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摘 要

本文应用较严格的理论描述低能电子在固体中散射的过程
,

提出了对该过程进

行直接模拟的计算方法
: 经作者改进的 P en d yr 分波法模型计算电子与原子间的弹

性散射 ; 非弹性散射既考虑壳层电子
、

导带电子贡献
,

也计入等离子激发的影响 ;电子

散射及二次电子级联过程用 M on et C ar lo 方法严格模拟
.

对不同能量低能电子作用

下
, C u

的二次电子产额
、

能谱曲线及背散射系数作了计算
,

所得结果与 K a s h i ka w :

等的实验事实一致
.

关键词 : 低能电子散射
,

Mo n t e c a r l o 模拟

一 日 !
.

台、 J . `二 J

近年来
,

低能 电子散射的基本理论
、

计算方法和实际应用研究 日益受到人们重视。 ,

成为相

当活跃的领域
.

电子与固体相互作用是现 代表面分析技术如 S E M
,

E P M A 及 S A M 等的物

理基础
.

当人射电子能量为几十个千电子伏数量级时
,

其在固体中弹性散射可用 R ut h er f or d

微分截面描述
,

非弹性散射用 eB t he 公式计算
.

基于这些原理的 M On et aC
r fo 模拟方法多年

一

来成功地应用于解决电子束显微分析及电子束曝光技术中的一系列难题
1[ 一 ` , .

然而
,

当人射电

子能量降到几千个电子伏或更低时
,

由 oB m 近似导出的 R ut h e fr or d 散射截面和 eB
t
he 连续

能量损失公式均不适用明
,

且能量越低
,

固体原子序数越高
,

偏差越大
.

另外
,

与低能电子散射

有关的一些实验技术
,

如低能电子扫描显微学及低能电子束曝光技术
1) 等发展较快

,

促进了固

术表面研究和超大规模集成器件新工艺的发展
.

因此
,

建立一个严格的物理模型和可行的计

算方法处理低能电子散射十分必要
.

本文 19 8 9 年 s 月 25 日收到
.
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K ot e ra,

M
u r a t a

等采用 M o t t 弹性散截面和 K a n a y a 的能 量 损 失 公 式 计 算 r
一

。

k e V 电子在 A u
中的散射

〔夕, ,

结果比应 用 R u t h e r f o r d
一

B e th e 理论更符合实验事实
.

采用 M
( ) t ,

模型需解相对论 iD
r a 。
方程

,

计算相 当复杂 ;而他们计算非弹性散射的方法又很不严格
,

不能

定量反映每一非弹性事件的概率
.

本文提出的物理模型和 M
o n et C ar lo 模拟计算方法力图真实地反映低能电子在固体中

散射物理过程
,

同时在计算方法上对 eP 时
r y 的理论作了改进

,

使之能用于计算能量较高电子

的弹性散射
。

二
、

弹 性 散 射

应用量子力学分波法 ( p a r t i a l W a v e M e t h o d ) 计算低能电子弹性散射的 p e n d r y 模型
「盯

在物理上较严格
,

但具体算法上存在不少缺陷
.

我们对 eP dn
r y 的工作进行了改进

,

形成一个

较完善的计算方法
,

将另文发表
,

这里只作简要论述
.

由解非相对论 s hc r
叼 i n g er 方程得微分散射截面为

臀
一

奋
·

{客
( , ` + ` ,

S
in 占

了

一
( 占̀

才

,
·

lP (一 “ ,
1
’ ,

( 1 )

其中
,

护 ~ Z E , E 为人射电子能量 ; p ,

( co s
的 是 L ge en d er 多项式 ; 占,

是与角动量 l 对应的

分波相移
,

由下式给出 :l0[

。 ,

一 。 r c

s(t
一

矛二毕
一、

\ n z

一 乙 I n 一 / r . R

护
,

(及
r
)

, 。 ,

(及
r
) 分别为球 B e s s e l 函数和球 N e u tn a n n 函数

,

j;
, ,
二 均表示对

`
求导

,

m u f f i n 一 t i n
半径

,

且

( 2 )

R 为

L ,

一

(赞八 )
,

一 ( 3 )

币
:

是人射电子径向波函数
.

总的弹性散射截面 由一系列相移来表征
:

几
:

一

备客
( “ + ` ,`

· ” ! ,

( 斗)

由( l) 一 ( 4 )式可见
,

散射截面的计算最终归结为对人射电子径向波函数 币
,

的求解
.

eP ad yr 取非重叠球作为离子实势 (称之为 M uf if o t in 近似 )
,

导出函数 咖 满足的方 程比

1 J

2 r 2
d r

, 2

萝血卜
` ( `大业 币

,

+ 。 。
(

; )价`

d r / Z r `

+

!
V纷(

· , ·” 币
Z

(
·”

· ” ` · ’

一 E 价
, ,

( 5 )

其中 F 。
(

,
) 为 H a r t r e e

势

v · (
·

,
一

(
·

, 一于
+

买土牌带
` 3

一
( 6 )
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式中

一
3·

(
3

奢 )
, , 。 (r ) 是电子密度 ; 艺 一 习 艺

,

艺 表示对所有壳层电子求
万矛 ` ,

和 ; d3 r 为对空间积分
.

( 6 ) 式不能进行实际数值计算
,

应用原子结构量子理论
,

我们导出便于数值计算的表达式

为

; 。
(

;

卜去{一
(
·

卜
` + ,

(!:
+

·

!)习
( 2“ + `”

习 ( 2 1
’

+ 1 )
·

l必
, ,

(
, ,

) l
’ r `

d r ’

( 7 )

J(r’二孰飞伙」!
、

1
2了

币l’ (
, `

) 是轨道量子数为 l’ 的原子电子径向波函数
.

砚夕(
, , , `

) 称为 H a r tr e e 一 F 。 。 k 交换势
,

当能量较高
、

在初始点
, 。

附近计算时
,

会出现过

小数值使计算机下溢
.

为此
,

我们令 l’’ ~ }l 一 l’l
, r

一
m :

lr’
,

及 ` ~ m lr ,I,,
,

可导 出

V玲(
; ,

r’ ) 有关的算式为

r `

)币
,
(

r ’

)
r ` ,

d r ’

一 习 艺
c

( l
,

l’ ,

l
’ `

)
11 1 , , 份!;

` ” (
·” ,

!

(.r
`

’ r” 护 ; J r `

f
了、()I招V

户..

I
J

+ 二*
, ,

(
·

)
{了

。。 (一 )价
才

(
· ’

)

是
` · `

1
,

( 8 )

上式中
·

(`
, `

, , `
, ,

卜智 {立
: p 才(

· ) p 了
,

(
· ) p 了

, ·

(
· ) `二

( 9 )

能量高于 1 ke V

一变换以使
`

( l ,
l’

时
,

对于大的 l ,

l’’ 会因数值过大而超出计算机范围
.

为此
,

作者引人

l’’ ) 的计算顺利进行
.

为解 ( 5 )式
,

引入 f
:

~
, 价, ,

f
Z

一 石一 兰兰 2
~

f
: ,

则 ( , )式可写为一阶方程组

一 f
Z

+ 二土三 r
; ,

= 2 ( V 。 一 E ) f
,

一
l + l

( 1 0 )

f
Z

一 Z V ,

(
r
)

,

.

九
.

几!
,1

1

这里
。 ,

(
·

)一 {
V “全(一” 币!

(
· ” · ’ 2` · ’ ·

函数 f
: ,

九的初始解为

}
, 「

,

了 屠 \
11 一

“ 0r
一

L
`
一气1不几

~

夕

,
+

。 r Z

一 声r 3
+ … !

( 1 1 )

...l,
「 牙

~ co lr+ l } l一 下厂
一 :

一下 + Za r一 3夕 rz+
L `

.

〕 , l

其中
: 2

一 ( l + l ) ( E + V 。

)

( l + 1 ) ( 2 1 + 3 )
夕~

z [ 2 2

一 ( 3 1 + 4 ) ( E 十 V
O

) ]

3 ( l + l ) (止+ 2 ) ( 2 1 + 3 )
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( 1 1)式中
c .
是一常数

,

其大小影响到波函数 小
,

的归一化因子
,

但我们可以证明
, c 。

的取

值不影响相移的计算结果
,

计算中可通过调节
c 。 以避免超出计算机允许范围的数字出现

.

这

是相 当重要的性质
,

文献〔9 〕未得出此结论
.

至此
,

一个能在较大能量范围严格计算 电子弹性散射截面的方法已完成
.

由本文分波法
,

我们计算了不同能量下
,

元素 eB
,

C
,

iA
,

iS 和 c u
的散射截面

,

以及与

uR het
r

for d 截面
机

“ 一 (葡
#tP

,

八轰)
: ·

如图 ` 所示
·

结果翻
,

两种
颧靛黝

能量 E 的减小或固体原子序数的增高而变大
.

这就证明 R ut he
r f or d 公式不能用于计算低能

电子散射截面
.

。
.

s k e .v :’

I k
e
V

三
3

.

… … :二一兰艺艺
2 _

}七二丫二二
·

—
·

—
二少 i竺竺 ,竺 , 二 月 j

~
一一一一 , 丁一二 -了 下尸厂下

.

下万 叮 口
) 一月加 /

Ik e丫
尹尹 “一

: .0

际 岁衍厂丁

了 ) 二叮二
戈二二二三三三升二二 4

拟
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`
.
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`

乙口
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.
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..

/
.
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.

厂

岌90斑。0
J
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”

一
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一
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一
”
一 5

曰
.

-
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12 0 15 0 王8 0

O
·

’ k · y

{ ::’
J ..’ I k“

9 0

8 (
。

)
(b)

3
·

0
t

c “
黔.

s k e V

/

Zk e V
尸碑护

3 k e V

若
; .0

|
-矛

..̀.,

i
J.;̀

产
.

"才`

:..’’

二
. .

…
’

林之~ , ` 一 、 、 、 了
3 0 6 0 9 0 1 2 0 25面厂丽。

口(
。

J
(

e
)

日 1 用分波法及 R ut h e
fr

o
dr 公式计算的微分散射截口比值 外

. ,

( (
a
)

,

( b )
,

(
c
) 分别表示对元素 C , A I , c u 的计算结果 )
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此外
,

本文对 H ar tr e e 一

F oc k 交换势的贡献作了研究
.

当能量为 .0 5一乡ke V 时
,

对 1A 和

c u
分别在 H ar tr e 。 近似及 H a r tr e e 一 F o ck 近似下计算了散射截面

.

由表 1 所列 C u 的计算结

果可看出
, E 越低

,
H a r t r e 。 一

F o
ck 势的影响越大 ; E 增大到约

与仅用 H a r t r e e
势的结果相差无几

.

因此我们建议
, E 低于

Ik e V 时
,

应用 H a r t r e e 一 F o c k 势

I k e V 时
,

应采用 H a r : r e e 一

F 。 。 k

近似 ; E 高于 I ke v ,

只用 H ar t r e e
近似就能得到足够的精度

.

这样处理可节省大量计算机

时
。

表 1 C u
在 H “ r t er

e

近似及 H “ r ` er 卜 oP
“ k 近似下计算的散射截面及其比值

三件月一司“ 了 ,H ,

}
u

’

护哭份
U一

L

}
。 ’

呈

:lu 份
U一

几
U T , H l a ` ,“ ,

}
” · ’ 〕。 `

}
” `

” 匕, ,

}

0
。

8 0 6 7火 10
一 l d

0
。

8 1 0 1丫 10
一 1̀

0
。

9 9 5 7

0
.

今7 1 5火 1 0一 1̀

0
。

斗7 2 5火 10一 1̀

0
。

9 9 7 9

三
、

非 弹 性 散 射

处理低能电子非弹性散射时
,

我们以较严格的理论代替 eB t he 连续能量损失近似
.

离子

实和导带电子引起的非弹性散射由两部分组成 : 单电子激发和等离子激发
.

单电子激发又分

为壳层电子激发和导带电子激发
.

1
.

壳层电子激发

用 G r y : in s
ik 公式10[J 计算壳层电子激发

.

电子能量损失为 △ E 时微分散射截面

鱼互全互卫~
二

处耸 一̀互一、珑
.

`; 一些、 、 (/ 、 + △。

d△ E 戈公 E )
J

\ E + E 声 / \ E /

·

l管(
` 一

誉)
+

音
·̀

(
2

·

, +

(气终)
`”

)l
,

( ` 2 ,

式中 凡 和 七分别为 j壳层的束缚能和电子数
.

由上式计算了不同能量下 lA 和 c u
有关壳层

的散射截面 几代图 2 )
.

计算结果表明
,

在 0
.

,一 , ke v 能量区间
,

c u 的 l 与M壳层激发截面的比值为 。 , 0
.

0 0 0 0 18 2

变化到 .0 0 0 2 6 8 ,

即最大不超过 0
.

3并 ; 对元素 is
,

互和 L 壳层截面比不超过 。
.

4多
.

这说明壳

层电子激发主要发生在外层电子
.

.2 导带电子激发

导带电子激发截面由 st r e it w o lf 公式叫给出 :

}
`以今)E 一 理竺匕

.

’

}
`△“

`

“
协 “ 一 “沙

’

I d几〔△ E ) N汀心
,

1
! ~ 一一丁二 - 二二 - 一 ~ 0

.

3 4

一
·

一
-

L a 。 乙 乙 七子
7

( 1 3 )

N 是 A v o g a d r o 常数
, E ,

是 F e r m i 能
.

能量损失 △ E 为 E ,
时

,

( 13 )式为奇点
.

可以证明
,

求导带激发总截面 几的定积分上下

于反为如下形式
:
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! 0一 1弓 1 0
一 ` 4

1 0~ 16

1 0
一5 1

ǎ誉
。à矛

尸` 、

刊
任

己 1 0一 7 1

b

1 0一 18
1 0一 17

1 0一 19 1 0一 18

1 0 21 0 3

E(
e V)

(a )

图 2在低能范围

1 0 4
1 0 21 0 31 0 4

君( e V)

( b)

A l (
a

)和 eu
( b)壳层激发截面a , ,

。 一 {
上 ” ,
今 。

.

3 4

J君尸

N汀 亡
4

E

一

典。 E

E 争

+

!
E

N兀 口
4

z
·

7 1绍尸 E

l

(△ E 一 E ,

)
,

J△ E
。

( 1 4 )

3
.

等离子激发

等离子激发系由人射电子引起的导带电子相对离子实的集体振荡
.

其总截面可用
“

准拉

子法 ”
严格导出的公式

以习
计算 :

A 标
, ,

/了云二飞二 一 丫可、
J P ~ —

.

二一一甲二 i n ! 一一二二二二二 - 一一一万二- 一二 l
,

N o z a 。石 \了 E , 一 丫石 一 。曰 , /
( 1 5 )

10 一” 10 ~ 1 5 久之、 、
、

.

、 、

厚
,。一 , 6

{

、 、

\
-

、

、 、

\
\ 、

/ 一
、 、

_

、
_

、
·

\
、

. \
ù0

八。应己ō

、
,

之

/,,;l,

.I’lI厅沁

J口
J.1.,I

10 一 ” 10 一 1 7

10 1 0 0 玉UU U 1 10 1仍

E , (ve ) 百 (叨 )

( a) ( b)

图 3 在低能范围 lA (
。

) 和 C叹 b ) 的非弹性散射截面 山

(— 表示 a , . ,

一
·

一一表示
口` , - - - -

一表示 a , ,
一

。

一
。 。

一表示 ` ,)

’

、
、

一」 _ 生

10 ) )
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这里 触
,

为等离子能
, A为原子量

, p 是固体密度
, a 。
为 B ho

r
半径

.

至此
,

各种非弹性散射截面均可求得
,

非弹性散射总截面则为

价
,

一 吼 + 几 + 外
,

图 3 给出 lA 和 c u 在低能范围内各非弹性散射截面及它们的和 沂
,

值
.

( 1 6 )

四
、

M o n t e c a r lo
模拟方法

、

基于上述原理
,

作者建立了对低能电子在固体中散射过程进行 Mon et C ar fo 直接模拟的

计算方法
. -

1
.

散射自由程与散射事件

人射电子能量为 E 时
,

计算出电子的弹性散射截面和各种非弹性散射截面
,

其总截面

口 T
~ 叽

,

十 吼 ,

~ 矶
,

+ 几 十 几 + J P,

电子散射自由程

、 ~ 一 一
.

丝一 In R
.

N p J T

双 是 (。
,

l) 区间均匀分布的随机数
.

自由程求出后
,

用随机抽样法确定每一时刻发生散射的类型
.

对于一给定的随机数 R ,

若

R < 矶
,

/听
,

则发生弹性散射
,

` / o’r ( R < (矶
`

十 几 ) /。
: ,

则发生壳层电子激发
,

(姚
,

+ 几 )/
二 : ( R < (` + 几 + 几 )j 介

,

发生导带电子激发
,

(几
,
十 a ,

十 几 ) /
。 : 毛 R

,

发生等离子激发事件
.

.2 电子角散射与能 t 损失

电子弹性散射角由下式抽样得到
:

广口*

( 1 7 )

( 1 8 )

s i n 夕d 。
(日)

*

矛令厂一 一
’

}
。 ,`n “ d 二`。 )

( 1 9 )

将 ( l )式代人上式
,

得

` ’

{全 ( 2 , + , )
s; n 民

· 。 x p ( ,。` )。 (
。 0 5 。 ) {

’ · s: n Z。 ,

护 ~ ’
了 , 0

一一 -
一

~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~~ ~ ` ` ` . . . . . .勺, , . . . , ~ ~ ~ ~ ~ ~~ ~ ~ .

一一
一

一
~ . ,~ ~ ~ 目 .户. . . . 恤网. . ~ 叫~ ~ ~

{; 习 ( 21 + ` )
s “̀ 占, …

p ( `。
才

) p ,

(一 “ )
{
’

一`n Z“ “夕
( 2 0 )

大多数非弹性散射发生在人射电子和导带 电子或外层电子之间
,

理论的 自由电子模型来计算非弹性散射角 i0
。 :

is n伙
.

一 △ E / E
。

非弹性散射能量损失 △ E 同样用随机抽样计算

因此可用基于两体碰撞

( 2 1 )
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! : )
` 『 (“ ’

R~ 而厂了万下 ,

l d叮 ( E )

( 2 2 )

J E l

E
。
是人射电子初始能量

。

3
.

级联过程

根据本文理论
,

用 M。 。 et C ar lo 方法对固体中低能电子散射的级联过程作模拟计算
.

对

每一个人射电子及非弹性散射中激发的次级电子都进行跟踪模拟以计算下一步散射和 激 发
,

直至它越出固体表面或因能量耗尽而终止在固体内
.

当 E ( E ;
+ 。 ;

(表面功函数 ) 时
,

就

不必再跟踪该电子
.

克服表面势垒而逸出表面的电子大致可分为背散射电子 (能量大于 , oe v )

及二次电子 (小于 50 e V )
.

电子散射空间输运过程用文献 [ 1 3] 的方法计算
.

我们按照自由电子近似原理
,

通过解两

体碰撞动量守恒方程以确定被激发 出的导带电子
、

壳层电子以及人射电子散射后的坐标
.

电子逸出表面时应满足

。 、 · 、

一 (
“ 一

俨)
` ,

( 2 3 )

,
为电子逸出前散射方向与固体表面法线的夹角

.

显然
,

电子能量越大
,

其逸出表面可能性越

大
。

五
、

计算结果与讨论

应用本文的理论和计算方法
,

我们计算了 c u
的背散射系数

、

二次电子产额及其能潜分

布
.

人射电子能量 E 。

在 3 ke V 到 10 o e v 范围
,

入射方向为 o0
, 2 0 “ ,

40
。
和 60

0 .

计算结果和

K o s h i k o w a ,

Sh im i z u
等的实验

t 1 4]
一致

.

图 4 给出了 C u
背散射系数 刀的计算结果

.

电子垂直人射时的 犷 E 。

曲线
、

不同人射角

下的 , 值均与 K一 S 实验符合较好 (图 4 (
a
)

,

4 ( b ) )
,

只是计算值略微偏高
.

当 E 。

取 10 0 , 2 0 0 , 3 0 0 , 4 0 0 ,
5 0 0 , 10 0 0 , 2 0 0 0 和 3 0 o o e V 时

,

分别计算了 e
、、
的二次电子

夕Ò
.

ù
QQ

日。 = 0

卜
0

.

4

E = I k
e V

z 声

护`
户

月,,JQQ

.2 0 .3 0 锣 加
。

石。 ( k e V )

( a )

图 4 C u
的背散射系数计算值与实验结果比较

(— 为本文计算曲线
, -

一为 K
一

s 实验 )

川护

人射 角几

( b )
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c’ lr
。

模拟计算方法

产额 。 ,

有如下关系
: 。 值随 E 。

减小而降低
,

最大值出现在 , o o e v 处 (图 , (
a ) )

,

这是二次电

子发射的重要特征
,

也得到 K
一 S 实验证实

,

图 , ( b ) 表示 E
。
为 ,。 Oe V 时 lC

,

的二次电子能谱

曲线
,

计算曲线比实验曲线向低能端偏移约 le v ,

但两者的分布是一致的
.

E 。
为 l , 2 , 3 ke V

及 a 。
在 。一 60

。
范围变化时

,

我们计算的能潜曲线都具有相同的分布规律
,

这同样是二次电子

发射的性质
.

本文理论和方法容易应用于计算多元合金中低能电子散射过程 ; 也可角于模拟多层介质

内电子散射事件
.

作者正将本方法应用于低能电子束曝光的定量计算中
,

以期对此重要技术

领域的研究进行必要的理论分析
.

这一课题就属于低能电子在多元多层介质中散射的复杂间

题
.

cu斤:e0
1

.

0

心 O

5 0 Oe V

= 护

泛之`
,

.”

~

万 。
( k e V )

( a )

3
.

0 0 5 10 1 5 2 0

万 (Ve )

(b )

2 5 30

图 , C u

的二次电子产额
、

能谱曲线与实验比较

(—
为本文计算结果

, -

一为 K一 s 实验 )

本工作 Mo n t 。 C a r l o
模拟电子数为 5 0 0 0 ,

计算在 IB M 4 3 8 1 大型机上进行
.

贬14 )
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