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Experimental study of instrumental resolution function of texture diffractometer
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Abstract

The experimental study of instrumental resolution function
(IRF) of a texture diffractometer was performed. A texture
tilt y renders an IRF as a function of two parameters IRF =
(26, y). It is graphically represented as a surface area in
3-dimensional space with the 26, y, FWHM coordinates.
The influence of defocusation and surface roughness is dis-
cussed.
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Pristrojova rozliSovacia funkcia difraktometera je
dolezitou charakteristikou ktort je potrebné poznat pri
Stdiu viacerych oblasti realnej Struktiry krystalickych
materidlov. Analyza zbytkového mikronapétia, Stadium
rozmeru koherentnych oblasti v krystalitoch, respektive
Rietveldova analyza krysStalovej Struktury su typické
oblasti v ktorych je tato funkciu potrebné poznat’. Pristro-
jovu rozliSovaciu funkciu je mozné definovat’ viacerymi
sposobmi. V tejto praci nou budeme rozumiet hodnoty
FWHM ziskané z profilov difrakcii z materidlu v ktorom sa
neuplatiluje vplyv velkosti ¢astic ani vplyv mikropnuti v
krystalitoch. Jedna sa teda o funkciu
FWHM = £(20) (1)

Ziskanie pristrojovej rozliSovaciu funkcie, umoziuje z
experimentalne zmeranych profilov difrakcii odseparovat
pristrojové rozsirenie a ziskat’ tak Cisté profily difrakeii,
ktoré su vytvarané uz len vplyvom vlastnosti skimaného
materialu.

V S$pecialnom pripade, ak je analyzovany profil len
jednej difrakcie, staci poznat’ hodnotu pristrojovej funkcie
v polohe tejto difrakcie. Viaceré analytické tlohy vsak
vyzadujui poznat’ priebeh tejto funkcie v Sirokom rozsahu
uhlov 20. Ako Standardny referen¢ny material sa pre takyto
ucel bezne pouziva zlicenina LaBg. Jej vyhodou je, Ze ma
dostatoény  pocet difrakcii pomerne rovnomerne
rozlozenych v rozsahu uhlov 21° az 149° 20.

Vo velkej vécsine uloh riesenych v praskovej rtg
difrakcii je poznanie takto definovanej funkcie dostato¢né.
Avsak k analyze profilov difrakcii pri textarnych mera-
niach pri ktorych ma vzorka d’alsi stupeii volnosti y, je
potrebné poznat’ zavislost pristrojovej funkcie aj od tohoto
parametra. Funkcia ma potom tvar

FWHM = f(20,%) 2)
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Pokial’ je autorom zname, priebeh takto definovanej funk-
cie nebol detailne Studovany. Tato praca je prispevkom k
rieseniu formulovanej tlohy.

Priebeh funkcie (2) bol Studovany na textirnom
difraktometri Siemens D5000. Primarny 1u¢ bol formo-
vany kolimatorom s priemerom 0,8 mm. Na sekundarne;j
strane bol inStalovany zakriveny grafitovy monochro-
mator. Pouzili sme 23 difrakcii praskového preparatu LaBg
v rozsahu uhlov 20, <21° - 149°>, Kazda difrakcia bola
nasnimkovana pri siedmich uhloch naklonu vzorky y: 2°,
5°,15°,30°,45°, 60°, 75°. Tym sme ziskali 161 bodov pre
zkonstruovanie priestorovej plochy, reprezentujucej funk-
ciu (2). Vysledky st znazornené na obr. 1. Body v A - Casti
obrazku su ziskané fitovanim experimentalne zmeranych
profilov difrakcii za pouzitia modifikovanej Lorentzovskej
funkcie pomocou programu ZDS [1]. Ako parameter
kazdej krivky vystupuje uhol naklonu y. Za uc¢elom zhlade-
nia tychto kriviek sme cez body prelozili polynomy
druhého stupna. Zobrazené st v Casti B. Zosietovanim
sme potom ziskali priestorovu plochu znazornenu v Casti
C.

Ako vidiet' z jednotlivych grafov, hodnoty FWHM st
z intervalu <0.2° + 0.7°>. Porovnanie tychto hodnét s
difrakciami meranymi na tenkych vrstvach, ako aj s
difrakciami ziskanymi z monokrystalovych podloziek nas
vedie k zaveru, ze krivky ziskané z LaBs maja prilis vysoké
hodnoty FWHM a nepredstavuju skutocnu pristrojovia
funkciu. Predpokladame, ze okrem defokusa¢ného vplyvu
uplatitujuceho sa pri naklonoch vzorky sa prejavuje aj
vplyv drsnosti povrchu praskového preparatu LaBg.
Podrobné porovnanie s tdajmi ziskanymi na difrakciach z
tenkych vrstiev a z monokrystalov bude publikované na
inom mieste.

Téato praca bola podporovana grantovou agenturou
VEGA (project No. 2/6057/99) a grantom Europskej
komisie (project INCO COPERNICUS IC15-CT96-
0735).
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Abstract

The thin epitaxial CeO, layer deposited on R-plane cut sap-
phire monocrystal was studied using ® - scans at selected
diffractions. The extremely narrow peak superimposed
onto the standard o - scan has been observed. The nature of
this peak is analysed, and conclusions regarding to the
microstructure and morphology of CeO, layer are drawn.

Keywords: epitaxial layer, m-scan, preferred orientation,
R-plane, mosaicity

V obdobi uplynulych niekol’kych rokov sa na oxid céricity
sustredila pozornost’ z hladiska jeho vyuzitia v katalyze,
ale najmi v technologii pripravy tenkych vrstiev. Tenké
epitaxné CeO, vrstvy sa vyuzivaju ako bufferové vrstvy
medzi zafirovou monokrystalovou podlozkou, ktorej
povrch je tvoreny R rovinou a tenkou supravodivou
vrstvou YBa,Cu;07.. CeO, vrstva zastavuje diftiziu medzi
zafirom a supravodivou vrstvickou a tiez umoznuje rast
vysoko kvalitnej epitaxnej supravodivej vrstvy.

Jeden z dolezitych parametrov pri posudzovani
mikroStruktiry tenkych epitaxnych vrstiev je stupen

prednostnej orientacie krystalitov. Pre postdenie tohoto
parametra sa vyuzivaju o scany. Na o scanoch zmeranych
na vybranej difrakcii CeO, sa pomerne ¢asto objavuje
extrémne uzke maximum, ktoré je nalozené na Standardny
tvar © scanu. Tento experimentalny fakt je mozné
interpretovat’ ako mimoriadne vysoku kvalitu prednostnej
orientacie v Casti tenkej CeO, vrstvy - bez mozaicnosti [1],
[2].

Pritomnost’ izkeho maxima méze byt spdsobena aj
nedostatoénou monochromati¢nostou rtg lu¢a. Uzke maxi-
mum je v takom pripade prispevkom, ktory je generovany
monokrystalovou podlozkou. Vznika difrakciou casti
Ziarenia s inou vlnovou diZkou ako je charakteristicka
vlnova dizka anédy, na systéme krystalografickych rovin
podlozky rovnobeznych s povrchom vzorky. V takom
pripade treba ® scan interpretovat’ ako vzajomné nalozenie
dvoch ® scanov - jednoho od vrstvy a jednoho od mono-
krystalovej podlozky. Problém rozlisenia medzi pripadom,
ked’ je uzke maximum generované z monokrystalovej
podlozky a pripadom, ked’ je prispevkom z tenkej vrstvy je
rieSeny v praci [3]. Na obr.1 je zobrazeny typicky tvar
takého o scanu - krivka a; velkost’ prispevku od mono-
krystalovej podlozky - b; difrakcia 002 na ktorej bol  scan
merany - vlozeny obrazok.
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