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Elektronovou hustotu v kouli je možné popsat pomocí
sférických harmonických (Ylm) a sférických Besselových
[gl(knlr)] funkcí (urèitá analogie atomových orbitalù, s
využitím hlavního, orbitalového a magnetického
kvantového èísla) a rozvojové koeficienty je možné
vypoèítat ze strukturních faktorù:
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Analogicky je možné urèit rozvojové koeficienty
elektronové hustoty fragmentu:
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Orientaci fragmentu je potom možné poèítat pomocí FFT.
Koeficienty Clmm se vypoèítají z koeficientù anlm a bnlm.
Dmm jsou Wignerovy matice pro mo ment hybnosti
používané v kvantové mechanice.
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V PRCTF se na lokalizaci fragmentù v elektronové
hustotì, v skuteènosti elektronová hustota vùbec nepou -
žívá. Metoda je implementována v programu NUT [2].

Pro velmi malé fragmenty, nízké rozlišení nebo nepøes -
né fáze strukturních faktorù nemá pøekryvový integrál (1)
nìkdy dostateènou schopnost odlišit správná a falešná
øešení. Za tímto úèelem byl napsán malý pro gram DOK,
který poèítá interakèní energii mezi ligandem a proteinem
v pøíslušné proteinové dutinì (cav ity). Kombinací dvou
fyzikálnì odlišných pøístupù je možné eliminovat praktic -
ky všechna nesprávná øešení.
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Podobnost tvaru difrakèních profilù s grafickým znázor -
nìním funkcí hustoty pravdìpodobnosti v matema tické
statistice vedla k formálnímu pøevzetí nìk terých pojmù
matematického aparátu teorie pravdì podobnosti a k jejich
využití pro popis difrakèních profilù. Zejména se jednalo o
momenty funkce hustoty pravdìpodobnosti, které struènì,
numericky popisují polohu, rozptyl, asymetrii a plochost
rozložení náhodné promìnné.

Podobnì tomu, se poloha difrakèního profilu, kromì
polohy jeho max ima, mùže popisovat polohou jeho tìžištì
– což je první mo ment kolem poèátku (souøadnic). Kromì
šíøky v polovièní výšce profilu, nebo kromì integrální
šíøky lze šíøku difrakèního profilu popsat variancí –
druhým centrálním momentem. Asymetrii, resp. plochost
difrak èního profilu lze kvantitativnì popsat pomocí
parametrù souvisejících se tøetím, resp. ètvrtým momen -
tem.

 Jednou z výhod popisu difrakèních profilù pomocí
momen tù je to, že pro funkce svázané relací konvoluce
platí urèité vztahy také pro jejich momenty. Zejména pro
tìžištì a vari ance jsou tyto vztahy velmi jednoduché.

Pøitom je re lace konvoluce u difrakèních profilù velmi
dùležitá. Vyjadøuje souvislost mezi profilem mìøeným,
instrumentálním a fyzikálním. Podobnì tak mezi profilem
fyzikál ním, profilem od velikosti krystalických èástic a
profilem od mikrodeformací. Napø. tìžištì fyzikálního
profilu lze urèit pøímo jen z tìžištì profilu mìøeného a z
tìžištì profilu instrumentálního.

 Další výhodou je to, že druhý centrální mo ment – vari -
ance fyzikálního profilu má pøímou fyzikální interpretaci
ve smyslu velikosti krystalických èástic a mikrodeformací.
Ètvrté momenty byly použity k urèení velikosti èástic a
mikrodeformací v pøípadì, že je k dispozici jenom jedna
difrakèní linie. V tomto pøípadì – u vyšších momentù –
jsou však vztahy mezi momentami funkcí svázanými
konvo lucí složitìjší, a proto bylo navrženo použít z
matematické statistiky, resp. teorie pravdìpodobnosti další
pojem – kumulanty (semiinvarianty). To je výhodné
zvláštì namísto vyšších momentù a v pøípadì více než dvou 
funkcí svázaných konvolucí.              

Tato práce vznikla v rámci realizace projektu Akademie
vìd Èeské republiky – KAN 300100801.
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Lat er ally pe ri od i cal nanostructures epitaxially grown on
sub strates, such as quan tum dot ar rays and wires, are ex ten -
sively used in elec tronic and op to el ec tronic ap pli ca tions.
The strain field in the nanostructure, caused by an epitaxial
mis match, strongly af fects the ma te rial prop er ties, e.g.
elec tronic band struc ture or mag netic ani so tropy. This
strain field can be in ves ti gated by means of High Res o lu -
tion X-ray dif frac tion (HRXRD).

The strain in duced shifts of the at oms from their
bulk-lat tice po si tions to gether with the shape of the ob jects
are man i fested in the dis tri bu tion of the dif fracted in ten sity
in the re cip ro cal space in the vi cin ity of the Bragg dif frac -
tion max ima. The in ter pre ta tion of mea sured re cip ro cal
space maps is not di rect, the strain field has to be de ter -
mined by a com par i son of the mea sured data and the nu -
mer i cal sim u la tion of the dif frac tion ex per i ment. The shape 
of the ob jects can be ob tained by com ple men tary meth ods,
e.g. scan ning elec tron mi cros copy (SEM), and this known

in for ma tion is usu ally in cluded in the model for the com pu -
ta tion of the strain field.

We will pres ent the ex per i men tal tech nique (coplanar
HRXRD) for the mea sure ment of re cip ro cal space maps,
which can be per formed with a stan dard lab o ra tory
high-res o lu tion diffractometer. The sim u la tion of the dif -
frac tion maps is based on the sim ple ki ne matic x-ray scat -
ter ing the ory, which trans forms the prob lem to the
nu mer i cal com pu ta tion of Fou rier-like integrals pro duc ing
nu mer i cal dif fi cul ties to be treated.

The strain field en ter ing into the com pu ta tion of the dif -
frac tion maps can be con structed in sev eral ways de pend -
ing on spec i fied prob lem we want to solve. From many of
them, three par tic u lar cases will be pre sented:

Firstly, one can be in ter ested in the shape of crys tal line
core of the nanostructure, while this in for ma tion is not ac -
ces si ble by SEM. If the com po si tion of the nanostructure
ma te rial is ho mog e nous and the elas tic prop er ties are
known, the strain field can be cal cu lated us ing the ory of

Fig ure 1. Re cip ro cal space maps near Bragg max ima (004) and (224) mea sured and sim u lated in or der to de -
ter mine the shape of the (Ga,Mn)As mi cro-wires on GaAs sub strate. The most in ten sive point is the sub strate
peak of un strained GaAs, the in ten sity dis trib uted around this peak is re lated to the strained parts of the sub -
strate in the vi cin ity of the wires. The in ten sity from par tially re laxed (Ga,Mn)As wires is con cen trated in the
in tense streak bel low the sub strate peak, the fringes in be tween are the thick ness oscillations from the wires. 
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elas tic ity by means of fi nite-el e ment method (FEM). The
strain field is fully de fined just by the ob ject-core shape,
which has to be op ti mized.

Sec ondly, the nanostructure of a known shape has
inhomogeneous com po si tion, which lo cally de ter mines the 
un strained lat tice pa ram e ter. The un known dis tri bu tion of
oc cu pancy en ters into the strain com pu ta tion. The re sult ing 
strain field is given by the so lu tion of elas tic ity equa tions
solved be FEM. If we have a model pre dict ing the oc cu -
pancy dis tri bu tion, e.g. based on atomic dif fu sion, we can

op ti mize its pa ram e ters to find agree ment with the mea -
sured data.

Thirdly, the pe ri od i cal nanostructures, made of iden ti -
cal ma te rial to the sub strate, are cov ered by an ad di tional
film, which in duces the strain in the ob jects. The task is to
eval u ate just the strain field in the nanostructures, al though
there is no re li able model for com pu ta tion via the the ory of
elas tic ity. The strain field is parameterized and di rectly op -
ti mized to get agree ment of the ex per i men tal and sim u lated 
dif frac tion maps.

Fig ure 2. Mea sured (left) and sim u lated (right) dif frac tion map from ox i dized Si-wires for Ge
nanoheteroepitaxy. The in ten sity is pres ent only along the trun ca tion rods as a con se quence of the
lat eral pe ri od ic ity of the wires. The lat eral pe riod is very small in this case, there fore the dis tance
of the trun ca tion rods in the re cip ro cal space is large enough to see the individual satellites.


