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Количественная информация о сечении неупругого
рассеяния электронов в твердом теле играет важную роль
в поверхностно-чувствительных методах исследования
поверхности, таких как электронная оже-спектроскопия,
рентгеновская фотоэлектронная спектроскопия, спектро-
скопия характеристических потерь энергии электронов и
др. Этот параметр определяет среднюю длину неупруго-
го пробега электронов, фон электронных спектров, вклад
поверхностных возбуждений в электронный спектр. Дваж-
ды дифференциальное сечение неупругого рассеяния
электронов (s), движущихся в бесконечном однородном
твердом теле, связано с его комплексной диэлектричес-
кой проницаемостью ( )ε ,ωk  соотношением [1]
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где E – энергия электрона; ωh  и k – изменение (всегда
потеря) энергии и волновое число электрона в результа-
те неупругого рассеяния соответственно; a0 – радиус
Бора.

Интегрирование выражения (1) по всем возможным
значениям изменения волнового числа в процессе неуп-
ругого взаимодействия электрона со средой дает выра-

жение для дифференциального сечения по потерям энер-
гии ωh
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. Это интегрирование экви-

валентно интегрированию по всем возможным значени-
ям углов неупругого рассеяния электронов. Единицей
измерения ( )ωh,EK  является произведение обратной
длины на обратную энергию. Величина ( ), ωK E h  рас-
сматривается как вероятность того, что на единице дли-
ны пути на единицу энергии электрон потеряет энергию
ωh . Функция ( ), ωK E h  имеет структуру, связанную с

возбуждением плазмонов на частоте плазменных коле-
баний ωp.

В связи с тем, что методики, позволяющие рассчитать
сечение неупругого рассеяния из экспериментальных
спектров, представляют его в интегральном (по длине
пути) виде, зачастую при теоретическом моделировании
рассчитывают именно эту величину. Для ( ), ωK E h , пред-
ставленного формулой (2), интегральной величиной бу-
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дет произведение ( ), ωK E h  на длину неупругого сво-
бодного пробега электронов в данном материале [2].
В более сложных моделях для расчета интегрального се-
чения неупругого рассеяния может потребоваться ин-
тегрирование дифференциальной величины.

Длину неупругого свободного пробега электрона в
веществе, а точнее, ее обратную величину, можно опре-
делить путем интегрирования уравнения (2) по всем воз-
можным потерям энергии:
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= ω ω∫ h h                      (3)

Цель данной работы заключалась в расчете сечения
неупругого рассеяния в трехслойных структурах на ос-
нове существующей модели сечения неупругого рассе-
яния в однородном материале.
Методика расчетов. В основе алгоритма программы

лежит модель расчета сечения неупругого рассеяния,
предложенная в работе [3]. Модель позволяет рассчитать
сечение неупругого рассеяния для электрона, нормаль-
но падающего из бесконечности на поверхность матери-
ала, затем упруго отраженного на некоторой глубине a в
противоположную сторону и при этом испытавшего за
время своего движения внутри твердого тела одно неуп-
ругое столкновение. Данная модель основана на теории
диэлектрического отклика, которая предполагает, что все
свойства твердого тела, отвечающие за его взаимодей-
ствие с внешними электронами, описываются диэлект-
рической функцией данного твердого тела. Авторами
модели было предложено выражение для нахождения
эффективного сечения неупругого рассеяния электро-
нов Keff, которое имеет смысл дифференциального сече-
ния неупругого рассеяния электрона:
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где E и ν – энергия и скорость электрона соответственно;
ε – диэлектрическая проницаемость материала, в кото-
ром происходит рассеяние; 2x a=  – путь, пройденный
электроном в твердом теле. eff ( , ω, , )K E a εh  является фун-
кцией тех же параметров, что и сечение, представленное
уравнением (2), за исключением глубины упругого рас-
сеяния электронов a .

Методика нахождения Keff позволяет рассчитать диф-
ференциальное сечение неупругого рассеяния электро-
на, достигшего любой глубины в твердом теле и испытав-
шего произвольное количество неупругих взаимодей-
ствий. Для вычисления сечения однократного неупруго-
го рассеяния необходимо учесть только те электроны,
которые испытали одно неупругое взаимодействие. Та-

кие электроны могут с разной вероятностью достигать
разных глубин внутри твердого тела; вероятность того,
что электрон испытал только одно неупругое взаимодей-
ствие, пропорциональна ( )exp( / λ)x x−  [4]. Интегральное
сечение однократного неупругого рассеяния электронов
может быть найдено как средневзвешенная величина от
Keff с весовой функцией ( / λ) exp( / )x x− λ . Проинтегри-
ровав знаменатель аналитически, в окончательном виде
интегральное сечение однократного неупругого рассея-
ния можно представить следующей формулой:

0

1( , ω) exp( / ) ( , , , )sc effK E x x K E x dx
∞

λ = − λ ω ε
λ ∫h h .   (5)

Комплексная диэлектрическая функция среды, соглас-
но модели Друде–Линдхарда, может быть представлена в
виде суперпозиции Лоренцевых осцилляторов, каждый
из которых имеет свою собственную частоту ωi, силу Ai и
коэффициент затухания γi [4]:
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Число осцилляторов, частота, сила и коэффициент
затухания каждого из них обычно определяют из опти-
ческих данных или экспериментов по неупругому рассе-
янию электронов. В ряде работ [5–7] параметры Друде–
Линдхарда используются для вычислений действительной
и мнимой частей диэлектрической функции, в других [8–
10] по этим параметрам вычисляют непосредственно
мнимую часть отрицательной обратной величины диэ-
лектрической функции (функцию потерь).

Ранее нами была разработана компьютерная програм-
ма для численного расчета сечения неупругого рассея-
ния электронов для полубесконечного однородного об-
разца в соответствии с приведенной выше моделью [11].
В данной работе было произведено расширение модели
на случай, когда среда, с которой взаимодействует элект-
рон, состоит из трех слоев: пленки, которая может фор-
мироваться как в виде островков, так и сплошного слоя,
интерфейса и подложки (рис. 1).

Предполагается, что вклад в сечение неупругого рас-
сеяния электронов, потерявших энергию в результате не-
упругого взаимодействия на определенном расстоянии
x  от поверхности слоистой структуры, определяется ди-
электрическими свойствами среды в данной точке с со-
ответствующей весовой функцией. С учетом этого пред-
положения и выражения (5) интегральное сечение неуп-
ругого рассеяния в трехслойной структуре с толщиной
пленки d и толщиной промежуточного слоя dm может
быть представлено суммой вкладов от взаимодействия
электронов со слоями:
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Индексы f и S относятся соответственно к пленке и
подложке; M(x) – функция, описывающая относительное
содержание материала пленки на глубине x в промежу-
точном слое. При dm = 0 уравнение (7) переходит в фор-
мулу для расчета сечения неупругого рассеяния в двух-
слойной структуре. При d = dm = 0 уравнение (7) отража-
ет исходную простейшую модель, предложенную Юбе-
ро и Тоугаардом [3].

Формально такая структура является более сложной
разновидностью двухслойной структуры, в которой в ре-
зультате диффузии между материалами пленки и подлож-
ки образовался промежуточный слой, в котором каким-
то образом распределены материалы пленки и подлож-
ки. Второе слагаемое в уравнении (7) описывает вклад в
сечение от взаимодействия электронов с промежуточ-
ным слоем. В плоскости, перпендикулярной вектору ско-
рости движения электрона, структура предполагается
однородной. В программе реализованы 3 варианта рас-
пределения компонент в промежуточном слое.

Первый вариант – самый простой, в нем функция M(x)
не зависит от глубины и равна объемной доле материала
верхнего слоя в промежуточном – M(x)=Vupper. Во вто-
ром случае предполагается, что концентрация материа-
ла пленки в промежуточном слое линейно уменьшается
с глубиной и M(x) = 1 – (x – 2d)/(2dm). Таким образом,
содержание материала верхнего слоя равно единице на гра-
нице между промежуточным и верхним слоем и нулю на
границе между подложкой и интерфейсом. В третьем вари-
анте реализовано экспоненциальное изменение содержа-
ния материалов с глубиной – M(x) = exp(–4·(x – 2d)/(2dm)).

Как известно, рост пленки на подложке может проис-
ходить с образованием островков, высота которых быва-
ет значительно больше толщины атомного слоя. Относи-
тельная площадь поверхности, занимаемая островками,
характеризуется степенью покрытия и. Если ширина пучка
первичных электронов намного больше размеров остро-
вка, то можно допустить что θ ·100 % первичных элект-
ронов падают на островки и взаимодействуют с трехслой-
ной структурой «пленка–интерфейс–подложка», а ос-

тальные [1– θ ]·100 % падают в области, где нет островков,
и взаимодействуют с двухслойной структурой «интер-
фейс–подложка». Предполагая достаточно большие раз-
меры отдельного островка (но по-прежнему много мень-
шие размеров электронного пучка), можно допустить,
что число электронов, падающих близко к стенкам остро-
вков, и, значит, испытывающее дополнительные потери
от взаимодействия с поверхностным зарядом, образовав-
шимся на стенках островков, достаточно мало. В этом
случае интегральное сечение неупругого взаимодействия
электронов с островковой структурой можно предста-
вить в следующем виде:

3

3

( , , , ) ( , , , )

(1 ) ( , , , 0).
isl lay

lay

Ksc E w dm d Ksc E w dm d
Ksc E w dm d

λ = θ⋅ λ +

+ − θ ⋅λ =      (8)

При θ = 1, т. е. когда островки превращаются в сплош-
ной слой, данное выражение переходит в выражение (7).
Структура программы. Структурная схема програм-

мы MLCS (Multi-Layered Cross-Sections), позволяющей
проводить моделирование сечений неупругого рассея-
ния в слоистых средах, приведена на рис. 2. Входными
параметрами являются энергия первичных электронов
(E), толщина пленки (d), толщина промежуточного слоя
(dm), степень покрытия островками (и) (в случае модели
с островками), длины свободного неупругого пробега
электронов (λ) в пленке и подложке, параметры диэлект-
рических функций (Ai, ωi, γi) материалов пленки и под-
ложки, максимальное значение ωh  рассчитываемых зна-
чений потерь энергии. Все параметры, относящиеся к
пленке, обозначены на рисунке индексом f, а к подложке –
индексом s.

Параметры диэлектрической функции материала, ис-
пользуемые в программе, хранятся в базе данных sqlite.
Они могут быть добавлены или отредактированы с по-
мощью встроенного в программу редактора параметров.

На первом этапе рассчитываются с использованием
заданных параметров Ai, ωi, γi диэлектрические функции
материалов пленки и подложки. Затем с использованием
рассчитанных диэлектрических функций, энергии первич-

Рис. 1. Схема взаимодействия электрона с образцом для случая послойного роста пленки (слева)
и роста пленки с образованием островков (справа)
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ных электронов и длин неупругого свободного пробега
электронов в заданном диапазоне вычисляется эффек-
тивное сечение неупругого рассеяния электронов в вер-
хнем и нижнем слое как функция потери энергии элект-
ронов. Из эффективных дифференциальных сечений не-
упругого рассеяния в пленке и подложке, с учетом тол-
щины пленки и толщины промежуточного слоя, рассчи-
тываются вклады в интегральное сечение неупругого
рассеяния от пленки, подложки и промежуточного слоя
(характер распределения материалов в промежуточном
слое выбирается пользователем). Результаты расчетов
могут быть выведены на экран и сохранены в текстовом
файле для дальнейшей обработки.
Результаты расчетов и обсуждение. С использовани-

ем программы MLCS было проведено исследование по-
терь энергии электронов в слоистых трехслойных струк-
турах «Fe–интерфейс–Si» (пленка железа, промежуточ-
ный слой Fe/Si, кремниевая подложка) для энергии пер-
вичных электронов 200 эВ. Длина неупругого свободно-
го пробега электронов в железе при данной энергии со-
ставляет 5,79 Е, в кремнии – 7,62 Е. Даная структура была
выбрана для исследования в связи с использованием этих
материалов в электронике и перспективами использова-
ния в спинтронике. Зависимости сечения неупругого
рассеяния от энергии потерь электронов для железа и
кремния существенно отличаются формой линии и ин-
тенсивностью. Так, максимум зависимости сечения не-
упругого рассеяния электронов в Si примерно в 2,5 раза
превышает значение максимума сечения в Fe. В то же
время, при малых потерях интегральное сечение неупру-
гого рассеяния интенсивней для железа за счет более
выраженного поверхностного плазмона. Это позволяет
существенно облегчить определение того или иного эле-

мента в сечении неупругого рассеяния трехслойной
структуры, составленной из железа и кремния.

Для исследования влияния распределения элементов
в промежуточном слое на потери энергии электронов,
расчетные параметры были выбраны таким образом,
чтобы структура была эквивалентна сплошной пленке
железа толщиной 15 Е на поверхности кремниевой под-
ложки без промежуточного слоя. Интегральные сечения
неупругого рассеяния электронов для различных распре-
делений элементов в промежуточном слое представле-
ны на рис. 3. Верхняя и нижняя диаграммы – результаты
моделирования для кремния и железа соответственно. Три
промежуточных диаграммы (снизу вверх) соответству-
ют структуре с пленкой толщиной 15 Е без промежуточ-
ного слоя; структуре без слоя пленки, но с промежуточ-
ным слоем толщиной 30 Е, в котором железо и кремний
присутствуют в постоянных, независимых от расстояния
от поверхности, равных долях; структуре без пленки, но с
промежуточным слоем толщиной порядка 61 Е, в кото-
ром элементы распределены экспоненциальным образом.

Несмотря на одно и то же содержание железа, рас-
сматриваемые структуры существенно различичаются.
Для структуры без промежуточного слоя характерно наи-
большее влияние пленки на потери энергии. Это связано
с тем, что при заданной энергии первичных электронов
длина неупругого свободного пробега электронов в же-
лезе меньше толщины пленки Fe (5,79 и 15 Е) и, следова-
тельно, большая часть электронов рассеивается именно
в ней. Наименьший вклад железа в сечение неупругого
рассеяния наблюдается для структур с постоянным рас-
пределением элементов. В случае экспоненциального
распределения компонент в промежуточном слое влия-
ние пленки больше чем при постоянном распределении,

Рис. 2. Структурная схема компьютерной программы MLCS
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но меньше, чем в случае структуры с резкой границей
между слоями.

Рис. 3. Зависимости λK от потери энергии электронов
в трехслойной структуре «Fe–интерфейс–Si»

при одинаковом содержании железа и различных
распределениях элементов в промежуточном слое

при первичной энергии электронов 200 эВ

Для изучения влияния островков был произведен рас-
чет сечения неупругого рассеяния в трех структурах:
структура без островков с толщиной пленки 15 Е и тол-
щиной промежуточного слоя 5 Е; структура с островка-
ми высотой 30 Е, степенью покрытия 0,5 и промежуточ-
ным слоем толщиной 5 Е; структура с островками высо-
той 60 Е, степенью покрытия 0,25 и промежуточным сло-
ем толщиной 5 Е. В интерфейсе элементы имели посто-
янное распределение с равными долями. Энергия пер-
вичных электронов составляла 500 эВ. Параметры струк-
туры выбраны таким образом, чтобы содержание желе-
за было постоянным и эквивалентным сплошному слою
железа толщиной 17,5 Е на поверхности кремния. Резуль-
таты моделирования в этих структурах представлены на
рис. 4.

Рис. 4. Зависимости λK от потери энергии электронов
в трехслойных структурах, в которых верхний слой

представлен в виде островков, при постоянном содержании
железа и первичной энергии электронов 500 эВ

Верхний и нижний графики соответствуют сечению
неупругого рассеяния в кремнии и железе. Видно, что

для структуры с меньшей степенью заполнения поверх-
ности островками наблюдается меньший вклад железа в
сечение рассеяния, в то время как для структуры со
сплошной пленкой этот вклад максимален. Это объясня-
ется тем, что если островки редки, то большинство пер-
вичных электронов падают на области поверхности, где
структура содержит меньше железа, в связи с этим его
влияние на потери уменьшается.

В работе было произведено расширение модели рас-
чета сечения неупругого рассеяния в однородном мате-
риале на случай трехслойной структуры, состоящей из
пленки, которая может формироваться как в виде остро-
вков, так и сплошного слоя, интерфейса и подложки.

Разработана компьютерная программа, реализующая
расчет для данной структуры, описана ее структура и
алгоритм расчета.

Представлены результаты моделирования интеграль-
ного сечения неупругого рассеяния электронов в слоис-
той структуре «Fe–интерфейс–Si».

Результаты расчетов показали влияние распределе-
ния элементов в интерфейсе и степени заполнения ост-
ровками поверхности подложки трехслойной структу-
ры «Fe–интерфейс–Si» на интегральную зависимость
произведения средней длины свободного неупругого
пробега на сечение неупругого рассеяния электронов в
данных структурах. Так как интегральные сечения не-
упругого рассеяния электронов могут быть непосред-
ственно экспериментально определены из спектров по-
терь энергии отраженных электронов [12], моделирова-
ние этих зависимостей с помощью разработанной про-
граммы и сравнение с экспериментальными результа-
тами может быть использовано для определения меха-
низма роста структур, распределения элементов в плен-
ке, оценки толщины пленки, толщины промежуточного
слоя.

Библиографический список

1. Флегонтова, У. Ю. Эффективная реализация расче-
та потери энергии и угла рассеяния при неупругом взаи-
модействии электрона с веществом / У. Ю. Флегонтова
[и др.] // ЖТФ. 2000. Т. 70. Вып. 12. С. 6–12.

2. Tougaard, S. Influence of elastic and inelastic scattering
on energy spectra of electrons emitted from solids /
S. Tougaard, P. Sigmund // Phys. Rev. B. 1982. Vol. 25, № 7.
P. 4452–4466.

3. Yubero, F. Model for quantitative analysis of reflection-
electron-energy-loss spectra / F. Yubero, S. Tougaard // Phys.
Rev. B. 1992. V. 46, № 4. P. 2486–2497.

4. Raether, H. Exitations of Plasmons and Interband
Transitions by Electrons / H. Raether // Springer Tracts in
Modern Physics. Vol. 88. Springer. New York, 1980.

5. Tung, C. J. Differential cross sections for plasmon
excitations and reflected electron-energy-loss spectra /
C. J. Tung [et al.] // Phys. Rev. B. 1994. Vol. 49, № 23.
P. 16684–16693.

6. Werner, W. S. M. Analysis of reflection electron energy
loss spectra (REELS) for determination of dielectric function
of solids: Fe, Co, Ni / W. S. M. Werner // Surf. Sci. 2007.
Vol. 601. P. 2125–2138.



134

Технологические процессы и материалы

7. Chen, Y. F. Surface effects on angular distributions in
X-ray-photoelectron spectroscopy / Y. F. Chen // Surf. Sci.
2002. Vol. 519. P. 115–124.

8. Ritchie, R. H. Electron excitation and optical potential
in electron microscopy / R. H. Ritchie, A. Howie // Philos.
Mag. 1977. Vol. 36, № 2. P. 463–481.

9. Tougaard, S. Inelastic-electron-scattering cross
sections for Si, Cu, Ag, Au, Ti, Fe, and Pd / S. Tougaard,
J. Kraaer // Phys. Rev. B. 1991. Vol. 43, № 2. P. 1651–1661.

10. Yubero, F. Dielectric loss function of Si and SiO2 from
quantitative analysis of REELS spectra / F. Yubero [et al.] //
Surf. Interface Anal. 1993. Vol. 20. P. 719–726.

11. Кущенков, С. А. Компьютерное моделирование
спектров потерь отраженных неупруго рассеянных элект-
ронов / С. А. Кущенков, Г. А. Александрова, А. С. Паршин
// Сб. тр. Х регион. конф. студентов, аспирантов и молодых
ученых по физике полупроводниковых, диэлектрических
и магнитных материалов (26–29 апр. 2006, г. Владивосток) ;
ИАПУ ДВО РАН. Владивосток, 2006. С. 65–68.

12. Tougaard, S. Differential inelastic electron scattering
cross sections from experimental reflection electron-energy-
loss spectra: Application to background removal in electron
spectroscopy / S. Tougaard, I. Chorkendorff // Phys. Rev. B.
1987. Vol. 35, № 13. P. 6570–6577.

S. A. Kuschenkov, A. S. Parshin, G. A. Alexandrova, S. A. Hodenkov

COMPUTER MODELING OF INELASTIC-SCATTERING CROSS SECTIONS
OF ELECTRONS IN THREE LAYERED STRUCTURES TYPES:

«FILM–INTERFACE–SUBTRACT»

In this work we have briefly presented a possible computer program for modeling inelastic-scattering cross sections
of electrons in three layered structures types: film/ interface/ subtract. The influence of film and subtract elements
distribution on the interface and type of film growth on energy losses for the structure «Fe/Fe–Si/Si» is studied.

Keywords: inelastic-scattering cross section of electrons, layered structures.
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ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ ОПРЕДЕЛЕНИЕ КОЭФФИЦИЕНТОВ ВЯЗКОСТИ,
УПРУГОСТИ И ПЛАСТИЧНОСТИ РАБОЧЕЙ СРЕДЫ
ПРИ АБРАЗИВНО-ЭКСТРУЗИОННОЙ ОБРАБОТКЕ*

Установлены численные значения коэффициентов вязкости, упругости и пластичности рабочей среды. Выяв-
лены экспериментальные зависимости вязкости и упругости среды от степени ее наполнения и зернистости
абразивных зерен.

Ключевые слова: абразивно-экструзионная обработка, реологические характеристики, вязкоупругая среда,
способность к пластическим деформациям, абразивные частицы, скорость сдвига.

*Работа выполнена в рамках ФЦП «Научные и научно-педагогические кадры инновационной России» на 2009–2013 гг.
№ 1121.

Одним из новых видов обработки является абразив-
но-экструзионная обработка (АЭО), заключающаяся в
снятии слоя материала с поверхности обрабатываемого
канала при перепрессовывании под давлением через него
рабочей среды, состоящей из вязкоупругого основания,
наполненного твердыми рабочими элементами (чаще
всего – абразивные или алмазные зерна).

Процесс АЭО является сложным. При его реализа-
ции возникает целый ряд физических явлений, влияющих
на качество и производительность обработки. Для вне-
дрения абразивно-экструзионной обработки в производ-
ство конкретных деталей необходимо провести достаточ-

но большой объем экспериментальных исследований,
связанных с определением оптимального состава рабо-
чей среды и режимов ее перепрессовывания, обуслов-
ленными физико-механическими и геометрическими ха-
рактеристиками обрабатываемых каналов. Такие иссле-
дования требует значительных затрат, составляющих до
60 % от общих затрат на внедрение этой технологии в
производство.

Основными параметрами технологического процес-
са абразивно-экструзионной обработки являются объем
рабочей среды, давление гидравлической системы уста-
новки в продавливающем и принимающем рабочем ци-




