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Описан простой метод оценки вероятности выживания ионов гелия Не+, отраженных от поверхно-
сти различных металлов, с помощью моделирования в кодах бинарных столкновений (SCATTER и
TRIM). По энергетическим спектрам отраженных частиц гелия оценена вероятность выживания
ионов гелия при отражении, как отношение площадей полученных спектров. Рассчитаны зависимо-
сти вероятности выживания ионов He+, отраженных от Cu, Al, от обратной перпендикулярной скоро-
сти и выполнена оценка характерной скорости перехода электрона из металла на налетающий ион.
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ВВЕДЕНИЕ

Спектроскопия ионного рассеяния низких
энергий (1–10 кэВ) является широко распростра-
ненным методом анализа поверхности [1, 2]. По
узким пикам в энергетических спектрах рассеян-
ных ионов инертных газов и ионов отдачи можно
определить состав самого поверхностного слоя
[3] в отличии от широких куполообразных спек-
тров отраженных ионов водорода, образующихся
из-за их глубокого проникновения в мишень [4, 5].
Основным преимуществом анализа поверхности с
помощью ионов инертных газов является высокая
чувствительность к первому слою атомов на по-
верхности. Это обусловлено малой начальной энер-
гией ионов (благодаря чему их пробег в веществе
мал) и высокой вероятностью нейтрализации отра-
женных ионов, которая увеличивается с глубиной
проникновения налетающей частицы в твердое те-
ло [3]. Однако для количественного анализа по-
верхности крайне важно определить вероятность
нейтрализации (вероятность выживания иона),
поскольку в данном методе обычно детектируется
отраженные ионы [3, 6, 7].

В данной работе представлен простой метод
оценки вероятности выживания ионов гелия Не+,
отраженных от поверхности различных металлов,
с помощью моделирования в кодах SCATTER [8]
и TRIM [9].

МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭНЕРГЕТИЧЕСКИХ 
СПЕКТРОВ ОТРАЖЕННЫХ ЧАСТИЦ

НЕ ОТ ТОНКИХ СЛОЕВ
При проникновении налетающего иона низ-

кой энергии в глубину материала вероятность его
рассеяния в виде иона существенно падает. Части-
цы, отражающиеся от поверхностного слоя в ре-
зультате однократного соударения, практически не
теряют энергии и характеризуются наличием узкого
пика в энергетическом спектре. При выходе из бо-
лее глубоких слоев энергетический спектр уширя-
ется, а максимум сдвигается в низкоэнергетиче-
скую область. В кодах TRIM и SCATTER моделиро-
вали энергетические спектры отраженных частиц
Не от тонких слоев различных материалов. Ком-
пьютерный расчет проводили, начиная с одного
слоя с постепенным увеличением толщины образ-
ца на один атомный слой, до тех пор, пока промо-
делированные спектры не совпадали (положение
максимума спектра, ширина на полувысоте спек-
тра, форма спектра), с экспериментально изме-
ренными в работах [10–14]. Например, на рисун-
ке 1 представлены экспериментальные данные и
результаты подобного моделирования (рис. 2а и 2б)
для случая облучения ионами He+ с энергией
1 кэВ при их падении по нормали (α = 0°, угол
рассеяния θ = 129° [10]) на поверхность золота.
Как видно, наилучшее совпадение данных на-
блюдается при толщине золота в один атомный
слой (~3 Å). Тем самым можно предположить, что
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все частицы отраженные от такого слоя, вылетели
в виде ионов, а те частицы, что пролетели “на-
сквозь” попадут в “объем материала” и вылетят
оттуда в виде нейтралов.

При однократном рассеянии на угол 129°
энергия отраженного иона составляет 930.1 эВ
при потенциале взаимодействия Kr–C, использу-
емом в коде Scatter [8]. Если же частица отрази-
лась на этот угол в результате 2 последовательных
соударений с близко расположенными на поверх-
ности атомами золота, то ее энергия увеличивает-
ся. При рассеянии сначала на 90°, а потом еще на
39° от второго атома, энергия рассеянной части-

цы (без учета неупругой составляющей потери
при однократном соударении) составляет 950 эВ.

Более низкоэнергетичный пик отраженных
ионов, по-видимому, связан с той частью ионов,
которые испытали неупругое рассеяние и потеря-
ли дополнительную энергию за счет неупругого
однократного соударения. Наличие рассеянных
частиц в полном по зарядовым состояниям спек-
тре с энергиями выше 930 эВ, и отсутствие в этом
диапазоне энергий отраженных ионов, свидетель-
ствуют о дополнительной нейтрализации рассеи-
вающихся частиц в электронах мишени. Наличие
пика при кинетическом моделировании в диапа-
зоне 900–910 эВ – ниже энергии однократного
отражения может быть также связано с большей
длиной пути в электронных облаках при после-
довательных двукратных соударениях с атомами
мишени, расположенными дальше других от вы-
бранного. Отсутствие подобного пика при моде-
лировании с помощью кода SCATTER, возмож-
но, связано с несколько отличным способом
учета неупругого торможения. В спектре отра-
женных ионов интенсивность такого пика долж-
на быть сильно подавлена, что мы и наблюдаем
при сравнении экспериментального и расчетно-
го спектров. Поэтому в качестве ионной фрак-
ции отраженных ионов гелия следует рассматри-
вать пики в диапазоне 920–930 эВ, а остальные
даже для “однослойной” мишени не учитывать,
что приведет к примерно двукратному уменьше-
нию оценки количества частиц, отраженных в ви-
де ионов при использовании кода TRIM. Анало-
гичным образом были промоделированы энерге-
тические спектры при отражении гелия от Cu, Al
(см. рис. 3), и проведено сравнение с эксперимен-
тальными данными [10–15]. Следует отметить, что
ни в экспериментах по отражению ионов, ни при
кинетическом моделировании с помощью кода

Рис. 1. Экспериментально измеренный энергетиче-
ский спектр ионов Не+ (1 кэВ), отраженных от поли-
кристаллического золота (перпендикулярное паде-
ние, α = 0°, угол рассеяния θ = 129°) [10].
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Рис. 2. Энергетические спектры отраженных частиц для различных толщин золота (3, 5, 10 Å) для того же случая, что
и на рис. 1. Расчет в кодах TRIM (а) и Scatter (б).
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TRIM отражения от поверхностного слоя мише-
ни, двухпиковая структура не наблюдалась.

ОЦЕНКА ВЕРОЯТНОСТИ ВЫЖИВАНИЯ 
ИОНОВ ГЕЛИЯ ПРИ ОТРАЖЕНИИ

ОТ ПОВЕРХНОСТИ

На рисунке 5 показаны экспериментальные
энергетические спектры отраженных ионов и
нейтралов гелия Не (1 кэВ) от поликристалличе-
ского золота [8], которые качественно сравнива-
ются с энергетическими спектрами, промодели-
рованными в кодах TRIM (рис. 6а) и SCATTER
(рис. 6б). Предполагалось, что все отраженные
частицы гелия от слоя золота толщиной 3 Å явля-
ются заряженными, а от слоя 1000 Å (заведомого
большего полного пробега падающих частиц в
мишени) – суммой нейтральных и заряженных
частиц.

Вероятность выживания ионов гелия при от-
ражении от мишеней можно попытаться оценить
как отношение части площадей спектров, отра-
женных от тонкого поверхностного слоя (3 Å) и
от “массивной мишени” толщиной 1000 Å: (см.
рис. 4): , где
N+ – число ионов отраженных в данный угол рас-
сеяния, N0 – число нейтралов, отраженных в дан-
ный угол рассеяния, Ssurface – площадь под спек-
тром частиц, отраженных от поверхности, Svolume –
площадь под спектром частиц, отраженных из
всего объема. Соотношение площадей зависит от
эффективной глубины проникновения ионов в
образец, т.е. от величины, которая сама является
функцией скорости иона и угла падения. Однако
при перпендикулярном падении ионов с энерги-
ей несколько кэВ в первом приближении можно
считать, что соотношение площадей слабо зави-
сит от глубины проникновения ионов.

+ + += + ≈0( ) surface volumeP N N N S S

Рис. 3. Экспериментально измеренный энергетический спектр ионов Не+ (1 кэВ), отраженных от меди (при перпен-
дикулярном угле падения α = 0°, угол рассеяния θ = 129°) [11] (а). Энергетические спектры отраженных частиц для
различных толщин золота (3, 5, 10 Å) для того же случая (б, в).

0

10

20

30

40

50

60

70

80

650 700 750 850800

0

10

20

30

40

50

60

740 750 760 770 780 790 800 820810
0

50

100

200

150

700 750 850800
E, эВ

N
(E

),
 у

сл
. е

д.

E, эВ
N

(E
),

 у
сл

. е
д.

E, эВ

N
(E

),
 у

сл
. е

д.

1 кэВ He+ → СuЭксперимент
Гауссиан 5 Å

3 Å

3 Å
7 Å
10 Å

а б

в



866

ИЗВЕСТИЯ РАН. СЕРИЯ ФИЗИЧЕСКАЯ  том 84  № 6  2020

Н. В. МАМЕДОВ, И. М. МАМЕДОВ

Аналогичным образом оценена вероятность вы-
живания ионов Не по промоделированным энерге-
тическим спектрам при отражении гелия от Cu, Al.
Результаты оценки вероятности вылета частицы с
поверхности в заряженном состоянии по описан-
ной выше методике показаны в табл. 1.

Значения, полученные в кодах TRIM и
SCATTER, совпали с точностью до погрешности.
Величину погрешности определяли из разности
ширин на полувысоте энергетических спектров
для близких по толщине отражающих ионы слоев.
Оцененная подобным образом ионная фракция
для алюминиевой мишени хорошо совпала с экс-
периментальными результатами, а для меди рас-
четы дали примерно в 3 раза меньшее значение.

Как указано в работе [3], нейтрализация в диа-
пазоне низких энергий (до 10 кэВ) происходит в
результате Оже-процесса, поскольку энергия
ионизации гелия составляет 24 эВ, что ниже дна
зоны проводимости для многих металлов. Тем не
менее, не вдаваясь в природу процесса нейтрали-

Рис. 4. Экспериментально измеренный энергетический спектр ионов Не+ (1 кэВ), отраженных от алюминия (перпен-
дикулярное падение, α = 0°, угол рассеяния θ = 136°) [15] (а). Энергетические спектры отраженных частиц для различ-
ных толщин золота (3, 5, 10 Å) для того же случая (б, в).

0

200

400

600

800

1000

540 560 580 600 620 640 660 700680
E, эВ

N
(E

),
 у

сл
. е

д.

1 кэВ He+ → AlЭксперимент
Гауссиан

а б

в

0

5

10

20

25

15

30

540 560 580 600 620 640 660 680
E, эВ

N
(E

),
 у

сл
. е

д.

0

50

100

450 500 550 650600 700
E, эВ

N
(E

),
 у

сл
. е

д.

20 Å
10 Å
5 Å
7 Å

3 Å
5 Å
10 Å
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отраженных ионов и нейтралов гелия Не (1 кэВ) от
поликристаллического золота (перпендикулярное
падение, α = 0°, угол рассеяния θ = 129°) [10].
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зации (резонансная или Оже), будем считать, что
вероятность электронного перехода пропорцио-
нальна времени, проведенному ионом вблизи по-
верхности [13]. Обратный переход электрона с
атомной частицы на поверхность не рассматривает-
ся. Согласно [3, 14] вероятность выживания иона

определяется как:  ~ ,

где τ – характерное время перехода электрона из
металла в налетающий ион Не+, υc – характерная
скорость этого процесса (уникальное число для
каждой комбинации налетающего иона и поверх-
ности), υ⊥ – проекция скорости налетающего
иона на нормаль поверхности.

Полученные из моделирования значения P+,
построенные в логарифмическом масштабе в за-
висимости от величины 1/υ⊥ (рис. 7), совпали для
Al с точностью до погрешности, а для Сu оказа-
лись в 3 раза меньше. При этом угловые коэффи-
циенты наклона прямых, а именно значения ско-
рости перехода υc, в пределах погрешности совпа-

+∞+

−∞
 − τ ~exp )

( )
dtP

t ⊥

υ 
 υ 

cexp

дают с экспериментально измеренными в работе
[10]. Значения характерной скорости перехода
электрона из металла на налетающий ион приведе-
ны в таблице 2.

Таким образом, предложен простой метод для
оценки вероятности выживания ионов гелия при
моделировании отражения гелия от поверхности
в кодах SCATTER и TRIM. В рамках подхода
предполагается, что все частицы, отраженные от
такого слоя, вылетели в виде ионов, а те частицы,
что пролетели “насквозь”, попадают в “объем ма-
териала” и вылетают оттуда в виде нейтралов. По
энергетическим спектрам отраженных частиц ге-
лия от слоя материала толщиной 3 Å (5 Å) (модель
отраженных заряженных частиц) и 1000 Å (мо-
дель отраженных нейтралов и заряженных ча-
стиц) можно оценить вероятность выживания
ионов гелия при отражении как отношение пло-
щадей полученных спектров.

Проведено моделирование для энергий ионов
Не в диапазоне 0.5–5 кэВ. Построены графики
зависимости вероятности выживания ионов He

Рис. 6. Энергетические спектры Не (1 кэВ), полученные с помощью моделирования для различных толщин (3 и
1000 Å) поликристаллического золота (перпендикулярное падение, α = 0°, угол рассеяния θ = 129°) в кодах TRIM (а)
и Scatter (б).
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Таблица 1. Вероятность вылета частицы с поверхности в заряженном состоянии

Литературный источник, частица → поверхность, 
энергия, угол падения, угол рассеяния TRIM, % SCATTER, % Эксперимент, %

 [10], He+ → Au, E0 = 1 кэВ, α = 0°, θ = 129° 4.3 ± 0.7 6.1 ± 1.7 –

 [11, 14], He+ → Cu, E0 = 2 кэВ, α = 0°, θ = 136° 6.4 ± 1.1 6.6 ± 1.5 ~22%

 [12, 14], He+ → Al, E0 = 3 кэВ, α = 0°, θ = 142° 9.3 ± 2 6.9 ± 2.5 ~6%

 [15, 14], He+ → Al, E0 = 1 кэВ, α = 0°, θ = 136° 4.2 ± 1.5 3.5 ± 1.5 ~3%

 [13, 14], He+ → Сu, E0 = 1 кэВ, α = 0°, θ = 136° 5.3  ± 1.1 4.3 ± 1.5 ~12%



868

ИЗВЕСТИЯ РАН. СЕРИЯ ФИЗИЧЕСКАЯ  том 84  № 6  2020

Н. В. МАМЕДОВ, И. М. МАМЕДОВ

отраженных от Cu, Al от обратной перпендику-
лярной скорости в логарифмическом масштабе.
Показано, что в диапазоне от 1.2 ⋅ 10–5 с/м до
5.5 · 10–6 с/м (1–4 кэВ) полученные из моделиро-
вания значения P+ совпали с точностью до по-
грешности для Al и оказались в 3 раза меньше для
Сu. При этом углы наклона прямых (значения ско-
рости перехода в Оже процессе υc) в пределах по-
грешности для данного диапазона скоростей совпа-
дают с экспериментально полученными в работе
[10]. Линейная зависимость логарифма вероятно-
сти выживания подтверждает правильность пред-
ложенного подхода.

При энергиях ниже 1 кэВ из-за малой глубины
проникновения все частицы отражаются от пер-
вых атомных слоев, таким образом, значение P+

получается завышенным. При больших энергиях
(свыше 5 кэВ) частицы пролетают первые слои и
таким образом количество обратно отраженных
частиц падает и значение P+, определенное дан-
ным методом, сильно занижено.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проведено моделирование энергетических спек-
тров ионов Не, отраженных от тонких слоев различ-
ных материалов (Au, Cu, Al). Полученные спектры
сравнены с экспериментальными энергетически-
ми спектрами ионов Не [10–15]. Найдены толщи-
ны пленок и флуктуации (погрешности) толщины,
при которых промоделированные спектры совпа-
дают с экспериментальными (положение макси-
мума спектра Emax, ширина на полувысоте спектра
E1/2, форма спектра). Промоделированные спек-
тры соответствуют узким спектрам однократного
рассеяния. По энергетическим спектрам отражен-
ных частиц гелия оценена вероятность выжива-
ния ионов гелия при отражении, как отношение
площадей полученных спектров. Полученные уг-
лы наклона прямых, а именно значения характер-
ной скорости перехода электрона в Оже-процессе, в
пределах погрешности совпадают с эксперимен-
тально полученными в работе [14]. При энергиях
ниже 1 кэВ из-за малой глубины проникновения
все частицы и так отражаются от первых атомных

Рис. 7. Полулогарифмический график зависимости вероятности выживания ионов He, отраженных от Cu (а) и Al (б),
от обратной перпендикулярной скорости. Экспериментальные данные из [10, 14].
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Таблица 2. Значения характерной скорости перехода электрона из металла на налетающий ион [10]

Металл Al Cu

Значение υc/105 м/с из эксперимента 3.3 1.9

Расчетные значения υc/105 м/с 3.5 ± 0.3 3.0 ± 1.2 1.8 ± 0.3 1.6 ± 0.3

Код TRIM SCATTER TRIM SCATTER
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слоев и значение P+ получается завышенным. При
энергиях выше 5 кэВ частицы пролетают первые
слои, что дает заниженное значение вероятности
выживания иона.
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