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I N S T Y T U T T E C H N O L O G I I M A T E R I A Ł Ó W E L E K T R O N I C Z N Y C H , W A R S Z A W A 

O defektach sieci przestrzennej 
icryształów badanych 

metodami rentgenowsicimi 

1 , K I N E M A T Y C Z N A T E O R I A D Y F R A K C J I 

B a d a n i a R e n t g e n o w s k i e d e f e k t ó w s i e c i p r z e s t r z e n n e j k r y s z t a ł ó w o p i e r a j ą 

s i ę n a d w ó c h r ó ż n y c h w sformułoweui iu f i z y c z n y m t e o r i a c h d y f r a k c j i . T e o r i i 

k i n e m a t y c z n e j , b ę d ą c e j u p r o s z c z ó n y m p o d e j ś c i e m , k t ó r a p o m i j a o d d z i a ł y w a n i e 

w i ą z e k u g i ę t y c h i t e o r i i d y n a m i c z n e j , k t ó r a J e s t b a r d z i e j w y r a f i n o w a n y m u j ę c i e m 

d y f r a k c j i . T e o r i a k i n e m a t y c z n a o d n i o s ł a w l e l ł d e s u k c e s y w a n a l i z i e s t r u k t u r a l -

n e j k r y s z t a ł ó w i w b a d a n i a c h d e f e k t ó w o d u ż y m s t o p n i u z a g ę s z c z e n i a . N a t o -

m i a s t t e o r i a d y n a m i c z n a z p e ł n y m p o w o d z e n i e m z n a l a z ł a z a s t o s o w a n i e w o p i -

s i e d e f e k t ó w w k r y s z t a ł a c h p r a w i e d o s k o n a ł y c h . Z a k r e s t e g o a r t y k u ł u o g r a n i -

c z a s i ę t y l k o d o z a s t o s o w a ń t e o r i i k i n e m a t y c z n e j . 

P o d s t a w ą t e j t e o r i i J e s t z a ł o ż e n i e , ż e d y f r a k c j ę p r o m i e n i r e n t g e n o w s k i c h w 

k r y s z t a ł a c h , f a z a c h n i e u p o r z ą d k o w a n y c h , a t a k ż e w c i e c z a c h i g a z a c h m o ż n a 

o p i s a ć z a p o m o c ą t e o r e m a t u o a u t o k o r e l a c j i z t e o r i i t r a n s f o r m a c j i F o u r i e r a [ l ] , 

k t ó r y w przypac^ku t e g o z a g a d n i e n i a m o ż n a p r z e d s t a w i ć n a s t ę p u j ą c o ! 

J e ż e l i f u n k c j a g ę s t o ś c i e l e k t r o n o w e j w k r y s z t a l e 0 ( r ) p o s i a d a t r a n s f o r m a t ę 

F o u r i e r a z w a n ą a m p l i t u d ą s t r u k t u r a l n ą 

P ( T ) - i> ( r ) e x p ( - 2 ; t t dV^ 

to f u n k c j a a u t o k o r e l a c j i 

Q(T) ¿»"(T + dVy 

p o s i a d a t r a n s f o r m a t ę F o u r i e r a | F ( s ) | ^ 

g d z i e ; r - w e k t o r w p r z e s t r z e n i r e a l n e j , 

s - w e k t o r w p r z e s t r z e n i o d w r o t n e j , « 

y - p o ł o ż e n i e p u n k t u z w i ą z a n e g o z c a ł k o w a n i e m w p r z e s t r z e n i r e a l n e j . 
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F ( T ) - d la k r y s z t a ł u i d e a l n i e p e r i o d y c z n e g o ma p o s t a ć 

^ h k l " f f i ^ ^ ^ 

g d z i e s u m o w a n i e p r z e b i e g a w o d n i e s i e n i u d o atomów w k o m ó r c e e l e m e n t a r n e j 

z a j m u j ą c y c h p o ł o ż e n i a x , y , z . 

E x p e r y m e n t a l n a f u n k c j a i n t e n s y w n o ś c i o p i s u j ą c a r o z k ł a d y n a t ę ż e ń w p r z e s -

t r z e n i s i e c i o d w r o t n e j l ( s ) j e s t p r o p o r c j o n a l n a d o 

I ( s ) - a | p ( s ) 2 | 

g d z i e a j e s t z ł o ż o n ą f u n k c j ą u w z g l ę d n i a j ą c ą w i e l e c z y n n i k ó w i s t o t n y c h w p r o -

c e s i e d y f r a k c j i . 

J e ż e l i a t o m y p r z e d s t a w i m y j a k o p u n k t o w e c e n t r a r o z p r a s z a j ą c e r o z ł o ż o n e 

w i d e a l n i e p e r i o d y c z n e j s i e c i to o b r a z d y f r a k c y j n y z g o d n i e z t r a n s f o r m a c j ą 

F o u r i e r a ma c h a r a k t e r p r z e d s t a w i o n y n a r y s . 1. 

9 { x ) F(x) 

o X O S 

R y s . 1 , S i e ć J e d n o w y m i a r o w a z punktowymi centrami r o z p r a s z a j ą c y m i 

I j e j o b r a z d y f r a k c y j n y 

W t e n s p o s ó b j e s t p r z e d s t a w i o n e p o w i ą z a n i e m i ę d z y r o z k ł a d e m a tomów w 

p r z e s t r z e n i r e a l n e j a r o z k ł a d e m n a t ę ż e ń p r o m i e n i o w a n i a r o z p r o s z o n e g o w ^ 

p r z e s t r z e n i s i e c i o d w r o t n e j . 

J a k o p r z y k ł a d z a s t o s o w a n i a t e o r i i k i n e m a t y c z n e j - r o z p a t r z m y w s k r ó c i e z a g a d -

n i e n i e s i n u s o i d a l n e g o z a b u r z e n i a s i e c i s p o w o d o w a n e g o p r z e j ś c i e m p o d ł u ż n e j 

fali a k u s t y c z n e j , k t ó r a p r z e s u w a a t o m y z p o ł o ż e ń r ó w n o w a g o w y c h . Z a g a d n i e n i e 

to j e s t z w i ą z a n e z d r g a n i a m i c i e p l n y m i a t o m ó w w k r y s z t a l e . W p r z y p a d k u j e d n o -

w y m i a r o w y m z a g a d n i e n i e to z o s t a ł o d o k ł a d n i e o p r a c o w a n e p r z e z K e l l e r a [ z ] . 

P o s ł u ż y m y s i ę tuta j t e o r e m a t e m o p o d o b i e ń s t w i e , k t ó r y mówi, ż e j e ż e l i 

f u n k c j a f ( x ) ma t r a n s f o r m a t ę F o u r i e r a F ( U ) , to f u n k c j a f ( x ) c o s < o x ma t r a n s -

f o r m a t ę f p ' i u - + ^ F ' i u + •—). E f e k t e m s i n u s o i d a l n e j m o d u l a c j i f u n k c j i 

g ę s t o ś c i e l e k t r o n o w e j w p r z y p a d k u t r ó j w y m i a r o w y m j e s t p o j a w i e n i e s i ę r e f l e k s ó w 

s a t e U t ó w z w i ą z a n y c h z p i k a m i B r a g g a . I c h p o ł o ż e n i e w p r z e s t r z e n i o d w r o t n e j 

J e s t z w i ą z a n e z k i e r u n k a m i i d ł u g o ś c i a m i w e k t o r ó w f a l o w y c h . Z b i ó r s a t e l i t ó w 

o d p o w i a d a j ą c y c h fa lom a k u s t y c z n y m w y n i k a j ą c y m z t e o r i i s i e c i o w e j B o m a -

^ o n KórmiSna t w o r z y tzw. s i e ć G i b b s a w p r z e s t r z e n i f a z o w e j . T e n z b i ó r o d n o -

s i s i ę d o p i e r w s z e j s t r e f y B r i l l o u i n a ( r y s . 2 ) . 

W a r u n e k d y f r a k c j i d l a k s z t a ł t u o d c h y l o n e g o o d p o ł o ż e n i a B r a g g a j e s t s p e ł -

n i o n y p r z e z w s z y s t k i e k t ó r e z w ę z ł a s i e c i o d w r o t n e j d o s i ę g a j ą p o w i e r z c h n i 

s f e r y EweUda. 
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Ry8. 2. Konstrukcja Ewalda przed-
stawiająca warunek dyfrak- ' 
kcjl dla fali sprężystej o ' 
wektorze falowym q'Kp wek-
tor fali padajęcej, K wek-
tor fali ugiętej , S wektor 
w przestrzeni odwrotnej, 
"hkl sieci odwrot-

• A ~ '«ętiO który krysz-
tał Jest odchylony od poło-
żenia Bragga 

2 . R O Z P R A S Z A N I E D Y F U Z Y J N E 

K r y s z t a ł o doskoneule p e r i o d y c z n y m r o z k ł a d z i e a t o m ó w w s i e c i p r z e s t r z e n -

n e j p o w i n i e n r o z p r a s z a ć w t e n s p o s ó b , a b y p r o m i e n i o w a n i e u g i ę t e b y ł o s k u -

p i o n e t y l k o w w ę z ł a c h s i e c i o d w r o t n e j , c z y l i w t z w . p i k a c h B r a g g a ( r y s , i ) . 

J e d n e i k z d j ę c i a r e n t g e n o w s k i e n a j d o s k o n a l s z y c h k r y s z t a ł ó w j a k i e u d a ł o s i ę 

u 2 y s k a ć w l a b o r a t o r i u m , c z y l i k r y s z t a ł ó w k r z e m u , w y k a z u j ą ł a t w o z a u w a ż a l n e 

r o z p r a s z a n i e p o z a pikami B r a g g a , n a t o m i a s t J e d n o r o d n o ś ć w i ą z e k s p e ł n i a j ą -

c y c h w a r u n e k B r a g g a j e s t w y s o k u i n i e o b s e r w u j e s i ę k o n t r a s t ó w n a t o p o -

g r a f i a c h r e n t g e n o w s k i c h . T o r o z p r a s z a n i e p o z a w ę z ł a m i s i e c i o d w r o t n e j j e s t 

n a z y w a n e r o z p r a s z a n i e m d y f u z y j n y m i j e s t z w i ą z a n e z z a b u r z e n i a m i p e r i o -

d y c z n o ś c i r o z k ł a d u a t o m ó w . W k r y s z t a ł a c h k r z e m u z a b u r z e n i a t e s ą s t o s u n -

k o w o m a ł e w p o r ó w n a n i u z innymi k r y s z t a ł a m i . W y s t ę p u j ą j e d n a k o k r e ś l o n e 

p r z y c z y i i y , z p o w o d u k t ó r y c h n i e m o ż e m y o t r z y m a ć k r y s z t a ł ó w o j e s z c z e 

n i ż s z y m p o z i o m i e d e f e k t ó w . 

T a k w i ę c r e a l n y k r y s z t a ł w o d d z i a ł y w a n i u z p r o m i e n i o w a n i e m r e n t g e n o w s k i m 

w y k a z u j e z a b u r z e n i a o b r a z u d y f r a k c y j n e g o p r z e z p o j a w i e n i e s i ę t ła i z m l a t i ę 

n a t ę ż e ń p i k ó w B r a g g a . P o z i o m t ła 1 o s ł a b i e n i e p i k ó w ' s ą w i e l k o ś c i a m i komplf»-

m e n t a m y m i i s ą z w i ą z a n e z a s a d ą z a c h o w a n i a i n t e n s y w n o ś c i ( t e o r e m a t 

P a r s e v a l a ) . 

p r z y c z y n ą t e g o s t a n u r z e c z y w r z e c z y w i s t y m k r y s z t a l e j e s t to , ż e maniy 

d o c z y n i e n i a z d r g a n i a m i c i e p l n y m i a t o m ó w 1 z d e f e k t a m i s t a t y c z n y m i s i e c i 

p r z e s t r z e n n e j . Efelct d r g a ń c i e p l n y c h j e s t p r z e d s t a w i o n y s c h e m a t y c z n i e n a 

r y s . 2 , n a t o m i a s t a tom m i ę d z y w ę z ł o w y j e s t p r z y k ł a d e m d e f e k t u s t a t y c z n e g o 

( r y s . 4 ) . 

J e ż e l i j a k o u p r o s z c z e n i e o p i s a ć atom m i ę d z y w ę z ł o w y z a p o m o c ą f u n k c j i 

d e l t a D i r a c a , k t ó r a m a j a k o t r a n s f o r m a t ę F o u r i e r a f u n k c j ę s t a ł ą , to w o b r a z i e 

d y f r a k c y j n y m p o j a w i s i ę t ło . W r z e c z y w i s t o ś c i , w p r z y p a d k u t r ó j w y m i a r o w y m , 

tło to p o d l e g a m o d u l a c j o m , z k t ó r y c h m o ż n a o b l i c z y ć s z c z e g ó l n e p o ł o ż e n i e 

atomu m i ę d z y w ę z ł o w e g o w k o m ó r c e e l e m e n t a r n e j . 
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i f łlł łlł łlł łlt • i. 
R y s . 3. E l e k t d y i r a k o y j n y 

B l n u s ó l d a l n e g o 
zaburzonlei s i e c i 

ę W F(S) 

R y s . 4 . Atom m i ę d z y w ę z ł o w y 

p o w o d u j e p o j a w i e n i e e l ą t ła 

1 z m i e n i o n e w y s o k o ś c i pików 

N a t e j d r o d z e d y i u z y j n e r o z p r a s z a n i e promieni r e n t g e n o w s k i c h j e s t j e d n ą 

z metod b a d a n i a d e f e k t ó w s i e c i p r z e s t r z e n n e j k r y s z t a ł ó w , t a k s t a t y c z n y c h . 

J a k i d y n a m i c z n y c h . N i e s t e t y n i e j e s t to m e t o d a b e z p o ś r e d n i a , j a k W y n i k a to 

. z t e o r e m a t u o a u t o k o r e l a c j i , g d y ż z n a k i 1 f a z y amplitud w w y r a ż e n i u | p ( s ) | 

s ą z g u b i o n e . B a d a n i e p o l e g a n a j c z ę ś c i e j n a o b r a n i u modelu P f T ) , o b l i c z e n i u 

( p i s ) ! " i p o r ó w n a n i u z e z m i e r z o n ą f u n k c j ą I n t e n s y w n o ś c i , N i e mamy j e d n a k 

p e w n o ś c i , ż e o t r z y m a l i ś m y r o z w i ą z a n i e j e d n o z n a c z n e . 

R o z p r a s z a n i e d y f u z y j n e J e s t e f e k t e m s ł a b y m . J e s t to d u ż ą p r z e s z k o d ą w 

b a d e u i l a c h d o ś w i a d c z a l n y c h , g d y ż w y m a g a s t o s o w a n i a s i l n y c h ź r ó d e ł p r o m i e -

n i o w a n i a m o n o c h r o m a t y c z n e g o . 

3. E F E K T Y D Y F R A K C Y J N E D R G A Ń C I E P L N Y C H A T O M Ó W 

K r y s z t a ł y , k t ó r e z a w i e r a j ą n i e w i e l e d e f e k t ó w s t a t y c z n y c h ł a t w i e j p o d d a j ą 

s i ę b a d a n i u e f e k t ó w d r g a ń c i e p l n y c h a t o m ó w z a b u r z a j ą c y c h p e r l o d y c z n o ś ć 

s i e c i . D r g a n i a t e p o w o d u j ą o s ł a b i e n i e p i k ó w B r a g g a , k t ó r e n a o g ó ł n i e j e s t 

z g o d n e z w y k ł a d n i c z ą f u n k c j ą D e b y e ' a - W a l l e r a , c i ą g ł e t ło, o k t ó r y m d e c y -

d u j ą f o n o n y o p t y c z n e o r a z r o z p r a s z a n i e w p o b l i ż u p i k ó w B r a g g a , z a k t ó r e 

s ą o d p o w i e d z i a l n e o d d z i a ł y w a n i a d a l e k o z a s i ę g o w e , w tym p r z y p a d k u f o n o n y 

a k u s t y c z n e . 

26 

http://rcin.org.pl



B a d a n i a feksperymentalne t e g o o s t a t n i e g o r o d z a j u r o z p r a s z a n i a d l a k r y s z -

ta łów K C l , V g S i , S i 1 G e p o k a z a ł y i s t n i e n i e o k r e ś l o n y c h w a r u n k ó w geomet>-

r y c z n y c h w p r z e s t r z e n i s i e c i o d w r o t n e j , k t ó r e to r o z p r a s z a n i e s p e ł n i a [ 3 ] . 

M o ż e m y p o w i e d z i e ć , ż e w y s t ę p u j ą tu o k r e ś l o n e r e g u ł y w y b o K i , k t ó r e w p r z e -

c i w s t a w i e n i u do w a r u n k u p r z e d s t a w i o n e g o n a r y s . 3 z a w ę ż a j ą b a r d z o z b i ó r 

d o z w o l o n y c h O g ó l n a r e g u ł a w y m a g a , a b y w e k t o r fa lowy w i ą z k i p a d a j ą c e j , 

w e k t o r w i ą z k i u g i ę t e j dla k r y s z t a ł u o d c h y l o n e g o o d p o ł o ż e n i a B r a g g a , w e k t o r 

s i e c i o d w r o t n e j "R. , o r a z w e k t o r f a l o w y foli a k u s t y c z n e j b y ł y w s p ó ł p ł a s z c z y z -iliCj 

n o w e . D w i e i n n e r e g u ł y o k r e ś l a j ą s z c z e g ó l n e p o ł o ż e n i e r e f l e k s ó w t e r m i c z n y c h 

w z g l ę d e m r e f l e k s u B r a g g a dla k ą t ó w u g i ę c i a m n i e j s z y c h lub w i ę k s z y c h o d 4 5 ° 

[3]. R e f l e k s y t e r m i c z n e m a j ą mały z a k r e s k ą t o w y , c o n i e w y n i k a z w a r u n k ó w 

o k r e ś l o n y c h n a r y s . 3. 

. T a k i e z a c h o w a n i e s i ę r o z p r a s z a n i a c i e p l n e g o n i e w y n i k a z teor i i k i n e m a -

t y c z n e j . T e o r i a d y n a m i c z n a t a k ż e n i e p r z e w i d u j e e f e k t ó w l e g o r o d z a j u . 

P r z e p r o w a d z o n e e k s p e r y m e n t y s k ł a n i a j ą do w n i o s k u , ż e n i e mamy a d e k -

w a t n e g o o p i s u d r g a ń c i e p l n y c h a tomów w k r y s z t a ł a c h . G d y wt i ikniemy w to, 

w j a k i s p o s ó b d r g a n i a c i e p l n e a tomów s ą w ł ą c z o n e d o t e o r i i d y f r a k c j i , s i a -

n i e s i ę J a s n e , ż e o b i e t e o r i e b ę d ą c e j e d y n i e u p r o s z c z o n y m o p i s e m z j a w i s k 

d y f r a k c j i n i e s ą w s t a n i e w y j a ś n i ć o o i s a n y c h p o w y ż e j o b s e r w a c j i . T e o r i a 

k i n e m a t y c z n a w p r o w a d z a d r g a n i a c i e p l n e j a k o d o d a t k o w y e f e k t , t r a k t u j ą c g o 

j a k o d y f r a k c j ę n a m o d u l a c j a c h g ę s t o ś c i e l e k t r o n o w e j , k t ó r y J e s t d o d a w a n y d o 

e f e k t ó w d y f r a k c y j n y c h n a n i e r u c h o m y c h a t o m a c ł i . U j ę c i e to p o m i j a fakt , ż e 

w a k c i e r o z p r a s z a n i a n a s t ą p i ł o p r z e k a z a n i e e n e r g i i f o t o n - f o n o n , a w i ę c miało 

tu m i e j s c e r o z p r a s z a n i e n i e s p r ę ż y s t e . P r z e s u n i ę c i e D o p p l e r a w tym p r z y ^ 

p a d k u w y k r y t o z a p o m o c ą s p e k t r o s k o p i i M & s b a u e r a [ 4 ] . W ł £ ^ z e n i e r o z p r a -

s z a n i a n i e s p r ę ż y s t e g o do o p i s u d y f r a k c j i p o z w o l i z a p e w n e n a l e p s z y o p i s 

o d d z i a ł y w a n i a f o t o n - f o n o n w k r y s z t a l e . T a k i o p i s w y m a g a ł b y z a s t o s o w a n i a 

e l e k t r o d y n a m i k i k w a n t o w e j . N i e s t e t y t e o r i a k w a n t o w a d y f r a k c j i b i o r ą c a t e 

z j a w i s k a p o d u w a g ę n i e z o s t a ł a d o t y c h c z a s s f o r m u ł ę w a n a . 

O b s e r w a c j ę , ż e p o ł o ż e n i a r e f l e k s ó w z w i ą z a n e z r o z p r a s z a n i e m t e r m i c z n y m 

p o d l e g a j ą o k r e ś l o n y m r e g u ł o m g e o m e t r y c z n y m i to , ż e r e f l e k s y t e r m i c z n e s ą 

n a o g ó ł o s t r e n a l e ż y t r a k t o w a ć J a k o u ł a t w i e n i e w o d d z i e l e n i u w o b r a z i e d y f -

r a k c y j n y m e f e k t ó w d e f e k t ó w s t a t y c z n y c h o d d y n a m i c z n y c h . 

M o ż n a w y c i ą g n ą ć J e s z c z e j e d e n w n i o s e k z w i ą z a n y z t e r m i c z n y m r o z p r a -

s z a n i e m d y f u z y j n y m . S u k c e s y k r y s t a l o g r a f i i r e n t g e n o w s k i e j s k ł a n i a ł y n i e k t ó r y c h 

k r y s t a l o g r a f ó w d o f o r m u ł o w a n i a s c h o l a s t y c z n y c h u o g ó l n i e ń . J a k to, ż e s a m a 

a n a l i z a f o u r i e r o w s k a , b e z d o d a t k o w y c h t e o r i i f i z y c z n y c h , w y s t a r c z a do p e ł n e -

g o sformułoweunia teor i i d y f r a k c j i p r o m i e n i r e n t g e n o w s k i c h p r z e z r ó ż n e s t a n y 

materi i . T a k i p o g l ą d p r z e d s t a w i l i H o s e m a n n 1 B a g c h i [ 5 ] . O k a z u j e s i ę j e d n a k , 

ż e a n a l i z a f o u r i e r o w s k a m o d u l a c j i f u n k c j i g ę s t o ś c i e l e k t r o n o w e j n i e J e s t w 

s t a n i e w y j a ś n i ć p o c h o d z e n i a o s o b l i w o ś c i r o z p r a s z a n i a d y f u z y j n e g o . A b y o p i -

s a ć to z j a w i s k o n a l e ż y o d s t ą p i ć od p r z e d s t a w i o n e g o p o w y ż e j p o s t u l a t u i s t a ^ 
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4 . O P I S D E F E K T Ó W S T A T Y C Z N Y C H 

W p r a k t y c e t e o r i a k i n e m a t y c z n a w j e j o b e c n y m s f o r m u ł o w a n i u w y d a j e s i ą 

w y s t a r c z a j ą c a d o b a d a n i e d e f e k t ó w s t a t y c z n y c h . Ś c i s ł e p o d p o r z ą d k o w a n i e 

s i Ę j e j w y m a g a n i o m s t a w i a i tak d u ż e w y m a g a n i a p r z y p r z e p r o w a d z a n i u 

e k s p e r y m e n t ó w . P i e r w s z y w a r u n e k to z e b r a n i e i n f o r m a c j i z j a k n a j w i ę k s z e j 

o b j ę t o ś c i p r z e s t r z e n i s i e c i odwrotne j . Drugim w a r u n k i e m j e s t w y r a ż e n i e z m i e -

r z o n e j f u n k c j i i n t e n s y w n o ś c i w j e d n o s t k a c h a b s o l u t n y c h r o z p r a s z a n i a . P o m i a r y 

f u n k c j i i n t e n s y w n o ś c i p o z a pikami D r a g g a p o w i n n y o b e j m o w a ć s z c z e g ó ł o w y 

p r z e b i e g te j f u n k c j i w o t o c z e n i u piku c e n t r a l n e g o ( t z w . r o z p r a s z a n i e p o d 

małymi k ą t a m i ) , w o t o c z e n i u w ę z ł ó w s i e c i o d w r o t n e j o r a z w p r z e s t r z e n i a c h 

m i ę d z y w ę z ł a m i . P o s t u l a t ten j e s t t rudny w p r a k t y c e d o s p e ł n i e n i a i d l a t e g o 
J e s t r z a d k o r e a l i z o w a n y . 

O b o k t r a d y c y j n e g o p o d z i a ł u de fektów, k t ó r y d z i e l i j e n a p u n k t o w e , l i n i o w e , 

f > ł a s z c z y z n o w e i o b j ę t o ś c i o w e , m o ż e m y p o t r a k t o w a ć j a k o n a d r z ę d n y d e f e k t 

w y s u n i ę c i a a tomów z p o ł o ż e ń r ó w n o w a g ł w i d e a l n i e p e r i o d y c z n e j s i e c i . 

R o z k ł a d w y s u n i ę ć atomów b ę d z i e o p i s a n y p r z e z f u n k c j ę a u t o k o r e l a c j i , k t ó r a 

p r z e z t r a n s f o r m a c j ę F o u r i e r a j e s t z w i ą z a n a z r o z k ł a d e m i n t e n s y w n o ś c i r o z -

p r o s z o n y c h p r o m i e n i r e n t g e n o w s k i c h . U ś r e d n i e n i e r o z k ł a d u w y s u n i ę ć a tomów 

b ę d z i e o d n o s i ć s i ę do o b j ę t o ś c i k r y s z t a ł u o b j ę t e g o w i ą z k ą p r o m i e n i o w a n i a , 

g d y ż w p r o c e s i e d y f r a k c j i mamy do c z y n i e n i a z c a ł k o w a n i e m p r z y c z y n k ó w 

o d p o s z c z e g ó l n y c h c e n t r ó w r o z p r a s z a j ą c y c h . F u n k c j a r o z k ł a d u b ę d z i e n a 

o g ó ł a n l z o t r o p o w a w p r z e s t r z e n i . W y n i k a to z o d d z i a ł y w a ń d a l e k o z a s l ę g o w y c h 

i w k o n s e k w e n c j i p r o w a d z i do zmian p o t e n c j a ł ó w a t o m o w y c h . O tycl> z a b u r z o -

n y c h p o t e n c j a ł a c h n i e w i e l e o b e c r l e wiemy. 

M ó w i ą c o w y s u n i ę c i a c h atomów z w ę z ł ó w s i e c i n a l e ż y p a m i ę t a ć , ż e p o ł o -

ż e n i e r ó w n o w a g o w e n i e musi p o k r y w a ć s i ę z p o ł o ż e n i e m ś r e d n i m , b ę d ą c y m 

w y n i k i e m z ł o ż e n i a d r g a ń c i e p l n y c h atomów. A s f e r y c ż n y r o z k ł a d c h m u r y e l e k -

t r o n o w e j w o k ó ł j ą d r a j e s t p o w o d o w a n y p r z e z a n h a r m o n i z m d r g a ń c i e p l n y c h 

a tomów, a z d r u g i e j s t r o n y j e s t wynikiem w i ą z a ń c h e m i c z n y c h . W p r z y p n d k i i 

k r y s z t a ł ó w o s t r u k t u r z e diamentu, w k t ó r y c h w i ą z a n i a m a j ą c h a r a k t e r w o l e n ~ 

c y j n y , a s f e r y c ż n y r o z k ł a d ' f u n k c j i g ę s t o ś c i e l e k t r o n o w e j j e s t z ł o ż e n i e m obu 

p r z y c z y n k ó w i z n a j d u j e o d b i c i e w d y f r a k c j i r e n t g e n o w s k i e j p r z e z p o j a w i e n i e 

» s i ę r e f l e k s ó w z a b r o n i o n y c h . 

Z d y f r a k c y j n e g o punktu w i d z e n i a r o z r ó ż n i a m y d w a r o d z a j e zaburze i ' i 

b ę d ą c y c h k o n s e k w e n c j ą o d d z i a ł y w a ń w k r y s z t a l e . . P i e r w s z y r o d z a j z a b u r z e ń 

( n i e d o s k o n a ł o ś c i ) ma z a c h o w a n e d a l e k i e u p o r z ą d k o w a n i e w p r z e c l w i e ń s l w i e 

d o d r u g i e g o r o d z a j u , w którym w y s t ę p u j e ty lko b l i s k i e u p o r z ą d k o w a n i e . T o 

r o z r ó ż n i a n i e w y r a ż a s i ę w p r z e b i e g u funkc j i a u t o k o r e l a c j i , k t ó r e j e s t p r z e d -

s t a w i o n e n a r y s . 5. 

28 

http://rcin.org.pl



a) 

Q(r) 

A A A 
Q(r) 

A A A _ a a J I A a a 
o 

R y s . 5. F u n k c j a a u t o k o r e l a c j i ' 

dla p r z y p a d k u z a b u r z e ń 

ha i II b 

P o d s t a w ą do w p r o w a d z e n i a t e g o r o z r r S ż n i e n i a s ą o b s e r w o w a n e w o b r a z a c h 

d y f r a k c y j n y c h r ó ż n y c h k r y s z t a ł ó w t a k i e i c h c e ć h y . J a k s z e r o k o ś ć p i k ó w B r a g -

g a i o s ł a b i e n i e . n a t ę ż e ń p ików B r a g g a w f u n k c j i k ą t a u g i ę c i a . 

W y s u n i ę c i a a tomów z w ę z ł ó w s i e c i s ą p o w o d o w a n e p r z e z d r g a n i a c i e p l n e 

1 r ó ż n e g o r o d z a j u d e f e k t y s t a t y c z n e . J a k d e f e k t y p u n k t o w e , d y s l o k a c j o , b ł ę d y 

u ł o ż e n i a 1 i n n e b ł ę d y w z r o s t u , a t a k ż e w p r z y p a d k u k r y s z t a ł ó w r o z t w o r ó w 

s t a ł y c h p r z e z p o d s t a w i e n i e a t o m ó w w w ę z ł a c t i i m i ę d z y w ę ź i o c h . R o z t w o r y 

s t a ł e s ą p r z e d m i o t e m d a l s z y c h rozważar ' i . 

5 . R O Z T W O R Y S T A Ł E P O D S T A W I E N I O W E 

G d y a t o m y r ó ż n y c h r o z m i a r ó w o b s a d z a j ą s y m e t r y c z n i e r ó w n o w a ż n e w ę z ł y 

s i e c i p r z e s t r z e n n e j k r y s z t a ł u w s p o s ó b s t a t y s t y c z n y , l o k o w a n i e s i ę a t o m ó w 

w o k ó ł w ę z ł ó w s i e c i ś r e d n i e j m o ż e z a c h o d z i ć n a w i e l e s p o s o b ó w . R o z p a t r z m y 

k r a ń c o w e p r z y p a d k i ; a t o m y z a c h o w u j ą ; j a k t w a r d e k u l e i z a j m u j ą p o ł o ż e -

n i a p o z a w ę z ł a m i s i e c i ś r e d n i e j ( r o z k ł a d a tomów b i j d z i e c h a r a k t e r y z o w a ł 

s i ę d w o m a m a k s i m a m i ) , i drugi - a tomy u l e g a j ą d e f o r m a c j i i z a j m u j ą p o ł o ż e -

n i a dolc ładnie w w ę z ł a c h s i e c i ś r e d n i e j ( r o z k ł a d z j e d n y m ^ m a k s i m u m ) . R ó ż n o 

z a c h o w a n i e a t o m ó w w k o n k r e t n y c h p r z y p a d k a c h ma z w i ą z e k z i^ds tęps twomi 

o d p r a w a V e g a r d a , c z y l i od l in iowe j z a l e ż n o ś c i s t a ł e j s i e c i o d s k ł a d u . 

D a l s z ą k o n s e i c w e n c j ą zmian s t r u k t u r a l n y c h s ą z m i a n y s t r u k t u r y e n e r g e t y c z -

n e j k r y s z t a ł ó w r o z t w o r ó w s t a ł y c h ( s t o p ó w ) z e s k ł a d e m . T e z m i a n y s ą w 

s z c z e g ó l n o ś c i b a d a n e w p r z y p a d k a c h metal i i z w i ą z k ó w p ó ł p r z e w o d n i k o w y c h i . 

A n a l i z a f o u r i e r o w s k a o b r a z u d y f r a k c y j n e g o j e s t g łównym ź r ó d ł e m i n f o r m a c j i 

0 p o ł o ż e n i a c h a t o m ó w , a t a k ż e o i c h r o z k ł a d z i e w o k ó ł w ę z ł ó w s i e c i . 

5 .1 . R o z t w o r y s t a ł e a " ' B ^ 

R o z p a t r z m y p r z y k ł a d k r y s z t a ł ó w p s e u d o b i n a m y c h r o z t w o r ó w s t a ł y c h 

G a A S j j jPj^f d l a k t ó r y c h J e s t s p e ł n i o n e p r a w o V e g a r d a . 

K r y s z t a ł y te m a j ą s t r u k t u r ę typu s f a l e r y t u . I z o m o r f i c z n e z a s t ą p i e n i a P 

1 A s m a j ą m i e j s c e w j e d n e j p o d s i e c i r e g u l a r n e j , ś c i e n n i e c e n t r o w a n e j . 
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D r u g a p o d s i e ć J p s t o b s a d z o n o p r z e z a t o m y g a l u . R ó ż n i c j a p r o m i e n i a ł o m o -

w-ycti P i A s w y n o s i 4 % i w y r a j a s i ę w o d l e g ł o ś c i m i ę d z y a t o m o w e j Q a - P 

i G a - A s w a r t o ś c i ą O, 0 9 K 

Z p r z e p r o w a d z o n e j a n a l i z y f o u r i e r o w s k i e j - s z e r o k o ś c i p i k ó w ( r e f l e k s ó w ) 

B r a g g a , o s ł a b i e n i a n a t ę ż e n i a p i k ó w w f u n k c j i k ą l a u g i ę c i a i z a l f - ż n o ś c i k ą t o -

w e j r o z p r a s z a n i a m o n o t o n i c z n e g o ( r o z p r a s z a n i e L a t i e g o ) w y r a ż o n e g o w j e d -

n o s t k a c h a b s o l u t n y c h - w>^^lka, ż e a t o m y P i A s o b s a d z a j ą w ę z ł y s i e c i 

ś r e d n i e j z r o z r z u t e m m n i e j s z y m o d 0 , 0 0 2 [ c ] . T a k w i ę c w p r z y p a d k u 

G a A s ^ P j ^ a t o m y P i A s u l e g a j ą d e f o r m a c j i . S y t u a c j a t a o d p o w i a d a k r y s z -

ta łowi w i r t u a l n e m u , w k t ó r y m o d l e g ł o ś c i m i ę d z y a t o m o w e s ą l i n i o w ą k o m b i n a c j ą 

o d l e g ł o ś c i m i ę d z y a t o m o w y c h w p i e r w o t n y c h s k ł a d n i k a c h , c z y l i w G a A e i G a P . 

P o d o b n i e k o n s t r u u j e s i ę f u n k c j e f a l o w e e l e k t r o n ó w w a l e n c y j n y c h i p o t e n c j a ł y 

a t o m o w e . 

P o w y ż s z y r e z u l t a t o d n o s i s i ę d o k r y s z t a ł ó w , k t ó r y c h k r y s t a l i z a c j a z r o z -

t w o r u p r z e b i e g a ł a z m a ł ą p r ę d k o ś c i ą w z r o s t u . K r y s z t a ł y k r y s t a l i z o w a n e z 

w i ę k s z ą p r ę d k o ś c i ą w z r o s t u w y k a z y w a ł y z a b u r z e n i a II r o d z a j u i m i a ł o m i e j s -

c e p o j a w i e n i e s i ę g r a d i e n t u s t a ł e j s i e c i w k i e r u n k u [ l i i ] . W y g r z e w a n i e 

k r y s z t a ł ó w w t e m p e r a t u r z e 3 0 0 ° C w c z a s i e 1 0 0 g o d z i n p r o w a d z i ł o d o z n i k -

n i ę c i a t y c h e f e k t ó w 1 p o w r o t u d o formy r ó w n o w a g o w e j [ ? ] . 

O O 

O O o 

H y s , 6 . P o d s i e c i r e g u l a r n e ś c i e n n i e 

c e n t r o w a n e o b s a d z o n e p r z e z 

a t o m y g a l u i s t a t y s t y c z n i e 

p r z e z a t o m y A s 1 P 

5 . 2 . P a z y k r y s t a l i c z n e A " ' B' ' ' C * ^ 

P o z o s t a ń m y p r z y s t r u k t u r z e s f a l e r y t u ( r y s . 6 ) i r o z p a t r z m y f a z y k r y s t a l i c z -

n e z ł o ż o n e z 3 p i e r w i a s t k ó w 3 . 4 i 5 g r u p y u k ł a d u p e r i o d y c z n e g o . P r z e d m i e 

tem b a d a ń b y ł y d w a u k ł a d y p i e r w i a s t k ó w B - C - N i G a - S i - P . W o b u p r z y p a ^ 

k a c h o t r z y m a n o f a z y k r y s t a l i c z n e r o z t w o r ó w s t a ł y c h o w z o r a c h ( B N ) ( C ) 

o r a z ( G a P ) ^ « d z i e o < x < 1 . P a z y t e w y s t ę p u j ą d l a " ' 

c a ł e g o z a k r e s u x . T r z y r o d z a j e a t o m ó w m o g ł y b y b y ć r o z ł o ż o n e s t a t y s t y c z r . i e 

w o b u p o d s i e c i a c h , a l e w y n i k b a d a ń r e n t g e n o w s k i c h w s k a z u j e , ż e w t y c h 

f a z a c h ma m i e j s c e k o r e l a c j a w p o ł o ż e n i a c h a t o m ó w . A t o m y b o r u o b s a d z a j ą 

j e d n ą p o d s i e ć , a t o m y a z o t u d r u g ą , z a ś a t o m y w ę g l a w y s t ę p u j ą w J e d n a k o w y m 
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s t o s u n k u vr o b u p o d s l e c l a o h [ s ] , P o d o b n a s y t u a c j a ma m i e j s c e w r o z t w o r a c h 

s t « ł y o h G a P - S i . K o r e l a c j ą o b s a d z e ń a tomów m o ż e m y w y r a z i ć p r z e z z a s t ę p o - ' 

w a n i e p a r a tomów A ' ' - B^ C^-C^, J e s t to z r o z u m i a ł e z p o V o d u 

c z ą ć c i o w o j o n o w e g o c h a r a i c t ę r u w i ą z a ń B - N i G - a - P . 

W n i o s k i o s t a n i e u p o r z ą d k o w a n i a z o s t a ł y w y p r o w a d z o n e n a p o d s t a w i e 

p o m i a r ó w n a t ę ż e ń r e f l e k s ó w z g r u p y h ł k + l - 2n ( n - n i e p a r z y s t e ) 

1 s t a ł y c h s i e c i . 

O b o k f a z o s t r u k t u r z e typu s f a l e r y t u o t r z y m a n o f a z y h e k s a g o n a l n e g o 

o < X < 1 [9]. W ł a s n o ś c i e l e k t r y c z n e t y c h f a z z m i e n i a j ą s i ę 

W b a r d z o s z e r o k i m z a k r e s i e , g d y ż graf i t j e s t p ó ł m e t a l e m a h e k s a g o n a l n y B N 

i z o l a t o r e m o p r z e r w i e e n e r g e t y c z n e ] 4 , 2 eV. W w y n i k u p r z e m i a n y f a z o w e j 

p r z y c i ś n i e n i u 1 4 G P a i t e m p e r a t u r z e 3 0 0 0 ° C h e x B N - C p r z e c h o d z i w o p i -

s a n ą p o w y ż e j s t r u k t u r ę r e g u l a r n ą o s i e c i typu s f a l e r y t u . 

N i e u p o r z ą d k o w a n i e w y s u n i ę ć a t o m ó w z w ę z ł ó w s i e c i n i e o d g r y w a d u ż e j 

ro l i w t y c h f a z a c h , g d y ż r ó ż n i c e o d l e g ł o ś c i m i ę d z y a t o m o w y c h s k ł a d n i k ó w s ą 

n i e w i e l k i e 1 w y n o s z ą ] d l a h e x B N - C - 1 , 6 % , d l a r e g u l a r n e g o B N - C - 1 , 3 % 

i d l a G a P - S i - 0 , 3 7 9 t . 

6 . S T R U K T U R A L N A N I E S T A B I L N O Ś Ć V ^ S l 

R o z w a ż a l i ś m y f a z y k r y s t a l i c z n e s t a b i l n e w b a r d z o s z e r o k i m z a k r e s i e 

s k ł a d ó w . P r z e d s t a w i m y t e r a z p r z y k ł a d p r z e c i w s t a w n y - z w i ą z e k m i ę d z y m e t a -

l l c ż n y V g S l , k t ó r y j e s t s t a b i l n y w b a r d z o ^wąskim z a k r e s i e s k ł a d ó w . Z a g a d n i e -

n i e to w i ą ż e s i ę z p o d a t n o ś c i ą n a t w o r z e n i e d e f e k t ó w w I n n y c h f a z a c h A ^ B 

o a t r u k t u i z e t y p u A 1 5 , z k t ó r y c h d u ż a g r t j p a ma w ł a s n o ś c i n a d p r z e w o d z ą c e . 

P o d a t n o ś ć w y r a ż a s i ę ł a t w o ś c i ą t w o r z e n i a d e f e k t ó w ( n p , r a d i a c y j n y c h , z a s t ę -

p o w a n i a a t o m ó w ) 1 d l a t e g o J e s t o k r e ś l a n a terminem n i e s t a b i l n o ś c i s t r u k t u r a l -

n e j t y c h z w i ą z k ó w . K a ż d y z e z w i ą z k ó w m i ę d z y m e t a l i c z n y c h o t e j s t r u k t u r z e 

t r z e b a J e d n a k c h a r a k t e r y z o w a ć z o s o b n a . O p i s z e m y tuta j n a c z y m p o l e g a 

p o d a t n o ś ć n a t w o r z e n i e d e f e k t ó w w V ^ S i , k t ó r y b y ł p j e r w s z y m z n a l e z i o n y m 

R y s . 7 . K o m ó r k a e l e m e n t a r n a V_S1 
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n a d p r z e w o d n i k i e m o w y s o k i e j t e m p e r a t u r z e p r z e j ś c i a ( l 7 K ) , topi s i ę 

k o n g r u e n t n i e ( 2 0 0 " 0 ° C ) i p o s i a d a p o n i ż e j ISOO^C w ą s k i p r z e d z i a ł h o m o g e n i c z -

n o ś c i . 

S t r u k t u r a y ^ S i s k ł a d a s i ę z 3 o r t o g o n a l n y c h ł a ń c u c h ó w atomów w a n a d u i 

a tomów k r z e m u w w i e r z c h o ł k a c h i ś r o d k u komórki s z e ś c i e n n e j (rys. 7). 

N i e s t a b i l n o ś ć s t r u k t u r a l n a V ^ S i , p r z y s k ł a d z i e d o k ł a d n i e równym s t e c h i o m e t -

r y c z n e m u , w y r a ż a s i ę w t r u d n o ś c i o t r z y m a n i a ty lko f a z y A 1 5 b e z j e d n o c z e s -

n e g o w y s t ę p o w a n i a w y d z i e l e ń w a n a d u i V g S i 2 . W y d z i e l e n i a w a n a d u w y s t ę p u j ą 

p r z y s k ł a d a c h u b o ż s z y c h w k r z e m , n iż s k ł a d s t e c h i o m e t r y c z n y , a -

p r z y s k ł a d a c h b o g a t s z y c h , 

P a z a i ^ d z i e l a s i ę d l a t e g o , ż e u k ł a d ł a ń c u c h ó w j e s t u k ł a d e m s t a b i l -

nym i n i e j e s t m o ż l i w e p o d s t a w i e n i e a tomów k r z e m u n a m i e j s c e atomów w a n a d u . 

N a t o m i a s t s ą m o ż l i w e p o d s t a w i e n i a w a n a d u w p o ł o ż e n i a c h k r z e m u . P o w o d u j ą 

o n e w z r o s t s t a ł e j s i e c i . P e w n a c z ę ś ć a tomów w a n a d u t w o r z y w y d z i e l e n i a 

s u b m i k r o s k o p o w e j w i e l k o ś c i . W y d z i e l e n i a r z ę d u 3 0 0 i i u j a w n i a j ą s i ę w r o z p r ^ 

s z a n i u d y f u z y j n y m promieni r e n t g e n o w s k i c h , n a t o m i a s t z a s t ę p o w a n i e atomów 

j e s t z w i ą z a n e z p o j a w i a n i e m s i ę r e f l e k s ó w z a b r o n i o n y c h 1 0 0 , 3 0 0 . T o p o g r a f i e 

r e n t g e n o w s k i e w s k a z u j ą , ż e o b s z a r y , w k t ó r y c h w y s t ę p u j e z a s t ę p o w a n i e 
2 

t w o r z ą w n i e k t ó r y c h p r z y p a d k a c h m a k r o d o m e n y o p o l a c h w i ę k s z y c h n iż 1 mm • 

P r z e d s t a w i o n e z a c h o w a n i e s i ę u k ł a d u f a z o w e g o w p o b l i ż u s k ł a d u 

s t e c h i o m e t r y c z n e g o j e s t p r z e s z k o d ą w o t r z y m a n i u d o s k o n a ł y c h m o n o k r y s z -

ta łów. Z d e f e k t o w a n i e k r y s z t a ł ó w j e s t p o w o d e m z a h a m o w a n i a p r z e j ś c i a p r z e z 

p r z e m i a n ę m a r t e n z y t y c z n ą w t e m p e r a t u r z e 21 K , 

7 . R O Z T W O R Y S T A Ł E M I Ę D Z Y W Ę Z Ł O W E 

S t r u k t u r a a t o m o w a n a j c z ę ś c i e j s p o t y k a n y c h r o z t w o r ó w s t a ł y c h m i ę d z y -

w ę z ł o w y c h j e s t z w i ą z a n a z e s t r u k t u r ą meta lu , w s i e c i k t ó r e g o s ą u m i e s z c z o -

n e m i ę d z y w ę z ł o w e m a ł e a tomy meta lo idu (H, . B , C , N ) . T a k z b u d o w a n o f n z y 

s ą n a z y w a n e f a z a m i m i ę d z y w ę z ł o w y m i ( i n t e r s t i t i a l c o m p o u n d s ) . F a z y to, 

k t ó r y c h s t r u k t u r y s ą s t rukturami defektowymi m a j ą i n t e r e s u j ą c e w ł a s n o ś c i 

s t w a r z a j ą c e m o ż l i w o ś c i z a s t o s o w a ń . N a p r z y k ł a d H f C ^ , x ma tompera t i i rę 

t o p n i e n i a 4 1 0 0 ° C , w y ż s z ą od graf i tu ( H f topi s i ę w 2 2 3 0 ° C ) , N b N ^ i N b C ^ 

s ą n a d p r z e w o d n i k a m i o w y s o k i e j t e m p e r a t u r z e k r y t y c z n e j , N b C ^ , L a B ^ , 

s ą e fektywnymi termoemiterami e l e k t r o n o w y m i . W ł a s n o ś c i f i z y c z n e t y c h z w i ą z -

k ó w z a l e ż ą s i l n i e o d o d s t ę p s t w o d s t e c h i o m e t r i i . U m i e s z c z e n i e atomu m i ę d z y -

w ę z ł o w e g o p o w o d u j e d e f o r m a c j e s i e c i m a c i e r z y s t e j i p r o w a d z i do z a b u r z e ń 

s i e c i I r o d z a j u . 

S t r u k t u r a e l e k t r o n o w a t y c h f a z n i e z o s t a ł a j e s z c z e n a l e ż y c i e z b a d a n a . 

Wiąze in ie c h e m i c z n e w t y c h f a z a c h j e s t m i e s z a n i n ą w i ą z a n i a m e t a l i c z n e g o d - d , 

w i ą z a n i a w a l e n c y j n e g o d - p i d o p e w n e g o s t o p n i a w i ą z a n i a j o n o w e g o . P r z y c z y n -

ku w i ą z a n i a j o n o w e g o n i e u d a ł o s i ę j e s z c z e s p r e c y z o w a ć . 
/ 
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7 . 1 . D i a m e n t y s y n t e t y c z n e 

I n t e r e s u j ą c a s y t u a c j a w y s t ę p u j e w d i a m e n t a c h s y n t e t y c z n y c h . Z b a d a ń 

r e n t g e n o w s k i c h w y n i k a , ż e k r y s z t a ł y d i a m e n t ó w s y n t e t y c z n y c h z a w i e r a j ą w y -

d z i e l e n i a m e t a s t a b l l n y c h w ę g l i k ó w m e t a l u r o z p u s z c z a l n i k a . D i a m e n t y k r y s t e J i -

z u j ą z r o z t w o r u w ę g l a w o k r e ś l o n y c h m e t a l a c h n p . C o , Ni . W ę g l i k i t y c h m e t a l i 

to f a z y C o C , x - ^ lub NIC , x « -r ,̂ w k t ó r y c h a t o m y w ę g l a s ą p o ł o ż o n e 
X ¿ X 4 

m l ę d z y w ę z ł o w o , c z y l i t w o r z ą d e f e k t o w e s t r u k t u r y t y p u N a C l . A t o m y w ę g l a w 

b a r d z o n i e w i e l k i m s t o p n i u z w i ę k s z a j ą s t a ł e s i e c i m e t a l i ( n p . 0 , 4 % d l a N i ę ^ ) . 

Z a c ł i o d z l t eż - s t r u k t u r a l n e p o d o b i e ń s t w o t y c h f a z z e s t r u k t u r ą d i a m e n t u , a t a k ż e 

ma m i e j s c e d u ż a z g o d n o ś ć s t a ł y c h s i e c i . R ó ż n i c e s t e i ł y c h s i e c i N I C ^ i d i a m e n -

tu W y n o s z ą o k o ł o 0 , 0 % , a C o C ^ 1 d i a m e n t u z a w i e r a j ą s i ę w p r z e d z i a l e o d 

p e ł n e j z g o d n o ś c i d o 1 , 2 % . D u ż a c z ę ś ć w y d z i e l e ń m a o r i e n t a c j ę z g o d n ą z mał^ 

r y c í v ' 

T a k w i ę c w l u k a c h o k t a e d r y c z n y c h s i e c i r e g u l a r n e j ś c i e n n i e c e n t r o w a n e j 

m e t a l u z n a j d u j ą s i ę a t o m y w ę g l a ; p o s t a w m y p y t a n i e , C { !y m o ż e w l u k a c h 

o k t a e d r y c z n y c h s i e c i d i a m e n t u ( ^ O O ) , ( f > | o ) , ( O O ^ ) , z n a j d u j ą s i ę a t o m y 

m e t a l u ? P o t w i e r d z e n i e d l a t e g o p r z y p u s z c z e n i a m o ż n a z n a l e ź ć w w y s t ę p o w a n i u 

r e f l e k s ó w z a b r o n i o n y c h p r z e z g r u p ę p r z e s t r z e n n ą d i a m e n t u 2 0 0 i 6 0 0 . 

P o r ó w n a n i e t o p o g r a f i i S c h u l z a r e f l e k s u 2 0 0 , k t ó r a p o k a z u j e z m i a n y n a t ę ż e ń 

w i ą z e k z r ó ż n y c h c z ę ś c i k r y s z t a ł u i a b s o r p c y j n e j t o p o g r a f i i c i e n i o w e j , k t ó r a 

p o k a z u j e p o ł o ż e n i e w y d z i e l e ń b y ł o p o d s t a w ą d o w y c i e k n i ę c i a w n i o s k u o a t o -

m a c h m i ę d z y w ę z ł o w y c h v/ d i a m e n c i e . I/uki o k t a e d r y c z n e s ą o b s a d z o n e w n i e -

w i e l k i m s t o p n i u r ia p o z i o m i e 0 , 1 % a t o m o w e g o , c z y l i j e d e n a t o m m e t a l u pr-eypo— 

d a ś r e d n i o n a 1 2 5 k o m ó r e k e l e m e n t a r n y c h d i a m e n t u . Ś r e d n i a o d l e g ł o ś ć m i ę d z y 

a t o m a m i k o b a l t u w y n o s i w t e j s y t u a c j i 1 1 ^ 

U j a w n i o n e d e f e k t y s i e c i p r z e s t r z e n n e j d i a m e n t ó w s y n t e t y c z n y c h - v r y d z i e -

l e n i a m e t a s t a b l l n y o ł i w ę g l i k ó w i a t o m y m i ę d z j r w ę z ł o w e - s ą w i ą z a n e z m e c h a -

n i z m e m w z r o s t u t y c h k r > - s z t a ł ó w w w a r u n k a c h w y s o k i c h c i ś n i e ń i t e m p e r a t u r . 

H i p o t e z a s t a w i a n a w t j 'm p r z y p a d k u o r z e k a , ż e a t o m y o k r e ś l o n e j g r u p y m e t a l i 

b i o r ą a k t y w n y u d z i a ł w b u d o w i e s i e c i p r z e s t r z e n n e j k r y s z t a ł u . N a l e ż y j e d n a k 

z a u w a ż y ć , ż e n i e j e s t to z w y k ł y p r z y p a d e k k r y s t a l i z a c j i z r o z t w o r u , w k t ó r e j 

a t o m y r o z p u s z c z a l n i k a n i e b i o r ą u d z i a ł u w p r o c e s i e . U d z i a ł a t o m ó w m e t a l u 

p o w o d u j e o b n i ż e n i e b a r i e r y o n e r g e l y c z n e j k o n i e c z n e j d o p o k o n a n i a w p r o c e -

s i e w z r o s t u [ l O ] . 

7 . 2 . R o z t w o r y m i ę d z y w ę z ł o i w e t y p u Z n S - N a C l 

O b e c n o ś ć a t o m ó w m i ę d z y w ę z ł o w y c h w d i a m e n c i e s y n t e t y c z n y m n i e j e s t 

p r z y p a d k i e m o d o s o b n i o n y m w s t r u k t u r a c h d i a m e n t o p o d o b n y c h . P o d o b n e z j a w i s -

k o m a m i e j s c e w k r y s z t a ł a c h P - S i C , k t ó r e m a j ą s t r u k t u r ę t y p u s f a l e r y t u . 

K r y s z t a ł y t e o t r z y m a n e p r z e z ś w i d e r s k i e g o [ l l ] p o w s t a w a ł y p o d c z a s k r y s t a -

l i z a c j i z f a z y g a z o w e j w p r z ^ - p a d k u , g d y k r y s z t a ł y < 1 - S I C ( p o l i t y p 6 H ) b y ł y 
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w y g r z e w a n e n a p o d ł o ż a c h z T a lub T i . O t r z y m a n e tą d r o g ą k r y s z t a ł y ^ S i C 

z a w i e r a j ą T a lub T i w i l o ś c i d o kilicu p r o c e n t a t o m o w y c h . S t r u k t u r a t y c h 

k r y s z t a ł ó w s t a n o w i z ł o ż e n i e p r z e n i k a j ą c y c h s i ę s i e c i typu Z n S ( ( 3 S i C ) i t y p u 

NaCl ( T a C lub T i C ) , T o p r z e n i k a n i e s i ę s i e c i w y n i k a z ioktu , ż e o b i e o n e 

s ą z ł o ż o n e z d w ó c h p o d s i e c i r e g u l a r n y c h . R ó ż n i ą s i ę t y l k o w e k t o r e m r o z s u ^ 

r i i ę c i a t y c h p o d s i e c i , k t ó r y w p i e r w s z y m p r z y p a d k u j e s t o p i s a n y p r z e z 

( f . f . f )• ® w drugim p r z e z O, O ) . 

Atomy meta lu ( T a , T l ) z a j m u j ą p o ł o ż e n i a w l u k a c h o k t a e d r y c z n y c h s t r u k t u -

r y typu Z n S i m a j ą wpływ n a w z r o s t s t a b i l n o ś c i t e r m o d y n a m i c z n e j t e j s t r u k t t i r y 

C z y s t e k r y s z t a ł y P S I C n i e s ą t r w a ł e p o w y ż e j 2 2 0 0 ° C , z a ś k r y s z t a ł y z a t o m a -

mi meta lu w m i ą d z y w ę z ł a c h s ą ti-wałe w 2 6 0 0 ° C , 

8 . W N I O S K I 

W p o w y ż s z y c h p r z y k ł a d a c h s t a r a l i ś m y s i ę p r z e d s t a w i ć o p i s s t a n u z d e f e k -

t o w a n i a k r y s z t a ł ó w , a w p e w n y c h p r z y p a d k a c h o k r e ś l i ć , n a c z y m p o l e g a u p o ^ 

r z ą d k o w a n i e p o ł o ż e ń atomów. 

W n i o s k i o g ó l n e z p r z e p r o w a d z o n y c h b a d a ń r e n t g e n o w s k i c h d e f e k t ó w s i e c i 
p r z e s t r z e n n e j m o ż n a s f o r m u ł o w a ć j a k o p r z e ś w i a d c z e n i a o : 

a ) p o t r z e b i e o p r a c o w a n i n k w a n t o w e j t eor i i d y f r a k c j i o p a r t e j o e l e k t r o d y n a -

mikę k w a n t o w n , k loru b y ł a b y o p i s e m z a w i e r a j ą c y m e x p l i c i t e o d d z i a ł y w a -

n i e foloM—fonf">ri, 

b ) p o t r z e b i e pomiarów f u n k c j i i n t e n s y w n o ś c i r o z p r o s z o n y c h promieni r e n i ^ 

g e n o w s k i c l i w j e d n o s t k a c h a b s o l u t n y c h r o z p r a s z a n i a ; p o m i a r y t e g o r o -

d z a j u u w s i g l ę d t i i a j ą c e tło i piki B r a g g a p o z w o l i ł y t j y n a j e d n o z n a c z n y 

o p i s dyir<-\l<cji w k r y s z t a ł a c h r o z t w o r ó w s t a ł y c h , 

c ) p o t r z e b i e b e z p o ś r e d n i e g o p o w i ą z a n i a b a d a ń d e f e k t ó w z b a d a n i a m i 

m o c h a n i z m ó w k r y s t a l i z a c j i . • 

Z e s z c z e g ó ł o w y c l i b a d a ń m o ż n a w y p r o w a d z i ć n a s t ę p u j ą c e w n i o s k i : 

1. W k r y s z t a ł a c l i r o z t w o r ó w s t a ł y c h G a A s ^ P ^ ^ a t o m y P i A s z a j m u j ą p o ł o -

ż e n i a w p o z y c j a c h s i e c i ś r e d n i e j ( k r y s z t a ł w i r t u a l n y ) z b a r d z o małym 

r o z r z u t e m . ' . 

2 . Z a s t ę p o w a n i e p a r a tomów p r z e z c ' ^ - c ' ^ w f a z a c h k r y s t a l i c z n y c h 

a ' ^ ' d ^ c ' ^ ma m i e j s c e w h e k s a g o n a l n y m B N - C , r e g u l a r n y m BN-C" i C i a P - S i . 

3. W nadprzewodr\il<owym z w i ą z k u m i ę d z y m e t a l i c z n y m V ^ S i , k t ó r y mu bixrdzo 

w ą s k i z a k r e s i i o m o g e n i c z n o ś c i n i e s t a b i l n o ś ć te j f a z y o b j a w i a s i ę t w o r z e n i e m 

w y d z i e l e ń V, V j . S i ^ i p o d s t a w i a n i e m a t o m ó w S i p r z e z V. 

4 . D e f e k t o w e f a z y m i ę d z y w ę z ł o w e : d i a m e n t y s y n t e t y c z n e , P S i C - T a C i P S i C - T i C 

p o w s t a j ą w w y n i k u s p e c j a l n y c h w a r u n k ó w k r y s t a l i z a c j i . 

( T e k s t w y g ł o s z o n y 1 1.1.198.1 r. n a z e b r a n i u s e k c j i " R z e c z y w i s t a s t r u k t u r a 

a w ł a s n o ś c i m a t e r i a ł ó w " K o m i t e t u N a u k o M a t e r i a ł a c l i P A N ) 
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