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В статье приведены результаты применения математического моделирования 
для одного из основных методов исследования физико-химических свойств поверх-
ности твердого тела  дифракции электронов. Кратко изложены основы теории 
процесса дифракции микрочастиц, описан алгоритм расчета (в программе 
MathCAD) и приведено графическое представление полученных результатов. Рас-
сматриваемая работа позволяет прогнозировать процессы дифракции отражен-
ных электронов на поверхности монокристалла при задаваемых параметрах ис-
следуемого процесса. Полученные результаты моделирования дифракционных про-
цессов могут быть использованы в качестве наглядного иллюстративного 
материала при изучении электронографии. 
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В конце прошлого века произошел резкий скачок методического 
уровня проведения исследований локального состава, структуры и 
физико-химических свойств поверхности твердого тела [1, 2]. С по-
явлением и развитием техники сверхвысокого вакуума появилась 
возможность для реального развития таких методов исследования 
поверхности, как дифракция медленных электронов и полевая эмис-
сия [2−4]. Стало ясно, что именно успехи в изучении автоэлектрон-
ной эмиссии, дифракции электронов, в совершенствовании техники 
сверхвысокого вакуума и детектирования малых сигналов (наряду с 
открытием эффекта Оже), а также рентген электронной эмиссии при-
вели к созданию принципиально новых методов исследования по-
верхности твердых тел [5, 6]. Их разнообразие и быстрое развитие 
требуют привлечения новых методик обработки и интерпретации по-
лучаемых экспериментальных данных. 

Применение современных алгоритмов программирования с ис-
пользованием пакетов программ математического моделирования 
(MathCAD, MATLAB и др.) позволяет эффективно обрабатывать и 
представлять результаты исследований, наглядно демонстрировать 
динамику процессов на поверхности твердого тела. 
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Одним из основополагающих явлений, описываемых квантовой 
механикой, является универсальный корпускулярно-волновой дуа-
лизм материи. Однако несоответствие представлений дуализма мате-
рии традиционным классическим значительно осложняет понимание 
и усвоение материала этого раздела курса квантовой механики. Ис-
пользование моделирования физических процессов, объясняемых, в 
частности, наличием волновых свойств микрочастиц, даст возмож-
ность повысить наглядность изучаемых явлений, а также значительно 
упростить расчеты исследуемых параметров и характеристик. 

Согласно гипотезе де Бройля, материальные частицы обладают 
волновыми свойствами, причем соотношения, связывающие волно-
вые и корпускулярные характеристики частиц, остаются такими же, 
как и в случае электромагнитного излучения [7]. Так, движение сво-
бодной частицы с энергией kE  и импульсом р описывают как волно-
вой процесс с длиной волны де Бройля 

Б
0

,
2 k

h h

p m E
    

где h  —  постоянная Планка; 0m  —  масса покоя. 
В рассматриваемом случае кинетическая энергия электрона 

2
0kE m c  определяется ускоряющим напряжением уск.kE eU  

Первыми экспериментальными исследованиями, подтвердивши-
ми волновую природу частиц, признаны классические опыты Дэвис-
сона и Джермера по дифракции отраженных электронов на монокри-
сталлах [4, 8]. При этом электроны с длиной волны Б  дифрагируют 
на различных атомных плоскостях, выбор которых определяется вза-
имной ориентацией падающего пучка электронов и рассеивающими 
кристаллическими плоскостями. Электроны направлялись на кри-
сталл под углом скольжения   по отношению к рассеивающему се-
мейству плоскостей с межплоскостным расстоянием d. 

Интенсивный дифракционный максимум n-го порядка отражен-
ной волны возникает при значении угла  , удовлетворяющем усло-
вию Брэгга — Вульфа  2 sin Бd n   . Физический смысл условия 

Брэгга — Вульфа достаточно прозрачен: дифракционный максимум 
появляется в тех случаях, когда разность хода волн, отраженных от 
соседних атомных плоскостей, равна целому числу длин волн де 
Бройля. Именно в этом случае отраженные волны взаимоусиливают-
ся, т. е. происходит конструктивная интерференция [9]. 

С учетом преломления электронных пучков на атомарных плос-
костях условие Брэгга — Вульфа принимает вид 

2 2
Б2 cos ,ed n n     
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Здесь en   показатель преломления электронных волн в кристалле; 

вA   работа выхода электрона. Как правило, работа выхода состав-
ляет единицы электронвольт, поэтому преломление наблюдается  при 
сравнительно небольших ускоряющих напряжениях. 

Из приведенного выше условия дифракционных максимумов не-
сложно выявить зависимость угла отражения электронного пучка от 
ускоряющего напряжения [10]. В целях отображения результатов 
проведенного анализа была разработана расчетная программа с по-
мощью MathCAD. Для обеспечения наглядности процесса на основе 
этой расчетной программы была создана электронная книга. Матери-
ал в файле структурирован: даны значения физических констант, ис-
пользуемых в работе; кратко описана теория процесса дифракции и 
приведены основные формулы для этого явления. Графически ре-
зультаты расчета угла скольжения   электронного пучка для не-
скольких дифракционных максимумов представлены на рис. 1. 

 

 
 

Рис. 1. Зависимости уск( )U  с дифракционными максимумами 

 n = 1 (1), 2 (2), 3 (3) 
 

С помощью полученных зависимостей уск( )U  можно оценить 

напряжение, необходимое для возникновения того или иного ди-
фракционного максимума и соответствующий угол наблюдения [10]. 
В зависимости от постоянной решетки рассеивающего монокристал-
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ла изменяются условия дифракции, и характер этого изменения мож-
но увидеть, варьируя значение d. В разработанной программе преду-
смотрен пункт расчета конкретных значений длины волны де Бройля 
электронов, углов скольжения и отражения электронного пучка для 
задаваемого ускоряющего напряжения. Наибольший практический 
интерес для исследований имеет определение значений порогового 
ускоряющего напряжения, т. е. решение уравнения уск( )U = 90°. 

Расширенные возможности программы MathCAD позволяют 
наглядно представить динамику процесса путем создания анимации в 
формате avi. Фрагмент видеоролика длительностью 20 с представлен 
на рис. 2. Видеоролик дает наглядное представление об изменении 
хода лучей (падающего и отраженного потоков электронов) в зави-
симости от ускоряющего напряжения. В правом поле экрана уста-
новлен счетчик напряжения и текущие углы отражения 1  — 3 для 
соответствующего дифракционного максимума. 

 

 
 

Рис. 2. Траектории падающего и отраженного 
потоков электронов в зависимости от ускоря-
ющего напряжения ускU = 100 В  при 1 = 147°, 

2 = 110°, 3 = 62° (фрагмент видеоролика) 

 
 
Представленная работа позволяет прогнозировать процессы от-

ражательной дифракции на поверхности того или иного монокри-
сталла при заданных параметрах исследуемого процесса. Кроме того, 
моделируемые дифракционные процессы могут использоваться как 
наглядный иллюстративный материал при изучении электроногра-
фии  метода исследования кристаллических структур с помощью 
явления отражательной дифракции электронов. 
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Calculation of reflection electron diffraction  
on a single crystal 
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The paper presents the results of mathematical modeling for one of the main methods of 
investigating physical and chemical properties of the surface of solids – electron diffrac-
tion. A summary of the basic theory of the micro particles diffraction process with formu-
lae are given. The algorithm for calculating (in MathCAD) is described and a graphical 
representation of the results is presented. This work allows predicting the course of re-
flected electrons diffraction on the surface of a single crystal with specified parameters of 
the test process. The obtained results of modeling diffraction process can be used as an 
illustrative exemplification material when studying electronography. 
 
Keywords: crystallography, diffraction, single crystal, scattering spectrum, glancing an-
gle. 
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