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В последние годы техника компьютерной рентге-

новской дифракционной микротомографии активно 

развивается как перспективный метод исследования 

микродефектов в кристаллах и их трехмерной рекон-

струкции [1–3]. Важным этапом развития данной 

техники является совершенствование методов чис-

ленного решения уравнений Такаги–Топена, обеспе-

чивающих корректный расчет дифракционного кон-

траста. 

В докладе предложен новый подход к численному 

решению уравнений Такаги–Топена. Предлагаемая 

схема основана на интегрировании уравнений на 

каждом шаге расчетной сетки. В новой схеме исполь-

зовалась интегральная теорема о среднем [4], позво-

ляющая вынести амплитуды волн из-под интеграла: 
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где k = 2π/λ (λ – длина волны излучения), D0 и Dh – 

амплитуды прошедшей и дифрагированной волн, χh и 

χ
h̅
 – фурье-компоненты диэлектрической восприим-

чивости кристалла; s0 и sh – координаты вдоль 

направлений прошедшей и дифрагированной волн, h 

– вектор дифракции, u – поле смещений дефекта. 

Расчеты контролировались с помощью улучшен-

ной разностной схемы критерия точности: 

div(s0,sh)=div0+ 
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где 

div0 = (I0(s0 + p, sh) – I0(s0 - p, sh) + Ih(s0, sh + p) – 

Ih(s0, sh - p)) / p, 

что является аппроксимацией выражения: 
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где I0, Ih – интенсивности прошедшей и дифрагиро-

ванной волн. 

Расчеты были проведены для дефекта в Si(111) 

радиусом R = 0.4 мкм и ε = 10-3 (ε - величина, харак-

теризующая упругость континуума) и для дефекта в 

SiC-6H с R = 10 мкм и ε = 10-4. Шаг сетки по X и Y 

(Δx) в плоскости изображения принят равным 

0.4 мкм. 

Из анализа расчетного контраста точечного де-

фекта показано, что новая схема позволяет получить 

точность расчетов, сопоставимую с точностью расче-

тов, проведенных с помощью дифференциальной 

схемы с Δx = 0.05 мкм [5]. Значения критерия точно-

сти решения составили ~10-3 для Si(111) и для SiC-

6H, что свидетельствует о достоверности проведен-

ных расчетов. 

На рис. 1 даны изображения дефекта в Si(111) и 

SiC-6H. 

 

 
 

Рис. 1. Изображения дефекта в Si(111) (слева) и в SiC-6H 

(справа). 

 

Сравнение профилей интенсивности на рис. 1 и в 

[5] показывает, что предложенная схема позволяет 

воспроизводить те же распределения интенсивности 

при существенно большем шаге сетки. Таким обра-

зом, новая схема позволяет проводить расчеты ди-

фракционного контраста при существенно меньшем 

объеме вычислений, чем при использовании диффе-

ренциальной схемы [5]. 

Работа проведена в рамках выполнения государ-

ственного задания НИЦ “Курчатовский институт”. 
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