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Общая характеристика работы 
 

Актуальность темы. Успехи современной твёрдотельной микроэлектро-
ники стали возможны благодаря использованию широкого класса полупровод-
никовых материалов, значительному повышению их качества, внедрению но-
вых материалов и технологий, совершенствованию старых и созданию новых 
методов исследования и диагностики. Большинство основных электрофизиче-
ских свойств полупроводниковых материалов зависят не только от содержания 
посторонних примесей, но и от степени совершенства их кристаллического 
строения. Дефекты структуры оказывают существенное влияние на характери-
стики и надёжность полупроводниковых приборов и интегральных микросхем. 
В связи с этим к структурному совершенству полупроводников предъявляются 
жёсткие требования, постоянно возрастающие с внедрением новых материалов 
и технологий. Таким образом, исследование и контроль структурного совер-
шенства монокристаллов продолжают представлять на сегодняшний день боль-
шой научный и практический интерес, а разработка прямых неразрушающих 
высокочувствительных и высокоразрешающих методов и методик регистрации 
и надёжной идентификации дефектов структуры полупроводниковых материа-
лов является актуальной задачей. 

К методам, наиболее полно удовлетворяющим перечисленным требова-
ниям, можно отнести методы рентгеновской топографии и поляризационно-
оптического анализа. Простота реализации данных методов для исследования 
дефектов структуры монокристаллов позволяет широко использовать их в на-
учно-исследовательских и производственных лабораториях. 

К основным задачам в рентгеновской топографии и поляризационно-
оптическом анализе относятся правильная расшифровка экспериментальных 
изображений и надёжная идентификация дефектов. На практике расшифровка 
топограмм и идентификация дефектов структуры проводятся сопоставлением 
экспериментального контраста с ранее расшифрованным или с теоретическим, 
полученным компьютерным моделированием. К факторам, значительно за-
трудняющим анализ экспериментальных топограмм и поляризационно-
оптических снимков, можно отнести дефекты фотоэмульсии, слабую контраст-
ность, фоновую неоднородность и зернистость изображений. Негативное влия-
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ние этих факторов можно уменьшить применением различных методов цифро-
вой обработки экспериментального контраста. Анализ применения различных 
цифровых методов для обработки топографического и поляризационно-
оптического контраста показал как большие возможности и перспективность 
методов цифровой обработки, так и наличие серьёзных трудностей при интер-
претации изображений дефектов, связанных с особенностями эксперименталь-
ных топограмм – влиянием на контраст «зашумляющих» факторов и условий 
съёмки. Остаются нерешёнными до конца вопросы повышения надёжности 
идентификации дефектов структуры и получения о них наиболее полной коли-
чественной информации. 

Цель работы. Целью данной диссертационной работы являются даль-
нейшее развитие метода РТБ, повышение его информативности и надёжности 
за счёт применения для расшифровки экспериментального контраста и иденти-
фикации дефектов структуры компьютерного моделирования изображений де-
фектов различного типа при различном их положении в объёме исследуемого 
монокристалла и наложения на них «зашумляющих» факторов – слабой кон-
трастности, фоновой неоднородности и зернистости с последующим сопостав-
лением и, в случае необходимости, цифровой обработкой теоретического и экс-
периментального контраста. 

Методы исследования. Основными методами исследования дефектов 
структуры полупроводников являлись: метод РТБ и розеточные методики на 
его основе, поляризационно-оптический анализ, оптическая микроскопия ви-
димого и ИК-диапазона, компьютерное моделирование контраста интенсивно-
сти от дефектов структуры различного типа на основе модифицированных 
уравнений Инденбома–Чамрова, моделирование «зашумляющих» факторов, 
цифровая обработка экспериментального контраста, основанная на анализе яр-
костных характеристик и частотном Фурье- и вейвлет-анализе. 

Научная новизна полученных результатов заключается в следующем: 
– для метода РТБ в рамках полуфеноменологической теории контраста 

выявлены особенности теоретических изображений основных типов дефектов 
структуры при произвольном расположении их в объёме различных монокри-
сталлов; 

– разработаны программы наложения на теоретические изображения ос-
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новных «зашумляющих» факторов: зернистости, слабой контрастности и раз-
личных условий экспозиции; 

– проанализировано влияние наклона оси дислокации к поверхности мо-
нокристалла на контраст в методе РТБ; 

– проанализировано влияние релаксации напряжений на свободной по-
верхности монокристалла на изображения микродефектов в методе РТБ; 

– проведён детальный расчёт изображений микровключений второй фазы 
в монокристаллах GaAs и Bi+Sb; 

– определены условия разрешения на топограммах изображений близко-
расположенных микродефектов при различных условиях их взаимного распо-
ложения; 

– с учётом условий дифракции и влияния «зашумляющих» факторов про-
анализированы особенности экспериментальных изображений дислокаций в 
SiC и ZnGeP2 и микродефектов в GaAs, Bi+Sb и ZnGeP2. 

Обоснованность и достоверность полученных результатов подтвержде-
ны хорошей корреляцией экспериментальных и теоретических результатов ис-
следований; применением контрольных и дополнительных методов; широким 
апробированием основных результатов работы на конференциях и семинарах 
различного ранга, включая международные. 

Практическая значимость полученных результатов состоит в следую-
щем: 

– повышена информативность и достоверность метода РТБ и розеточных 
методик, а также надёжность расшифровки экспериментального контраста и 
идентификации дефектов структуры различного типа путём сопоставления экс-
периментальных изображений с теоретическими с учётом смоделированных 
«зашумляющих» факторов и цифровой обработки; 

– разработана методика наложения «зашумляющих» факторов на теоре-
тические изображения; 

– создан пакет программ для расчёта и построения теоретических розеток 
эффективной деформации и контраста от основных типов дефектов структуры 
при различном расположении их в объёме монокристалла; 

– составлены атласы расчётных топографических изображений винтовых 
и краевых дислокаций при различных углах наклона их осей к поверхности ис-
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следуемого монокристалла и с учётом «зашумляющих» факторов; 
– составлены атласы расчётных топографических изображений микроде-

фектов при различных условиях дифракции в монокристаллах GaAs и Bi+Sb. 
Результаты данной диссертационной работы могут представлять научный 

и практический интерес для специалистов научных лабораторий институтов 
РАН и Минобрнауки РФ, работающих в областях физического материаловеде-
ния, структурного анализа и цифровой обработки изображений. В совместной с 
ФТИ им. А.Ф. Иоффе РАН научно-учебной лаборатории рентгенотопографиче-
ских методов исследования материалов электронной техники разработанные 
подходы регистрации дефектов структуры и определения их физической при-
роды широко применяются при исследовании и диагностике различных полу-
проводниковых материалов, при подготовке диссертаций и выпускных квали-
фикационных работ. 

Научные положения, выносимые на защиту. 
Результаты теоретического и экспериментального исследования дефектов 

структуры различного типа, полученные методом РТБ и поляризационно-
оптического анализа и подтверждённые контрольными методами, позволяют 
сформулировать следующие научные положения, выносимые на защиту. 

1. Учёт «зашумляющих» факторов при моделировании дифракционных 
изображений дефектов структуры позволяет повысить надёжность и достовер-
ность их идентификации в методе РТБ, получить более точную информацию об 
их количественных и качественных характеристиках. 

2. Теоретически рассчитанные по модифицированным уравнениям Ин-
денбома–Чамрова изображения краевых и винтовых дислокаций, наклонных к 
поверхности монокристалла, позволяют однозначно идентифицировать дефек-
ты и определить угол наклона их осей к поверхности. 

3. Теоретически рассчитанные по модифицированным уравнениям Ин-
денбома–Чамрова изображения микродефектов (с учётом релаксации на сво-
бодной поверхности кристалла) позволяют определить природу микродефек-
тов, глубину их залегания в объёме монокристалла и определить условия их 
видимости и разрешения на топограммах. 

4. Цифровая обработка экспериментальных изображений основных типов 
дефектов кристаллической решётки, основанная на частотном вейвлет-анализе, 
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не вносит изменений в экспериментальный контраст, что подтверждается обра-
боткой экспериментальных и «зашумлённых» теоретических топограмм дефек-
тов. 

Апробация работы. Основные результаты диссертационного исследова-
ния докладывались и обсуждались на следующих конференциях и семинарах: 

1. Второй научный семинар с международным участием «Современные 
методы анализа дифракционных данных (топография, дифрактометрия, элек-
тронная микроскопия)», Великий Новгород, 2004. 

2. ХII Всероссийская научная конференция студентов-физиков и молодых 
учёных, Новосибирск, 2006. 

3. Третий международный научный семинар «Современные методы ана-
лиза дифракционных данных (топография, дифрактометрия, электронная мик-
роскопия)», Великий Новгород, 2006. 

4. III Международная конференция по физике кристаллов «Кристаллофи-
зика XXI века», Черноголовка, 2006. 

5. ХIII Всероссийская научная конференция студентов-физиков и моло-
дых учёных, Ростов-на-Дону, Таганрог, 2007. 

6. Первая международная научная школа-семинар «Современные методы 
анализа дифракционных данных (топография, дифрактометрия, электронная 
микроскопия)», Великий Новгород, 2007. 

7. Шестая Национальная конференция по применению рентгеновского, 
синхротронного излучений, нейтронов и электронов для исследования мате-
риалов (РСНЭ 2007), Москва, 2007. 

8. ХIV Всероссийская научная конференция студентов-физиков и моло-
дых учёных, Уфа, 2008. 

9. Четвёртый международный научный семинар «Современные методы 
анализа дифракционных данных (топография, дифрактометрия, электронная 
микроскопия)», Великий Новгород, 2008. 

10. Вторая международная молодёжная научная школа-семинар «Совре-
менные методы анализа дифракционных данных (дифракционные методы для 
нанотехнологии)», Великий Новгород, 2008. 

Публикации. По теме диссертации опубликовано 17 работ, включая 
расширенные тезисы докладов конференций и семинаров различного уровня. 



 8

Перечень основных публикаций приведён в заключении. 
Структура и объём диссертации. Диссертация состоит из введения, че-

тырёх глав, заключения, списка литературы, содержащего 147 наименований, и 
приложения. Объем диссертации составляет 228 страниц, включая 67 рисунков, 
3 таблицы и 1 листинг программы. 

Краткое содержание работы. 
Во введении дано обоснование актуальности темы; сформулированы 

цель исследования, новизна полученных результатов и практическая ценность 
работы; приводятся научные положения, выносимые на защиту; даются сведе-
ния об апробации работы. 

Первая глава посвящена обзору литературных данных по структурным 
дефектам и методам их исследований. Рассмотрены теоретические основы ди-
намической теории рассеяния рентгеновских лучей, эффекта Бормана, особен-
ности методов РТ и, в частности, метода РТБ, а также метода фотоупругости. 
Особое внимание уделено вопросам моделирования изображений в методе РТБ. 
Рассмотрены результаты моделирования, основанного на численном решении 
уравнений Такаги–Топена в приближении «толстого» кристалла. Дана сводка 
альтернативных методов моделирования изображений в рентгеновской топо-
графии, рассмотрены полученные к настоящему времени результаты при моде-
лировании изображений по модифицированным уравнениям Инденбома–
Чамрова. Приведены примеры цифровой обработки топографических и поляри-
зационно-оптических изображений дефектов структуры методами, основанны-
ми на анализе яркостных и частотных характеристик анализируемого контра-
ста. На основе анализа литературных данных сделаны выводы и определены 
основные задачи диссертационного исследования. 

Вторая глава посвящена моделированию в методе РТБ контраста интен-
сивности основных типов дефектов структуры монокристаллов с медленно из-
меняющимися полями деформаций. Так как контраст формируется  в основном 
зоной слабых искажений вокруг дислокаций, где рассеяние рентгеновских лу-
чей динамическое, то для его расчёта можно использовать модифицированные 
уравнения Инденбома–Чамрова: 
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Здесь δD ,δT  – контраст интенсивности в отражённом и прошедшем по 

Борману пучках лучей; DI , TI  – интенсивности отражённой и прямой волны в 

данной точке изображения; фI  – фоновая интенсивность (интенсивность в не-

искажённом кристалле); aw2 , бw2 , 2γ  – параметры, характеризующие деформа-

цию отражающих плоскостей у поверхности выхода лучей: 

Btg
dx
dU

gw
g

g
a θΛ=

r
2 ; 

dz
Udgw б

r
r

Λ=2 ; 2
21 w2 +=γ ; ba www 222 += . 

Здесь Λ  – длина экстинкции, gr  – вектор дифракции, U
r

 – вектор поля 

смещений вокруг дефекта, Bθ  – угол Брэгга. 

На основании теории бормановского дислокационного контраста и урав-
нений Инденбома–Чамрова с применением формул для упругих дисторсий из 
работ Каганера и Мёлинга получены аналитические выражения для расчёта 
изображений дислокаций в случае, когда ось дислокации не совпадает с на-
правлением преимущественного распространения энергии волнового рентге-
новского поля внутри кристалла. В качестве примера ниже приводится формула 
для контраста от винтовой дислокации: 

 
2/12

2
1221

2
1

−

⎪⎭

⎪
⎬
⎫

⎪⎩

⎪
⎨
⎧

⎥⎦
⎤

⎢⎣
⎡ γ+θΛ+×

⎭
⎬
⎫

⎩
⎨
⎧

⎥⎦
⎤

⎢⎣
⎡ γ+θΛ−=δ rsBtgrregrsBtgrregD

,      (2) 

2/12

2
1221

2
1

−

⎪⎭

⎪
⎬
⎫

⎪⎩

⎪
⎨
⎧

⎥⎦
⎤

⎢⎣
⎡ γ+θΛ+×

⎭
⎬
⎫

⎩
⎨
⎧

⎥⎦
⎤

⎢⎣
⎡ γ−θΛ−=δ rsBtgrregrsBtgrregT

,           (3) 

где err = exx  или eyy; 2
1
γrs = exz или eyz (в зависимости от выбора используемых 

отражающих плоскостей и соответствующего направления вектора дифракции: 
параллельно оси ОХ или параллельно оси ОY). Формула (2) описывает кон-
траст интенсивности в отражённом пучке лучей, а формула (3) – в прямом пуч-
ке. 
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Например, если вектор дифракции сонаправлен с осью OX, то использу-
ются следующие линейные и угловые компоненты тензора упругих дисторсий:  

x
xU

∂

∂
 = exx = ux,x, z

xU

∂

∂
 = exz = ux,z. В соответствии с данными работы Каганера и 

Мёлинга, при z = 0 эти компоненты записываются формулами: 

,
sin2
1

2cos2

2cos2sincoscot1

sincos3
,

⎪⎭

⎪
⎬
⎫

⎪⎩

⎪
⎨
⎧

θ
−⎥

⎦

⎤
⎢
⎣

⎡

θ

θ
−ψνψθ+ν−×

×
πρ

ψθ
=

B

D
b

xxu
                     (4) 

{ }AD
b

zxu )1(sin1

sin3
, ν−−θν

πρ

ψ
−= ,                            (5) 

где b3 – модуль вектора Бюргерса дислокации, θ  – угол наклона оси дислока-

ции к поверхности кристалла, ν – коэффициент Пуассона, 
2
21

1

ν−
=ν , 

θ+
θ

−=
sin1

sinK , ψθ+= coscos1A , ψ+= 2sinKB , 
ψθ−

θ
=

22

2

coscos1
sinD . 

В формулах использованы цилиндрические координаты (ψ, ρ, z) с нача-
лом в точке пересечения линии дислокации с поверхностью кристалла и осью 
OZ. 

Для построения розеток эффективной разориентации и теоретических 
изображений дефектов на персональном компьютере были написаны програм-
мы на языках TURBO PASCAL 7.0 и пакета MatLab, позволяющие моделиро-
вать розетки эффективной разориентации и контраста в заданном масштабе. 

Изображения правовинтовых дислокаций для диапазона углов θ  от 0 до 

180°, рассчитанные для случая OX||gr , показаны на рис. 1а–е, а для случая 

OY||gr  на рис. 1ж–м. Показано, что контраст вокруг наклонной винтовой дис-

локации многообразен и является сложной функцией, зависящей от b
r

, Λ, gr  и 

положения дислокации в кристалле. Дислокация может формировать прибли-
женно одно-, двух-, или четырехлепестковые розетки с различным профилем 
лепестков и знаком контраста. 

Аналогичным образом были получены уравнения для расчёта контраста  
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а  (θ=20°)                         б  (θ=30°)                          в  (θ=60°) 

   
г  (θ=90°)                        д  (θ=120°)                        е  (θ=150°) 

 

   
ж  (θ=15°)                         з  (θ=30°)                          и  (θ=60°) 

   
к  (θ=90°)                        л  (θ=120°)                        м  (θ=150°) 

 
Рис.1. Теоретически рассчитанные изображения винтовых дислокаций в 

SiC, наклонённых под различными углами θ  к поверхности для случаев OX||gr  

(а–е) и OY||gr  (ж–м) (отражённый пучок лучей) 

 
интенсивности от краевых дислокаций. В качестве примера изображения крае-

вых дислокаций для диапазона углов θ  от 0 до 180°, рассчитанные для случая 

gb rr
|| , показаны на рис. 2а–е, а для случая gb rr

⊥  на рис. 2ж–м. Форма и кон-

траст лепестков розетки определяются углом наклона θ , типом рефлекса и вза- 

400 мкм 

gr

gr

400 мкм 400 мкм 

400 мкм 400 мкм 400 мкм 

400 мкм 400 мкм 400 мкм 

400 мкм 400 мкм 400 мкм 
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а  (θ=30°)                         б  (θ=60°)                          в  (θ=90°) 

   
г  (θ=120°)                        д  (θ=150°)                        е  (θ=170°) 

 

   
ж  (θ=10°)                         з  (θ=30°)                          и  (θ=60°) 

   
к  (θ=90°)                        л  (θ=120°)                        м  (θ=160°) 

 
Рис.2. Теоретически рассчитанные изображения краевых дислокаций в 

SiC, наклонённых под различными углами θ  к поверхности для случаев gb rr
||   

(а–е) и  gb rr
⊥  (ж–м) 

 

имным расположением векторов gr  и b
r

. Характерной особенностью розеток 

контраста является вытягивание лепестков в сторону наклона оси дислокации. 
Краевая дислокация формирует одинаковый контраст в отражённом и прямом 
рефлексах. 

 

50 мкм 

gr

gr

50 мкм 50 мкм

50 мкм 50 мкм 50 мкм

50 мкм 50 мкм 50 мкм

50 мкм 50 мкм 50 мкм
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В работе выполнен расчёт контраста интенсивности от микродефектов 
(когерентных включений второй фазы), деформирующих решётку монокри-
сталла по типу «внедрения» и по типу «вакансии». Показано, что бормановский 
контраст интенсивности от микродефектов является сложной функцией, зави-
сящей от параметра характеризующего упругую деформацию включения и ок-

ружающей его матрицы ε, глубины расположения дефекта z, радиуса включе-

ния r0, значений gr , Λ, Btgθ . Из расчётов следует, что контраст интенсивности, 

сформированный на самом включении, имеет форму круглого пятна радиусом 
r0 и не зависит ни от глубины z залегания включения в кристалле, ни от направ-
ления вектора дифракции gr  и определяется только знаком параметра деформа-

ции ε. В качестве примера на рис. 3 показан контраст интенсивности в случае 
эффекта Бормана, формируемый крупными когерентными выделениями второй 

фазы (r0=10 мкм) с параметром деформации ε = ± 1.10–4, рассчитанный для от-

ражённого рефлекса (Λ = 2 мкм). Включения, деформирующие решётку по типу 
«внедрения» (рис. 3а–е) и по типу «вакансии» (рис. 3ж–м), в зависимости от 
глубины расположения дефекта от поверхности выхода лучей сформировали 
розетки тройного, двойного и одинарного контраста, расположение лепестков 
которых определяется типом включения. Это позволяет однозначно определять 
природу дефекта. 

По данной методике были проведены расчёты и для других полупровод-
ников – GaAs, Bi+Sb, ZnGeP2. Розетки интенсивности в различных материалах 
отличаются по размеру, но сохраняют все основные особенности в силу общего 
механизма формирования контраста интенсивности. Показано, что на изобра-
жения микродефектов оказывает значительное влияние релаксация напряжений 
на свободной поверхности кристалла. Учёт дополнительного поля смещений, 
возникающего вследствие релаксации, приводит к увеличению размеров и из-
менению формы розетки, формируемой деформацией матрицы вокруг микро-
дефекта. Расчёты показывают, что влияние релаксационного поля значительно 
и должно учитываться при моделировании изображений микродефектов в ме-
тоде РТБ. 

В третьей главе представлены примеры использования расчётных изо-
бражений дислокаций и микродефектов для анализа реальной структуры моно- 
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а  (z =0r0)                         б  (z =0,25r0)                   в  (z =0,5r0) 

   
г  (z =1,25r0)                       д  (z =2r0)                         е  (z =3r0) 

 
 

   
ж  (z =0r0)                         з  (z =0,25r0)                    и  (z =0,5r0) 

   
к  (z =1,25r0)                      л  (z =2r0)                          м  (z =3r0) 

 
 

Рис.3. Теоретически рассчитанные изображения микродефектов в мо-

нокристаллическом сплаве Bi+Sb (отражённый пучок лучей) при ε > 0 (а–е) и ε 
< 0 (ж–м) 

 
кристаллов SiC, GaAs, ZnGeP2  и монокристаллических сплавов Bi+Sb. Прове-
дённое сопоставление расчётных и экспериментальных изображений перпенди-
кулярных и наклонных краевых, винтовых и смешанных дислокаций в SiC, 
GaAs показало их хорошее соответствие. С учётом результатов моделирования 

gr

gr
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был проведён анализ микродефектов (когерентных включений второй фазы) в 
монокристаллах SiC, GaAs, ZnGeP2. В качестве примера на рис. 4 представлены 
топограммы монокристаллического сплава Bi80+Sb20, полученные методом РТБ 
в отражённом (а) и в прямом (б) рефлексах. Двойной чёрно-белый контраст ин-
тенсивности от этих микродефектов указывает на то, что они лежат в кристалле 

вблизи поверхности выхода рентгеновских лучей на глубинах z ≈ (0,5–2,75)r0, 
где r0 – радиус микродефекта (рис. 3в–д,и–л). Видно, что контраст от микроде-
фектов, зафиксированных в отражённом и прямом пучках, взаимно-обратный, 
что затрудняет определение знака деформации кристаллической решётки. Что-
бы снять эту проблему, был проведён теоретический расчёт рентгенотопогра-
фических изображений микродефектов, зафиксированных по методу РТБ в от-
ражённом и прямом рефлексах. 

Расчётные розетки интенсивности в отражённом и прямом пучках лучей, 

построенные для микродефектов межузельного (ε>0) и вакансионного (ε<0) ти-
пов, приведены на рис. 5. Расчёт проводился для гипотетических включений 

сферической формы радиусом r0=10 мкм с параметром несоответствия ε= 

±1⋅10–4 в висмуте на глубине z=1,25r0 при использовании отражения ]022[=g , 

CuKα-излучения и значения Λ=2 мкм. Сопоставление расчётных розеток интен-
сивности от микродефектов, расположенных в приповерхностном слое образца 
(рис. 5), с экспериментально зарегистрированными изображениями микроде-
фектов под номерами 1, 2, 3, 4 на топограммах (рис. 4а, б) показывает, что эти 
микродефекты являются дефектами вакансионного типа. 

В четвёртой главе рассматриваются подходы, позволяющие учесть 
влияние на контраст «зашумляющих» факторов, присущих экспериментальным 
топограммам и фотоснимкам – слабой контрастности, фоновой неоднородно-
сти, зернистости изображений и дефектов фотоэмульсии. При анализе рентге-
новских топограмм основную сложность представляет выявление особенностей 
изображений дефектов на фоне высокой зернистости (гранулярности) фото-
эмульсии. 

Выявить особенности экспериментального контраста можно с помощью 
цифровой обработки топограмм и фотоснимков, проводимой с целью повыше-
ния их качества и устранения основных «зашумляющих» факторов. 
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а                                                       б 

Рис.4. Микродефекты типа «вакансии» в монокристалле Bi80Sb20, зареги-
стрированные методом РТБ в отражённом (а) и прямом (б) пучках лучей 

 

                   
а                                                              б 

                   
в                                                             г 

Рис.5. Расчётные изображения микродефектов типа «внедрения» в 
отражённом (а) и прямом (б) пучках лучей и типа «вакансии» в отражённом 
(в) и прямом (г) пучках лучей 

 
Для получения наиболее полной информации об анализируемом контра-

сте и надёжной идентификации дефектов структуры эффективно применение 
цифровой обработки, основанной на анализе яркостных и частотных характе-
ристик изображений. На сегодняшний день лучшие результаты обработки по-
лучены применением дискретного вейвлет-анализа, который позволил надёжно 
идентифицировать дефект структуры и выявить тонкие особенности экспери-
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40 мкм

gr ]022[

(111) 
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3 

4
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3 

4 
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ментального топографического и поляризационно-оптического контраста, не 
регистрируемые другими способами. Анализ результатов цифровой обработки 
показывает, что в некоторых случаях затруднительно определить количествен-
ные характеристики дефектов, например, угол, под которым дислокации распо-
ложены в кристалле и глубину залегания микродефекта. Кроме того, следует 
отметить, что при обработке больших изображений ряд методик требует значи-
тельного машинного времени и использования мощных персональных компью-
теров. 

Другим возможным подходом является приближение теоретически рас-
считанных изображений к экспериментальным с помощью моделирования «за-
шумляющих» факторов. При моделировании теоретического контраста точно 
задаются основные параметры дефектов структуры, включая и их расположе-
ние в монокристалле. Если смоделировать основные «зашумляющие» факторы 
– зернистость и фоновую неоднородность изображений, то, варьируя парамет-
рами моделирования, можно достаточно быстро получить теоретический кон-
траст, максимально приближенный к экспериментальному (рис. 6). 

Алгоритм метода наложения шума основан на использовании функции 
генерирования чисел случайным образом и суммировании шума с исходным 
теоретически рассчитанным изображением. 

Расчёт «зашумляющего» фактора  проводился по формуле: 
s2=s1+((Random(10)/10)–(5/10)),                                (6) 

где s1– значения исходного изображения без шума, s2 – значения исходного 
изображения с учётом шума, (Random(10)/10)–(5/10) – функция генерирования 
шума, в которой (Random(10)/10) – значение функции генерирования чисел в 
диапазоне от 0 до 10, поделённое на 10, а (5/10) – параметр, позволяющий сме-
стить сгенерированный шум в отрицательную область для его симметричного 
наложения. Подбирая параметры генерирования шума (Random(10)/10) и пара-
метра смещения, можно получать разную степень зашумлённости. Для макси-
мального приближения полученного изображения к экспериментальному необ-
ходимо в программе Adobe Photoshop выполнить небольшое гаусс-размытие, 
радиус гаусс-размытия составляет 1–2 пикселя. Таким образом, данная методи-
ка позволяет смоделировать изображения дефектов, максимально приближен-
ные к экспериментальным. 



 18

   
 а                                       б                                        в 

   
  г                                       д                                        е 

 
Рис.6. Экспериментальное топографическое (а, г), теоретическое (б, д) 

и теоретическое с моделированным шумом (в, е) изображения винтовой дис-
локации и  микродефекта в монокристалле 6H-SiC 

 
Изменяя параметр смещения, можно затемнять или осветлять изображе-

ние. Пример использования данной методики для моделирования различных 
вариантов экспозиции («передержанное», «нормальное» и «недодержанное» 
изображение) приведён на рис. 7. 

   
 затемнённое                     нормальное                    осветлённое 

 
Рис.7. Теоретическое изображение краевой дислокации в монокристалле 

6H-SiC, подвергнутое зашумлению с различными вариантами наложения шума 
как в область затемнения, так и в область осветления (θ=60°) 

 
С помощью методики наложения «зашумляющих» факторов были про-

анализированы критерии разрешения на топограммах изображений близкорас-
положенных микродефектов (рис. 8). Показано, что расстояние различимости 

g
r

400 мкм 400 мкм 400 мкм 

100 мкм 100 мкм100 мкм 

g
r
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зависит от величины ε, свойств материала Λ, gr ,  Btgθ , глубины расположения 

включений z. 

   
20 мкм                             40 мкм                             90 мкм  

 
Рис.8. Теоретические изображения двух близкорасположенных микроде-

фектов типа «внедрения» в монокристалле SiC при различном расстоянии 
между ними (r0=10мкм, z=0,2·r0) 

 
Из сопоставления теоретически рассчитанных изображений без учёта и с 

учётом шума можно сделать следующие выводы: 
– наложение шума приводит к визуальному уменьшению размеров изо-

бражения и к ухудшению видимости мелких деталей розетки контраста; 
– менее наглядными становятся форма и наклон лепестков розеток; 
– в зависимости от параметров модели шума в изображении дефекта мо-

гут быть хорошо видны только светлые или только тёмные лепестки розетки, 
часть изображения может теряться на фоне зернистости. 

Данные факторы нужно учитывать при анализе экспериментальных топо-
грамм и определении количественных характеристик дефектов – мощности 
дислокации, угла наклона её оси к поверхности кристалла и др. 

При определении природы микродефектов методика наложения «зашум-
ляющих» факторов позволила однозначно идентифицировать тип дефектов, бо-
лее точно оценить их концентрацию и глубину залегания, условия разрешения 
близкорасположенных дефектов. 

Применяя к теоретическому «зашумлённому» контрасту основных типов 
дефектов структуры цифровую обработку с использованием вейвлета Симлета 
с масштабом функции 8 (sym8) и вейвлета Мейера (dmey), было показано, что 
полученные после обработки изображения хорошо соответствуют их незашум-
лённым аналогам, сохраняются все особенности и детали контраста. Следова-
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тельно, вейвлет-обработка практически не привносит искажений в низкочас-
тотные детали изображений – протяжённые лепестки розеток контраста. При-
мер цифровой обработки «зашумлённого» контраста для правовинтовой дисло-
кации (дислокация имеет ось ]0001[  и вектор Бюргерса, равный высоте элемен-

тарной ячейки c ) представлен на рис. 9, из которого видно, что вейвлет-
обработкой «зашумлённого» теоретического контраста эффективно устраняется 
зашумляющий фактор.  

  

  
sym8                                             dmey 

Рис.9. Результат вейвлет-обработки теоретического контраста вин-
товой дислокации с моделированной зернистостью для монокристалла 6H-SiC 

 
Таким образом, можно констатировать, что для расшифровки экспери-

ментального контраста и надёжной идентификации дефектов структуры раз-
личного типа можно использовать подход, основанный на моделировании «за-
шумляющих» факторов и наложении их на теоретический контраст. 

В заключении приводятся основные результаты работы, а также пере-
чень опубликованных в печати научных статей. 

В приложении приведён текст программы для расчёта теоретических 
изображений дефектов с учётом наложения «зашумляющих» факторов. 
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Основные результаты и выводы. 
Полученные в работе результаты показывают, что метод моделирования 

дифракционных изображений дефектов структуры различных монокристаллов 
на основе модифицированных уравнений Инденбома–Чамрова обладает боль-
шими возможностями при анализе изображений «розеточного» типа. К досто-
инствам метода относятся простота, возможность получения аналитических 
выражений для контраста, высокая скорость визуализации рассчитанного изо-
бражения. Для построения теоретической топограммы можно использовать лю-
бую современную среду программирования.  

В методе РТБ изображения дефектов более однозначны и удобны для 
идентификации, чем в других аналитических методах рентгеновской топогра-
фии. Это позволяет составить атласы дифракционных изображений дефектов, 
облегчающие расшифровку экспериментальных топограмм различных моно-
кристаллов. В дальнейшем, по нашему мнению, на основе данной теории кон-
траста окажется возможным моделирование дислокаций «общего» положения, 
т.е. учёт контраста, формируемого расположенными в объёме кристалла участ-
ками дислокации. 

Полученные результаты свидетельствуют о перспективности моделиро-
вания «зашумляющих» факторов на теоретических топограммах для расшиф-
ровки экспериментального контраста и надёжной идентификации дефектов 
структуры. Это позволяет максимально учесть особенности экспериментальных 
топограмм и влияние на контраст гранулярности, различной степени экспози-
ции (недо– или переэкспонированные изображения), а также связанные с этим 
изменения формы и размеров розеток контраста. 

Сопоставление расчётных изображений дефектов структуры различного 
типа (наклонных и перпендикулярных поверхности дислокаций, микродефек-
тов) с экспериментальными показало их хорошее соответствие, позволило по-
лучить более точные качественные и количественные данные о структурных 
дефектах исследованных полупроводников. 

К основным выводам по работе можно отнести следующие. 
1. При расчёте изображений дислокаций и микродефектов контраст фор-

мируется в основном зоной слабых искажений отражающих плоскостей вокруг 
этих дефектов вблизи выходной поверхности кристалла, и для расчёта контра-
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ста применимы уравнения Инденбома–Чамрова (1). Составлены атласы теоре-
тических изображений дефектов – наклонных к поверхности кристалла крае-
вых, винтовых дислокаций и микродефектов в кристаллах SiC, GaAs, Bi+Sb и 
ZnGeP2. Сопоставление теоретических и экспериментальных изображений де-
фектов показало их хорошее соответствие. Полученные в данной диссертаци-
онной работе научные и практические результаты свидетельствуют о высокой 
перспективности методики моделирования изображений дефектов и наложения 
«зашумляющих» факторов и о необходимости её применения для расшифровки 
изображений дефектов и их надёжной идентификации. 

2. При отклонении оси дислокации от направления преимущественного 
распространения энергии в кристалле происходит изменение формы розетки. 
Теоретический контраст от наклонной винтовой дислокации многообразен и 

является сложной функцией, зависящей от b
r

, Λ, gr  и положения оси 

дислокации в кристалле. По изменению формы розетки может быть определён 
угол наклона оси дислокации к поверхности кристалла. Основные особенности 
дифракционных розеток от винтовых и 30-градусных дислокаций в SiC и GaAs 
хорошо соответствуют расчётным изображениям. 

Краевая дислокация, расположенная наклонно к поверхности кристалла, 
формирует двух-, четырёх- или шестилепестковые розетки интенсивности, обу-
словленные основным полем деформации дислокации (полем в объёме кри-
сталла). Форма и контраст лепестков розетки определяются углом наклона, ти-

пом рефлекса и взаимным расположением векторов t
r

, gr  и b
r

. Характерной 

особенностью розеток контраста является вытягивание лепестков в сторону на-
клона оси дислокации. 

Краевая дислокация формирует одинаковый контраст в отражённом и 
прямом рефлексах. Изменение направления вектора gr  на противоположное 

(переход от lhk -отражения к lkh -отражению) не влияет на контраст розеток, 

так как последний зависит от модуля вектора дифракции gr . 

3. Контраст от когерентного включения многообразен и зависит от типа 
включения («внедрения» или «вакансии»), типа рефлекса, глубины расположе-

ния дефекта в кристалле z и значений параметров ε, g , Λ, r0, Btgθ . Учёт допол-
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нительного поля смещений, возникающего вследствие релаксации напряжений 
на свободной поверхности кристалла, приводит к увеличению размеров и изме-
нению формы розетки контраста, формируемой деформацией матрицы вокруг 
микродефекта. Показано, что в методе РТБ влияние релаксационного поля зна-
чительно и должно учитываться при моделировании изображений микродефек-
тов. 

4. Моделируя основные «зашумляющие» факторы – зернистость и фоно-
вую неоднородность изображений, варьируя параметрами моделирования, 
можно получить теоретический контраст, максимально приближенный к экспе-
риментальному. Зная заложенные при моделировании параметры, можно более 
надёжно расшифровать экспериментальный контраст и идентифицировать де-
фект структуры, включая и его расположение в объёме монокристалла. Сравне-
ние «зашумлённого» изображения с экспериментальным позволяет эффективно 
определить количественные параметры дефектов без применения специальных 
цифровых методов обработки изображений. 

Сравнение теоретических изображений дефектов структуры с учётом и 
без учёта шума зернистости показало, что при наложении шума изменяются ха-
рактеристики теоретических топограмм, в частности: визуально уменьшаются 
размеры розетки контраста, менее наглядными становятся форма и наклон ле-
пестков розеток, теряются мелкие детали и др. Данные факторы нужно учиты-
вать при анализе экспериментальных топограмм и определении количествен-
ных характеристик дефектов – мощности дислокации, угла наклона её оси к по-
верхности кристалла и др. 

Использование несимметричного наложения шума позволяет смоделиро-
вать области затемнения или осветления, т.е. практически любой уровень экс-
позиции экспериментальной топограммы, включая слабую контрастность и 
сильную переэкспозицию. При этом изменяется соотношение положительного 
и отрицательного контраста в изображении дефекта и с помощью данной мето-
дики можно моделировать и анализировать возникающие искажения дифрак-
ционных изображений на «недодержанных» и «передержанных» топограммах.  

5. С учётом «зашумляющих» факторов теоретически проанализированы 
условия, при которых на топограмме можно разрешить изображения двух близ-
корасположенных микродефектов (включений второй фазы) в различных мате-
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риалах. Показано, что расстояние различимости зависит от материала иссле-
дуемого образца, глубины залегания микродефекта, учёта релаксационного по-
ля на свободной поверхности. 

6. Цифровая обработка «зашумлённых» теоретических топограмм на ос-
нове вейвлет-анализа не вносит искажений и сохраняет всю информацию о низ-
кочастотных особенностях изображения, т.е. о протяжённых деталях розеток.  
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