к обработке данных МУРР 
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В начальной области кривой рассеяния (формула Гинье): 
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здесь максимальный размер – максимальный 

линейный размер внутри частицы! 



2.3 Полидисперсные системы 
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Средний форм-фактор полидисперсной системы: 

Здесь  2m R - функция V(R),  D R - распределение по величине R, 
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Существуют два подхода к определению распределения D(R): 

1. Предположение вида распределения с дальнейшим варьированием 
параметров 

2. Расчет D(R) непосредственно из экспериментальных данных для 
известной формы частиц (ГОСТ 8.268-2010) 
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сферических 

частиц. 



2.3 Первичная обработка данных МУРР 
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Необходима коррекция (ГОСТ 8.268-2010): 

• На конечные размеры пучка (т.е. K(s)) 
• На поглощение 
 
 
 
 

• На рассеяние на кювете без образца (но с дисперсионной средой) 
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Только после учета этих факторов можно обрабатывать кривую рассеяния! 



2.4 Малоугловой дифрактометр 

Существуют также приставки к 

обычным порошковым 

дифрактометрам 



3.1 Электронная дифракция 

первичный электронный пучок 

отраженные электроны 

вторичные электроны 

Оже - электроны 

характеристическое рентгеновское 

излучение 

первичный электронный пучок 

упруго 

рассеянные 

электроны 

неупруго 

рассеянные 

электроны 

поглощение образец 



3.1 Электронная дифракция 

Взаимодействие электронов с веществом намного сильнее, чем 
рентгеновских квантов! 
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 2 Электростатический потенциал играет 
такую же роль, как и электронная 

плотность при дифракции РИ 
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Характерные размеры образцов: 

Электроны 
10-5 мм 

Рентген 
0.1-1 мм 

Нейтроны 
1-10 мм 



3.1 Электронная дифракция 

1/ 

g 

L 

2 

D 

DLd

d

LD

hkl

hkl

hkl

hkl

/

1

/











g

g

U

226.1

U2
0


em

h


U = 100 кВ   = 0.037Å 

U = 500 кВ   = 0.0142Å 



3.1 Электронная дифракция 

Определение межплоскостных 
расстояний 
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3.1 Электронная дифракция 

[001]  [025]  [012]  [011]  [032]  [010]  

[5 18 0]  

[121]  

[122]  

[123]  

0º  52.6º  58.3º  72.9º  78.4º  90º  

15.6º  

30º  

61.9º  

70.4º  

79.9º  

h 
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P63/m    

a = 40.687, c = 12.546 Å 

Реконструкция  трехмерной 

обратной решетки для -Al81Cr11Fe8 



3.1 Электронная дифракция 

-1, 2/m 2/m, mmm 

4/m 4/mmm, m-3m 

6/m, -3, m-3 
-3m, 6/mmm, m-3m 

Определение Лауэ-класса (всего 11)... 

....а кристаллографических точечных групп 32  



3.1 Электронная дифракция 
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Многократное рассеяние 
(двойная дифракция) 



3.1 Электронная дифракция 

эксперимент кинематический расчет 



3.2 Электронная микроскопия высокого разрешения 

В отличие от РИ, в 

электронном микроскопе 

можно получать и прямое 

изображение: 



3.2 Электронная микроскопия высокого разрешения 

Структура 

Проекция 
потенциала 

 

Функция  
передачи 
контраста 

T(u) =f(f, Cs, Cc, ) 

Изображение 

 

High Resolution Electron 
Microscopy 

(HREM) 



3.3 Дифракция нейтронов (ND) 

      
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• Ядерные сечения рассеяния bi не зависят от q 

• Ядерные bi нерегулярно изменяются от элемента к элементу – можно 

работать с легкими элементами на фоне тяжелых. 

• Ядерные bi разные для разных изотопов – изотопное 

контрастирование + «нулевая матрица»: 

b(H) = -0.37 b(56Fe) = 1.01 

b(D) = 0.67 b(57Fe) = 0.23 

• Магнитное рассеяние 



3.3 Дифракция нейтронов 

1. Нейтроны слабо взаимодействуют с веществом. 

2. Обычный источник нейтронов – ядерный реактор – имеет белый спектр 

3. Яркость нейтронных источников невелика (по сравнению с X-Rays) 

4. Скорость нейтронов конечна – легко делить по энергии. 

Time of Filght (TOF) 

1. Белый спектр – 

сканирование по |q| за счет 

изменения длины волны. 

2. Один или несколько 

фиксированных углов 

3. Спектр источника 

уточняют по стандарту 

4. Быстро и просто 

Constant Wavelength (CW) 

1. Монохроматический спектр – 

сканирование по |q| за счет 

изменения угла 

2. Устанавливается 

монохроматор 

3. Система позиционно-

чувствительных детекторов 

4. Долго, сложно, высокоточно. 

    
sin2 qqq FF



3.3 Дифракция нейтронов - Магнитная структура 

1. FM – изменение интенсивности обычных рефлексов 

2. AFM – обычно появление новых рефлексов (магнитная сверхструктура) 



3.3 Дифракция нейтронов - Магнитная структура 

1. Магнитный вклад быстро спадает с ростом q 

2. Лучше исследовать в CW режиме 

3. Уникальный метод исследования магнитной 

структуры 

1. РФ – Дубна (TOF),  

Гатчина (CW) 

2. Для эксперимента нужно  

много (несколько грамм) 

образца 



Summary 

1. Дифракционные методы применимы к исследованию практически 

любых объектов в конденсированном состоянии. 

2. Тонкие пленки обычно изучают при малых углах падения 

первичного пучка: при больших углах рассеяния это позволяет 

увеличить интенсивность, при малых – исследовать эффекты 

полного внешнего отражения и дифракции на сверхрешетках. 

3. Для дисперсных систем рассеяние в области малых углов несет в 

себе информацию о размерах, форме и упорядочении частиц. 

4. Дифракционные методы не ограничиваются XRD/SAXS/XRR – 

методы ED и HREM являются одними из наиболее мощных в 

исследовании вещества на микроуровне. При этом в методе HREM 

дифрагировавшее излучение вновь интерферирует – «Фурье 

синтез» непосредственно в приборе. 

5. А еще есть ND – замечательный метод исследования и 

кристаллической, и магнитной структуры вещества. 


