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6.2.3. Индексы Миллера для атомных плоскостей 
Ориентация любой плоскости может быть задана указанием век-

тора ее нормали. Поскольку для каждого семейства параллельных 
атомных плоскостей трехмерного кристалла соответствующие им 
векторы обратной решетки нормальны, то их используют для обо-
значения атомных плоскостей. Например, для плоскости основных 
векторов прямой решетки ( )ba,  вектор обратной решетки 

( )babac ,~* ⊥× . 
Индексами Миллера для атомной плоскости называются коор-

динаты наименьшего вектора обратной решетки, перпендикулярно-
го к данной плоскости, в системе координат, заданной основными 
векторами обратной решетки. Так, атомная плоскость с индексами 
Миллера ( )hkl  – это плоскость, перпендикулярная к вектору об-

ратной решетки *** clbkah ++ . 
Индексы Миллера имеют простую геометрическую интерпре-

тацию: они обратно пропорциональны отрезкам, отсекаемым дан-
ной атомной плоскостью на координатных осях прямой решетки 
кристалла, задаваемых ее основными векторами. Так, плоскость 
(100) отсекает единичный отрезок от оси, задаваемой вектором a , 
и параллельна осям, задаваемым векторами b  и c , а плоскость 
(111) отсекает отрезки единичной длины от всех трех координат-
ных осей (рис.6.5). 
 

 
Рис.6.5. Три атомные плоскости и их индексы Миллера для простой кубической 
решетки Браве. a , b  и c  – основные векторы решетки Браве 80) 
 

Для обозначения плоскости в прямой решетке используют ин-
дексы Миллера в круглых скобках (hkl). Если обозначают не кон-
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кретную плоскость, а семейство эквивалентных для данного кри-
сталла плоскостей, то индексы Миллера заключают в фигурные 
скобки {hkl}. Для кубической решетки эквивалентными плоскостя-
ми являются плоскости (100), (010) и (001), которые могут быть 
обозначены как {100}. Для обозначения направления в прямой ре-
шетке (т.е. вектора нормали к определенной плоскости) используют 
индексы Миллера в квадратных скобках [hkl]. Семейство эквива-
лентных направлений обозначают индексами Миллера в угловых 
скобках hkl . Черта над индексом Миллера обозначает знак «ми-
нус». 

Поскольку поверхность монокристалла совпадает с одной из его 
атомных плоскостей, для ее обозначения также используют индек-
сы Миллера. Например, поверхность кристалла каменной соли с 
кубической решеткой может быть задана как NaCl (100). Иногда 
для удобства в обозначении индексов Миллера используют избы-
точный векторный базис, т.е. систему координат, задаваемую более 
чем тремя векторами. Типичным примером является обозначение 
плоскости гексагональной решетки высоко ориентированного пи-
ролитического графита ВОПГ (0001) (рис.6.6, б). 
 

 а        б 
Рис.6.6. Кристаллическая решетка NaCl. Черные и белые шары обозначают ионы 
Nа+ и Cl-. По отдельности черные и белые шары образуют две вставленных друг в 
друга г.ц.к. решетки 80) (а); кристаллическая решетка высокоориентированного 
пиролитического графита (ВОПГ), состоящая из параллельных атомных слоев с 
гексагональной атомной структурой [5] (б). 
 

В общем случае, вследствие явления реконструкции поверхно-
стная кристаллическая решетка может отличаться от двумерной 
решетки соответствующей атомной плоскости в объеме трехмерно-



 237

го кристалла. Соотношение между векторами трансляции поверх-
ностной и объемной решеток задается матрицей преобразования М: 

RMRs =                                          (6.8) 
или 

.
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Для обозначения реконструированной поверхности, а также 
двумерной решетки, образуемой на поверхности кристалла адсор-
бированными атомами, используют систему обозначений Вуда. Со-
гласно этой системе, если соотношение модулей векторов поверх-
ностной и объемной решеток составляет Naas =  и Lbbs = , по-
верхностная решетка повернута на угол ϕ  относительно объемной, 
то обозначение плоскости поверхности (hkl) материала Х имеет вид: 

( )( ) ϕRLNhklX × . Решетка адсорбированных атомов вещества А 
на поверхности Х обозначается как ( )( ) ARLNhklX −× ϕ . Напри-
мер, адсорбции кислорода на поверхности никеля Ni(110) приводит 
к образованию поверхностной решетки ( ) ( ) O22110 Ni −×c , где 
символ с обозначает центрированную решетку (рис.6.7). 
 
 
 
Рис.6.7. Структура поверхностной 
центрированной прямоугольной 
решетки ( ) ( ) O22110 Ni −×c , 
образуемой атомами кислорода, 
адсорбированными на поверхно-
сти никеля Ni(110). Здесь sa  и sb  
– основные векторы поверхност-
ной решетки Ni; sasa 2=′  и 

sbsb 2=′  – основные векторы 
поверхностной решетки, образуе-
мой адатомами кислорода [4] 
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6.3. Дифракция на кристаллической решетке 

6.3.1. Дифракция на трехмерной решетке 

Явление дифракции на решетке наблюдается в том случае, когда 
период решетки d  сравним с длиной волны λ  падающего излуче-
ния. Условие наблюдения дифракции при зеркальном отражении от 
параллельных атомных плоскостей (рассеянии на угол θ2 ) – усло-
вие дифракции Брегга–Вульфа, – имеет вид:  

θλ sin2dm = ,                                  (6.9) 
где т – целое число, а θ  – угол Брегга (см. рис.6.8). 
 

 
 
 
 
 
 
 
Рис.6.8. Схема дифракции Брегга–
Вульфа на атомных плоскостях кри-
сталла с межплоскостным расстоя-
нием d. Показаны падающий и от-
раженный лучи для двух соседних 
плоскостей. Разность хода равна 

θsin2d  80) 
 

Альтернативным описанием дифракции является описание Ла-
уэ. Пусть на кристалл падает плоская волна с волновым вектором 

nk
λ
π2

=  ( n – единичный вектор, задающий направление распро-

странения волны), которая после рассеяния имеет волновой вектор 

nk ′=′
λ
π2

. Обозначим через d  вектор, соединяющий две парал-

лельные атомные плоскости, от которых происходит отражение, и 
направленный по нормали к данным плоскостям. 

                                                 
80) Н. Ашкрофт, Н. Мермин, Физика твердого тела. – М.: Мир, 1979. 
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Рис.6.9. Иллюстрация к описанию дифракции Лауэ. Показаны падающий и отра-
женный лучи с волновыми векторами λπ /2⋅= nk  и λπ /2⋅′=′ nk  соответст-
венно. Разность хода лучей, рассеянных на двух точках, отстоящих друг от друга 
на расстоянии d, составляет )( nnd ′−⋅  81) 

 
Тогда, как видно из рис.6.9, разность хода волн, отраженных от 
двух атомных плоскостей, можно представить в виде 

)(coscos nndndnddd −′=−′=+′ θθ .        (6.10) 
В соответствии с условием Брегга-Вульфа (6.9) из выражения (6.10) 
следует: 

λmnnd =−′ )( .                              (6.11) 

Поскольку вектор d  совпадает с вектором трансляции прямой ре-
шетки R , то выражение (6.11) можно переписать в виде 

mkkR π2)( =−′ .                           (6.12) 
Сравнивая выражения (6.12) и (6.8) получаем, что разность волно-
вых векторов падающей и отраженной волны совпадает с вектором 
трансляции обратной решетки кристалла: 

hklgkk =−′ .                              (6.13) 
Выражение (6.12) отражает закон сохранения импульса при упру-
гом рассеянии hklgkk +=′ . Закон сохранения энергии при этом 

записывается как 22 kk =′ . 
Графическое представление дифракции в описании Лауэ осно-

вано на построении сферы Эвальда (рис.6.10). В пространстве об-
ратной решетки строятся волновые векторы падающей и отражен-
ной волны, причем конец волнового вектора падающей волны по-
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мещают в начало координат обратной решетки (т.е. в точку, для 
которой вектор трансляции обратной решетки 000ggg hkl =≡ ). 
Поскольку направление падающей волны известно, то такое по-
строение однозначно задает точку Р, в которой располагается нача-
ло векторов k  и k ′ . На рис.6.10 представлена обратная решетка 
для прямой кубической решетки с межатомным расстоянием (по-
стоянной решетки) d. Период обратной решетки составляет при 
этом d/2π . Сферой Эвальда называется сфера радиуса k с цен-
тром в точке Р. 
 

Рис.6.10. Построение сфе-
ры Эвальда для дифракции 
на кристалле с простой 
кубической решеткой и 
межатомным расстоянием 
d. Волновой вектор па-
дающего луча 0k  показан 
в том же масштабе, что и 
схема обратной решетки. 
Конец вектора 0k   поме-
щается в начало координат 
(000) обратной решетки. 
Сфера с радиусом 0k  и 
центром в начале коорди-
нат называется сферой 
Эфальда. Если какая-либо 
точка обратной решетки 
оказывается лежащей на 
сфере Эвальда, то удовле-

творяется дифракционное условие Брегга. При этом волновой вектор дифрагиро-
вавшего электронного луча равен k ′ . В показанном примере условие дифракции 
выполняется лишь для одного единственного луча. Здесь θ2  – угол рассеяния, g  
– вектор обратной решетки, (hkl) – индексы Миллера данной точки на сфере 
Эвальда [4] 

 
Тогда если какая-либо точка обратной решетки А с координата-

ми (hkl) попадает на сферу Эвальда, то для нее автоматически вы-
полняется условие дифракции Брегга-Вульфа в записи Лауэ (6.12). 
Каждой такой точке можно сопоставить дифрагировавший луч, ко-
торый образует точечный рефлекс на дифракционной картине. Как 
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видно, этому условию удовлетворяет достаточно малое число точек 
обратной решетки.  

6.3.2. Дифракция на двумерной решетке 

При рассмотрении задачи о дифракции на двумерной периоди-
ческой структуре также воспользуемся процедурой построения 
сферы Эвальда. Обратная решетка для двумерного кристалла будет 
представлять собой набор параллельных стержней. Это объясняется 
тем, что при образовании поверхности периодичность в направле-
нии, перпендикулярном к поверхности, нарушается, т.е. расстояние 

∞→d . При этом расстояние между точками обратной решетки 
0/2* →= dd π , т.е. набор точек вырождается в прямую. На 

рис.6.11 представлена сфера Эвальда и обратная решетка для дву-
мерной квадратной решетки. Напомним, что в отличие от двумер-
ного рисунка, где сфера представлена окружностью, в действитель-
ности картина является трехмерной! 

 
Рис.6.11. Применение по-
строения сферы Эвальда для 
решения задачи о дифракции 
электронного луча на дву-
мерной квадратной решетке 
атомов со стороной а. В дан-
ном примере могут возник-
нуть семь упругорассеянных 
дифрагированных лучей, 
если падающий пучок имеет 

волновой вектор 0k  и падает 
под углом ϕ  к поверхност-
ной нормали. Четыре луча 
рассеиваются обратно от 
поверхности кристалла, а три 
луча входят внутрь кристал-
ла. На самом деле число лу-
чей будет больше семи, по-
скольку на рисунке показаны только лучи, лежащие в плоскости падающего пучка. 
На вставке приведена схема рассеяния в реальном пространстве [4] 

 
По аналогии с рассуждениями, проведенными для трехмерного 

случая, получаем, что дифракционную картину будут давать лишь 
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те лучи (обозначаемые волновыми векторами ik ), которые прохо-
дят через точки пересечения сферы Эвальда со стержнями обратной 
решетки. На рис.6.11 таких лучей будет семь, однако в действи-
тельности их намного больше, поскольку мы изобразили лишь те 
лучи, которые лежат в плоскости падающего луча. Из семи изобра-
женных лучей три будут рассеянны вперед внутрь кристалла, а че-
тыре рассеются обратно и дадут дифракционную картину 
(рис.6.12). 
 В силу потери периодичности поверхностной решетки вдоль 
нормали к поверхности законы сохранения импульса и энергии в 
случае дифракции на двумерной решетке имеют вид: 

hkgkk +=′ ||||  
и  

22 kk =′ .                                        (6.14) 
Здесь символом || обозначена составляющая волнового вектора, па-
раллельная поверхности, а ** bkahghk +=  – вектор трансляции 
обратной поверхностной решетки с основными векторами 

nb
S

a ×=
π2*  и an

S
b ×=

π2*  ( baS = ). Нормальная к поверхно-

сти составляющая волнового вектора падающего излучения при 

таком рассеянии не сохраняется. С учетом того, что ϕ
λ
π sin2

|| =k , 

)2sin(2)2sin(|| ϕθ
λ
πθϕπ +=−−=′ kk , а 22 khghk += , то за-

кон сохранения импульса принимает вид: 
222sin2)2sin(2 kh

d
++=+

πϕ
λ
πϕθ

λ
π . 

Отсюда легко получить выражение для межатомного расстояния d: 

ϕϕθ
λ

sin)2sin(

22

−+
+

=
khd .                           (6.15) 
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Рис.6.12. Дифракционная геометрия 
для рассеяния на поверхностной ре-
шетке кристалла при угле падения ϕ , 
азимутальном угле ψ  и угле рассея-

ния θ2 . Показан падающий луч, два 
дифрагированных луча, рассеянных 
обратно от поверхности кристалла, два 
дифрагированных луча, рассеянных 
внутрь кристалла, и прошедший луч  
[4] 

 
Для нормального падения ( 0=ϕ ) имеем 

)2sin(

22

θ
λ khd +

= .                               (6.16) 

Таким образом, измеряя брегговский угол, определяемый распо-
ложением рефлексов на получаемой дифракционной картине, и 
зная длину волны падающего излучения, можно найти межатомное 
расстояние. 

В общем случае выбор используемого излучения основывается 
на удовлетворении условия дифракции, т.е. сравнимости длины 
волны излучения с межатомным расстоянием в кристалле 3~d  Å.  

Для электромагнитного излучения данному условию удовлетво-
ряют рентгеновские кванты с энергией 1÷10 кэВ: 

( кэВ 4~
см 103

см/с 103сэВ 1015.4~/~/ 8-

1015

⋅
⋅⋅⋅⋅

==
−

dhchchvEhv λ ). 

Рентгеновское излучение используется в методе рентгеноструктур-
ного анализа объемных кристаллов. 

Для пучка электронов энергия должна составлять 10÷200 эВ: 
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.эВ 20~
м 109кг 101.92

Кл 1062.1сДж 1062.6~

~2/~2/2/

220-31-

19-22682

22222

⋅⋅⋅⋅
⋅⋅⋅⋅

==
−

dmhmhmpE eeee λ
 

На этом принципе основаны методы дифракции медленных и 
быстрых электронов.  

В качестве излучения можно также использовать пучок «тепло-
вых» нейтронов с энергиями 0.1÷0.01 эВ: 

эВ 01.0~
м 109кг 107.12

Кл 1062.1сДж 1062.6~2~ 220-27-

-1922682
2

⋅⋅⋅⋅
⋅⋅⋅⋅ −

dmE nn . 

Преимущества использования для исследования структуры по-
верхности электронного пучка перед нейтронным и рентгеновским 
излучением заключается в простоте его фокусировки, большом се-
чении рассеяния (рис.6.13) и малой глубине проникновения элек-
тронов с данными энергиями в образец (длина свободного пробега 
~ 5÷10 Å). 

 
 

 
 
 
 
Рис.6.13. Примерные за-
висимости амплитуд 
атомного рассеяния от 
энергии электронов и 
рентгеновских квантов 
для случая алюминия. По 
мере возрастания ампли-
туды рассеяния электро-
нов средняя глубина ана-
лизируемого слоя убывает 
[4] 
 

6.4. Аппаратура, геометрия и структурные 
эффекты в ДМЭ 

Схема экспериментальной установки для дифракции медленных 
электронов представлена на рис.6.14. В данной геометрии исполь-
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зуется нормальное падение электронов на поверхность образца 
( 0=ϕ ) при энергии электронов 500100 ÷=E  эВ и токе в падаю-
щем электронном пучке 1÷2 мкА с диаметром пучка 0.1÷1 мм.  
 
Рис.6.14. Схема установки 
для ДМЭ. Электронный 
пучок падает по нормали к 
поверхности образца, а 
дифрагированные под 
различными углами элек-
троны проходят через 
систему задерживающих 
сеток 1–3 и попадают на 
флюоресцентный экран, 
формируя дифракционное 
изображение в виде све-
тящихся рефлексов. Экран 
и сетки представляют со-
бой сферические секции, 
общий центр которых 
находится на поверхности 
образца в той точке, куда 
падает первичный электронный пучок. Нить накала электронной пушки находится 
под отрицательным потенциалом pV− , определяющим кинетическую энергию 

первичного электронного пучка peVKE = . В области между заземленными об-

разцом и сеткой 1 электроны движутся свободно. На задерживающие сетки 2 и 3 
подается отрицательный потенциал VVp Δ+− , создающий барьер для неупруго-

рассеянных электронов с энергиями peVKE < , а на флюоресцентный экран – 

ускоряющее положительное напряжение +5 кВ (рис.6.15) [4] 
 

На нить накала электронной пушки подается отрицательное на-
пряжение pV− , а между заземленным образцом и полусфериче-
ским флуоресцентным экраном, визуализирующим дифрагирован-
ные электронные пучки, устанавливаются три замедляющие сетки, 
из которых внутренняя заземлена, а две внешних находятся под по-
тенциалом, немного меньшим потенциала нити накала VVp Δ+−  

( pVV <<Δ ). В пространстве между образцом и первой сеткой про-
исходит свободный разлет рассеянных электронов, между первой и 
второй сетками происходит их замедление и отсев неупругорассе-
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янных электронов с энергиями peVEE =<< 0 , между второй и 
третьей – свободный разлет оставшихся упругорассеянных элек-
тронов, а между третьей и экраном – их ускорение. Распределение 
потенциала между экраном и образцом показано на рис.6.15. 

 

 
Рис.6.15. Распределение потенциала между образцом, задерживающими сетками 1, 
2 и 3 и флюоресцентным экраном в установке по ДМЭ. Упругорассеянные элек-
троны с кинетической энергией peV , определяемой напряжением pV  на нити на-

кала электронной пушки, проходят через задерживающие сетки, в то время как 
электроны, испытавшие ряд неупругих потерь и имеющие меньшие кинетические 
энергии, задерживаются потенциальным барьером, создаваемым сетками 2 и 3, на 
которые подается напряжение VVp Δ+− , где pVV <<Δ . Это позволяет получать 

более контрастную дифракционную картину на экране 
 

В представленной геометрии наблюдение дифракционных реф-
лексов на экране проводится через прозрачное окно, установленное 
за образцом. Поэтому размеры образца  и электронной пушки 
должны быть достаточно малы, чтобы не заслонять от наблюдателя 
всей дифракционной картины. 

Наблюдаемая на флюоресцентном экране дифракционная карти-
на представляет собой набор точечных рефлексов (рис. 6.16). Зная 
геометрию установки для каждого рефлекса можно определить 
значение брэгговского угла θ . Если L – расстояние от образца до 
экрана, а Lh <<  – расстояние от центрального пятна экрана до од-
ного из рефлексов (см. рис. 6.16), то угол рассеяния θ2  определя-
ется из соотношения  

Lh /2sin =θ .                                  (6.17) 



 247

 

      
Рис. 6.16. Дифракционная картина от поверхности Si(111)7×7 (центральное темное 
пятно представляет собой тень от образца на экране установки ДМЭ) [5] и схема-
тическое изображение геометрии в методе ДМЭ: L – расстояние от образца до 
флюоресцентного экрана, α – угол отражения, θ2  – угол рассеяния электронно-
го пучка, h – расстояние от центрального пятна на экране («тень» от электронной 
пушки) до одного из рефлексов, образуемых отраженными электронами 
 

Таким образом, для рассматриваемой геометрии дифракции 
( 0=ϕ ) из соотношений (6.15) и (6.17) можно определить межпло-
скостное расстояние 

hLmd /λ= ,                                  (6.18) 

где 22 khm +=  – целое число. 
На практике дифракционная картина не всегда имеет такой 

простой вид, как представлено на рис.6.16. Усложнение дифракци-
онной картины может быть обусловлено следующими факторами: 

1) эффекты многократного рассеяния электронов; 
2) несовершенство кристаллической решетки; 
3) некогерентность электронного пучка и доменная структура 

поверхности; 
4) тепловые колебания поверхностных атомов. 

 

6.4.1. Влияние дефектов, доменной структуры и кластеров 
на поверхности 

Идеальное периодическое расположение атомов поверхности 
порождает дифракционную картину рефлексов в ДМЭ. Периодич-
ность и резкость рефлексов (пятен) определяется трансляционной 
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симметрией решетки поверхности и инструментальным фактором 
(разрешением электронно-оптической системы прибора и парамет-
рами электронного пучка). Наличие любых дефектов на поверхно-
сти образца приведет к искажению дифракционной картины. По-
этому, в общем случае, степень ее отличия от дифракционной кар-
тины для идеального кристалла может служить мерой несовершен-
ства поверхности. Примером несовершенств являются протяжен-
ные и точечные дефекты, статический или динамический беспоря-
док атомов, атомные ступеньки и домены или сформированные на 
поверхности кластеры с различной кристаллической ориентацией. 

Так, периодичность в расположении определенного дефекта 
(например, атомных ступеней) на поверхности приводит к расщеп-
лению рефлексов, причем расстояние между расщепленными пят-
нами будет равно отношению периодов атомной решетки поверх-
ности и структуры дефектов. Если в периодической структуре име-
ется определенный разброс по расстояниям, то он приведет к раз-
мытию (уширению) дифракционных пятен, тем большему, чем 
больше этот разброс. Одной из причин уширения дифракционных 
пятен также являются тепловые колебания атомов решетки. 

Важным параметром электронного пучка, влияющим на харак-
тер дифракционной картины, является его когерентность. Размер 
зоны когерентности XΔ  первичного электронного пучка определя-
ется разбросом по энергии EΔ , углом расходимости β2  и энерги-
ей E (или зависящей от энергии длиной волны λ ): 

( )2
~ ,

2 1 /
X

E E

λ

β
Δ

+ Δ
                          (6.19) 

и для типичных значений 5.0=ΔE  эВ, 01.02 =β  рад и 100=E  
эВ составляет 10~XΔ  нм. Пусть поверхность исследуемого об-
разца не является монокристаллической, а представляет собой на-
бор доменов или кластеров с характерным размером а. Тогда при 

aX <Δ  общая дифракционная картина будет определяться некоге-
рентным сложением дифракционных картин от отдельных доме-
нов/кластеров, и для поликристаллического образца или набора 
кластеров с различной кристаллической ориентацией точечные 
рефлексы от отдельных доменов/кластеров будут «размазаны» с 
образованием дифракционных колец. Если же кластеры на поверх-
ности имеют одинаковую кристаллическую ориентацию, то ди-
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фракционная картина от них не будет отличаться от дифракции на 
сплошной монокристаллической пленки. В случае aX >Δ  коге-
рентность лучей, дифрагировавших на доменах/кластерах с различ-
ной кристаллической ориентацией, приведет к их интерференции и, 
таким образом, значительно усложнит общую дифракционную кар-
тину. 

6.4.2. Учет тепловых колебаний атомов решетки 
Зависимость интенсивности дифрагировавшего электронного 

пучка от амплитуды отклонения атомов определяется соотношени-
ем:  

)exp(0 MII −= , 

где ( )22

3
1 kuM Δ=  – фактор Дебая–Валлера 

( hkgkkk =−′=Δ ). 

Здесь 

( )[ ]TT
kM

Tu DD
D

4//3
2

0

2
2 Θ+Θ

Θ
= φ ,                (6.20) 

где M0 – масса атома, Т – температура, k – постоянная Больцмана, 
DΘ  – дебаевская температура, определяемая соотношением 

DkΘ=ω  (ω – наибольшая возможная частота фонона в твердом 

теле), а ∫ −
=

x

ye
ydy

x
x

0 1
1)(φ  – функция Дебая. Теоретическая зависи-

мость среднеквадратичной амплитуды тепловых колебаний атомов 
кристаллической решетки >< 2u  от температуры Т (сплошная 
кривая) представлена на рис 6.17. 
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Рис.6.17. Теоретическая зависимость среднеквадратичной амплитуды тепловых 

колебаний атомов кристаллической решетки >< 2u  от температуры Т (сплош-

ная кривая) и ее асимптотический вид при температурах DT Θ>>  (пунктирная 
кривая). При нулевой температуре существуют так называемые «нулевые колеба-

ния», среднеквадратичная амплитуда которых составляет DkM Θ  43 /2  

 
Таким образом, с увеличением температуры и амплитуды коле-

бания атомов поверхности интенсивность дифракционного пятна 
будет экспоненциально уменьшаться. 

6.5. Использование метода ДМЭ в исследовании 
наноструктур и поверхности твердого тела 

1. Исследование адсорбции In на поверхности Si(111) 

Структура поверхностной решетки, образуемой адсорбирован-
ными атомами на поверхности подложки, отображается в виде до-
полнительных рефлексов в дифракционной картине. В ряде случаев 
симметрия подложки допускает существование нескольких доме-
нов с различной структурой. 
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Рис. 6.18. Схематическое изображение дифракционных рефлексов и эксперимен-
тальные дифракционные картины, полученные при исследовании адсорбции ато-
мов In на поверхности Si(111). В процессе осаждения образующаяся при комнат-
ной температуре исходная структура In3033)111(Si −°−× R  (а) переходит в 
структуру 2×2 (в). На промежуточной стадии осаждения (б) домены обеих струк-
тур сосуществуют [5] 
 

Так, при адсорбции In на поверхности Si(111) при комнатной 
температуре атомы In образуют поверхностную структуру 

33 × , которая при увеличении степени покрытия переходит в 
структуру 22× . На промежуточной стадии осаждения обе струк-
туры сосуществуют, что проявляется в дифракционной картине 
(рис. 6.18) [5].  

 
2. Исследование ансамбля нанокластеров на поверхности 

Метод ДМЭ может использоваться для исследования ансамбля  
нанокластеров на поверхности подложки. В этом случае анализи-
руют не всю дифракционную картину, а распределение интенсив-
ности электронного сигнала внутри одного точечного рефлекса.  
Профиль рефлекса ДМЭ несет информацию о таких статистических 
параметрах ансамбля нанокластеров, как распределение кластеров 
по размерам и расстояниям, из которых можно найти значения 
среднего размера кластеров и среднего расстояния между ними. 
Схематически процедура анализа профиля рефлекса ДМЭ показана 
на рис. 6.19.   
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Рис. 6.19. Схематическая 
диаграмма, иллюстри-
рующая применение ме-
тода анализа профиля 
рефлекса ДМЭ для сис-
темы кластеров В на под-
ложке А (см. пояснение в 
тексте) 81) 
 

Картину распределения интенсивности в дифракционном реф-
лексе в пространстве волновых векторов k  можно трактовать как 
фурье-преобразование изображения поверхности в реальном про-
странстве. В случае изотропного распределения интенсивности оно 
может быть сведено к одномерной зависимости )(kI , которая со-
ответствует фурье-преобразованию системы одномерных класте-
ров. В этом случае, зная степень покрытия поверхности островками 
и функциональный вид распределения в определенном приближе-
нии можно рассчитать зависимость )(kI . Аппроксимация экспери-
ментальных данных расчетной зависимостью позволяет определить 
такие параметры распределения, как  средний размер кластеров и 
среднее расстояния между ними, а также сделать вывод о степени 
пространственного упорядочения в ансамбле нанокластеров. 
 На рис. 6.20 представлены трехмерные профили интенсивности 
рефлексов ДМЭ и СТМ-изображения поверхности Al2O3 с нанокла-
стерами родия, сформированными при температурах 90 К и 300 К. 
Анизотропное пространственное распределение нанокластеров Rh, 
декорирующих линейные дефекты поверхности при Т=300 К, отра-
жается в виде широкого профиля интенсивности сигнала ДМЭ, в то 

                                                 
81) M.Baumer, H.-J. Freund // Progress Surf. Sci. 61 (1999) p.127. 
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Рис. 6.20. Профили интенсивно-
сти точечного рефлекса ДМЭ 
(слева) и СТМ-изображения 
(справа) ансамбля нанокласте-
ров Rh, сформированных на 
поверхности Al2O3/NiAl(110) 
при T=90 K (a, b) и Т=300 К (c, 
d, вставка просканирована с 
лучшим разрешением). Энергия 
электронов 30 эВ, размер СТМ-
изображений 80×80 нм 82) 
 
время как в случае конденсации при низких температурах (Т=90 К) 
распределение кластеров по расстояниям оказывается более одно-
родным. 
 

           
Рис. 6.21.  Распределение интенсивности сигнала рефлекса (00) дифракционной 
картины ансамбля нанокласеров Pd на поверхности Al2O3/NiAl(110), сформиро-
ванного осаждением палладия с номинальной толщиной 0.2 нм при K 90=T , при 
различных энергиях электронов (а); зависимость среднего размера наноклаастеров 
Pd от номинальной толщины осажденного металла, полученная из анализа профи-
ля рефлекса ДМЭ (б) 82) 
 

                                                 
82) C.T. Campbell // Surf. Sci. Rep. 27 (1997) p.1. 
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На рис.6.21 приведены профили рефлекса ДМЭ для системы на-
нокластеров палладия, сформированных на поверхности 
Al2O3/NiAl(110), а также полученная из их анализа зависимость 
среднего размера нанокластеров от количества осажденного палла-
дия, выраженного в единицах номинальной толщины. Таким обра-
зом, метод ДМЭ позволяет исследовать процессы роста нанокла-
стеров на поверхности подложки. 
 

6.6. Контрольные вопросы к главе 6 
 

1. Назовите существующие типы поверхностных решеток Браве. 
2. Почему поверхностная решетка может отличаться от объем-

ной решетки кристалла и какие обозначения используют для по-
верхностной решетки? 

3. Что такое угол Брегга? 
4. В чем состоит описание Лауэ дифракции на кристалличексой 

решетке? 
5. Что такое сфера Эвальда и для чего она используется? 
6. Чем отличается построение сферы Эвальда для дифракции на 

трехмерной и двумерной кристаллических решетках? 
7. Можно ли наблюдать дифракционную картину при отраже-

нии электронов с энергией 200 кэВ от поверхности кристалла? 
8. Какие явления приводят к размытию рефлексов дифракцион-

ной картины при дифракции электронов на кристаллической ре-
шетке поверхности? 
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ЗАДАЧИ 
 

1. Определить давление остаточных газов в вакуумной камере 
электронного спектрометра, необходимое для того, чтобы в ходе 
эксперимента поверхность исследуемого образца оставалась атом-
но-чистой. 

2. Определить энергию плазмонных колебаний, возбуждаю-
щихся в объемных и поверхностных слоях магния, поверхность ко-
торого окислена (диэлектрическая проницаемость оксида магния 
9.65). 

3. Найти выражение для энергии иона массой m, претерпевшего 
двукратное упругое рассеяние на атомах поверхности с массой M. 
Начальная энергия иона Е0, угол рассеяния θ.   

4. Определить энергию кванта рентгеновского излучения hν, 
необходимую для фотоионизации уровня 2p3/2 металлической меди. 

5. Показать, что свободный электрон не может поглотить фотон 
(нет фотоэффекта на свободных электронах). 

6. При малых напряжениях и температуре туннельный ток 
( )dI κ2exp −∝ . Считая потенциальный барьер между СТМ-

зондом и образцом 4=Δϕ эВ и точность задания туннельного тока 
% 2/ =Δ II , определить чувствительность Δd СТМ к расстоянию 

до образца d.   

7. Определить долю туннельного тока max/ IIa  на расстоянии 
одного атома a от центра полусферического платинового СТМ-
зонда с радиусом закругления острия 100≈R  Å  от максимального 
туннельного тока в центре острия Imax при СТМ–поверхности высо-
колегированного кремния n-типа (работа выхода 5=ϕ  эВ). При-
ложенное к зонду напряжение 1−=V  В. 

8. Определить частоту плазмонных колебаний в объеме алюми-
ния зная, что радиус сферы содержащей один валентный электрон, 
равен Basr 2=  ( 529.0=Ba  Å– первый боровский радиус атома 
водорода). 
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