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Методом рентгеновской дифрактометрии исследованы структурные особенности полупроводниковых кристаллов 
TIGaSea и TllnSSe, а также кристаллы GaAs:Te с различной концентрацией дефектов. Установлено, что струетурная 
дефектность кристаллов может быть оценена количественно по распределению отклонений cl(hkl) и l(hkl) 
(межплоскостных расстояний и интенсивностей рефлнксов соответственно) от их идеальных значений. Методом АСМ 
установлены основные типы динамических процессов на свежеобразованных кристаллических поверхностях. 

Введение 
Радиационное воздей ствие на кристалл 

вызывает появление различных дефектов от 
нульмерных до метамиктного состояния. Эти 
изменения затрагивают весь объем кристалла и 
могут быть зафиксированы методом атомно-
силовой микроскопии (АСМ) по динамике 
процессов, происходящих на их 
свежеобразованных поверхностях [1]. Прявление 
дефектов, как любых отклонений от идеальной 
модели, приводит к изменению кристалло-
энергетических параметров решетки и может 
охватывать достаточно большой объем 
кристалла даже только при наличии точечных 
дефектов с невысокой концентрацией. Нами 
предпринята попытка установить связь между 
дефектностью структуры и распределением 
отклонений экспериментальных значений d(hKl) и 
l(hKl) от теоретических (идеальных). Методом 
атомно-силовой микроскопии (АСМ) [1-3] 
установлены основные типы динамических 
процессов на свежеобразованных поверхностях 
кристаллов в зависимости от их структурной 
дефектности. 

I. Дефектность кристалла и их обратная 
решетка 

Интенсивность рассеянного луча (I) в общем 
случае определяется условием 

.І к 
где S - вектор обратного пространства, 
fn - рассеивающая способность п-го центра 

рассеяния, Гп - радиус-вектор п-го 
рассеивающего центра. 

Не нарушая общности анализа рассмотрим 
случай, когда идеальные плоские слои при 
взаимоналожении могут находиться на двух 
различных расстояниях друг от друга. Такие 
структуры встречаются реально в слоистых 
силикатах, когда, например, кристалл состоит из 
слоев: di » 10 А (слюдяной слой) и da « 14 А 
(вермикулитовый слой). 

• • j - r k l d ) 

Формула (1) в этом случае примет вид 

I(S) = F 2 ^ W „ P ехр2яі8(ас1, + P d 2 ) , ( 2 ) 
а 

а, р - целые числа. Причем 

(3) 

где Р - концентрация слоев первого типа. 
Так как знаки а, р могут быть только 

одинаковыми, то формула (2) примет вид 

I (S) = 1 £ W „ p [ехр 27 t iS(ad 1 + p d 2); 
а ф 

+ е х р - 27i iS(adi -ь ( 3 d 2 ) - 1 
Предполагается, что 

(4) 
рассеивающие 

способности слоев совпадают: F i = F2. Фурье-
трансформанта функции l(S) (см.(2)) определяет 
смысл W-а(3 

Wap = 
1 г̂аах 

a d i + p d j J 

I(S) 
exp27tiS(ad] +(3d2)ds 

Полагаем, что координатные оси ху лежат в 
плоскости слоев, следовательно рефлексны, 
отражающие взаимное расположение слоев, 
являются базальными и имеют индексы 001. 

Как следует из (2), интенсивность базальных 
рентгеновских рефлексов описывается условием: 

^(s) = M ' Z Z W j k e x p 2 7 r i S X j k (5) 
j к 

Очевидно, что 

' (6) ik 
где qj - целые числа с одинаковыми 

знаками. 

Пусть в Xjj^ находится N слоев, то есть 

l i m N ^ o o (7) 
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тогда вместо Wjî  необходимо брать W)sj, 

второе определяется уравнением 

(8) 

j=i 

где ' сочетаний из 

n по m, тогда формула (5) примет вид 
/ ч 

Чі 42 Чп V J=1 
xexp±2niSZqidi, (9) . 

Эта формула справедлива и для случая, 
когда смешанослойная структура включает 
произвольное число (п) слоев с концентрациями 

п 
Р|, причем ^ Pj = 1. Тогда 

і=1 
i N 

N=0 
£ | P j e x p ± 27tiSdj 
j=0 

- 1 .(10) 

Для отыскания максимумов l(s) запишем 
условия: 

R 

dS" 
ZN 
N=0 

^ P j e x p ± 2 7 i : i S d j 

j=o 

N-l 

x£27tiSPjdjSin 2raSdj 
j=0 

Пусть R = 2, тогда 

= 0. 

dnPT 
sin27cSd, = — ^ s i n 27rSd-

d,P, 

(11) 

(12) 

Решение уравнения (12) удобнее получить в 
фафической форме. Его корнями будут 
пересечения синусоид 

A,(s)=sin27iSd, и 

sin 27cSd2. 

В кристаллах с идеальной кубической решеткой 
для любого линейного сечения, 
перпендикулярного кристаллографической 
плоскости (hkl) выполняется уравнение 
гребенчатой функции 

P ( a ) - 5 { a - a ^ ) (13) 

г д е а - Л ^ + й ^ + І^ -ёСЬкОз 

Если кристалл исследован дифракционным 
порошковым методом, то обратное пространство 
представляет собой совокупность 
концентрических сфер с 

1 - 1 

ются координационные полиэдры с большими 
номерами [5]. В этом случае узлы обратного 
пространства кристалла смещаются от 
идеальных позиций и функция Р(а) (см.(13)) 
перестает быть гребенчатой. 

В этом случае справедлива формула 

I(S) = F^ ^ P(a)cos2TtSd 
N 

N=0 

- 1 (14) 

Трансформанта l(S) позволяет определить 
Р(а), не только кубических кристаллов, но и 
кристаллов других сингоний, для которых 
необходимо анализировать Р(р)), где р -
соответствующий параметр решетки. Нами 
составлена программ расчета р(а) по [d(hkl), 
l(hkl)]. Расчеты показали, что функция Р(а)эксп 
коррелирует со степенью дефектности 
кристаллов TIGaSez, TllnSSe и GaAs:Te. 
Концентрация дефектов кристаллов имела 
значение от М О до 6-10^® см'®. 

II. Влияние кристалла на 
приповерхностные слои других веществ 

При образовании свежей поверхности 
кристалла при его разрушении возникает 
электрическая мозаика с различными размерами 
заряженных доменов. Наличие зарядов приводит 
к возникновению активных центров, которые 
определяют динамику поверхностных процессов. 
Эти процессы соответствуют трем основным 
типам. 

1) образование гофрировки поверхност-
ных слоев. Это явление в наибольшей степени 
проявляется в том случае, когда поверхность 
образована основаниями структурных тетраэдров 
и менее заметно, если на поверхность выходят 
грани, координационных структурных полиэдров 
других типов [1,2]. 

2) Выход вещества из внутренних 
областей кристалла через микрощели [6]. 

3) /^сорбционные процессы, связанные с 
осаждением молекул (или других частиц) из 
окружающей среды, если процесс идет не в 
вакууме. Процессы этого типа рассмотрим 
немного подробнее. 

Пусть имеется полярная молекула, которая 
взаимодействует с поверхностным зарядом 
кристалла. Распределение углов между 
нормалью к поверхности и вектором дипольного 
момента (а) считаем нормальным: 

. 2 ^ 

Р ( а , ) = -
1 

-ехр 
а 

(15) 

Этот же закон применим для распределения 
углов между осями диполей 1-го и 2-го 
приповерхностных молекулярных слоев. 

+ж 
р а д и у с а м и = [d(hkl)] ' . Следовательно, Р ( а 2 ) = J p ( a ) p ( a 2 i ) d a (16) 

для таких кристаллов применима одномерная 
модель. Анализ координационных сфер при 
наличии точечного дефекта показал, что искажа-

Если для (п-1) 
распределения. 

слоя справедлива функция 
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P ( a n - i ) = - e x p 
a n - l 

2ct 
1 

- e x p 
a 

n - l 

2 

, ( 1 7 ) 

(18) 
\ 2 a , ^ 

П о л а г а я , ч т о д е й с т в и е п о в е р х н о с т и н а 
п р и п о в е р х н о с т н ы е м о л е к у л я р н ы е с л о и 

п р е к р а щ а е т с я , е с л и д и с п е р с и я ( 5 п ) = 7Т. В э т о м 

с л у ч а е т ч и с л о с л о е в в п р и п о в е р х н о с т н о м с л о е 

(см ( 1 5 - 1 8 ) ) р а в н о . В ч а с т н о с т и , д л я 

п о в е р х н о с т н ы х в о д н ы х с л о е в 5 = a E - j - / U . 

П р и ч е м к о э ф ф и ц и е н т а б л и з о к к е д и н и ц е [7]. E j , 
и - э н е р г и я т е п л о в о г о д в и ж е н и я и э н е р г и я 
м е ж м о л е к у л я р н о г о в з а и м о д е й с т в и я . Р а с ч е т ы 
п о к а з ы в а ю т , ч т о в е л и ч и н а п м о ж е т д о с т и ч ь 
з н а ч е н и й п « 10^ - 10'' [7]. 

В ы в о д ы 
П р о в е д е н н ы е н а м и и с с л е д о в а н и я п о з в о л я ю т 

с д е л а т ь с л е д у ю щ и е в ы в о д ы : 
1 . М е т о д а м и А С М у с т а н о в л е н о т р и 

о с н о в н ы х т и п а п р о ц е с с о в н а с в е ж е о б р а з о в а н н ы х 
к р и с т а л л и ч е с к и х п о в е р х н о с т я х , 

2 . У с т а н о в л е н о , ч т о в л и я н и е т о ч е ч н о г о 
д е ф е к т а м о ж е т и с к а з и т ь я ч е й к у н а д о с т а т о ч н о 
б о л ь ш и х р а с с т о я н и я х , н а порядбк п р е в ы ш а ю щ и х 
м е ж а т о м н о е р а с с т о я н и е . 

3. Э л е к т р и ч е с к и е д о м е н ы н а 
с в е ж е о б р а з о в а н н ы х п о в е р х н о с т я х к р и с т а л л а 
п р и в о д я т к м о д и ф и к а ц и и с т р у к т у р ы в 
п р и п о в е р х н о с т н ы х м о л е к у л я р н ы х с л о я х другого 
в е щ е с т в а , п р и ч е м ч и с л о таких с л о е в м о ж е т 
д о с т и г а т ь з н а ч е н и й Ю". 

4. Д и с п е р с и я р а с п р е д е л е н и я п а р а м е т р о в 
р е ш е т к и , о п р е д е л е н н ы х по р а з л и ч н ы м d(hkl), 
м о ж е т б ы т ь м е р о й с т е п е н и с о в е р ш е н с т в а 
к р и с т а л л а . 
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The structural features of TIGaSe2, TllnSSe and GaAsTe semiconductor crystals were investigated by x-ray 
diffractometer method. The crystals have different defect concentrations. It was founded that crystal defects can be estimated 
by distribution of between experimental and theoretical values of d(hkl) and l(hkl). (interplace distances and x-ray reflexes 
intensities accordingly). The three types of dynamical processes on juvenile crystal surfaces are studied. 
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