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Kivonat

A dolgozat szilard mintakrol visszaszort kel-os elektronok mért energiaveszteségi
spektrumat vizsgalja a 0-70 el-os tartomanyban. Kisérleti eredmények kiértékelésére a
jelolt kidolgozott egy Monte Carlo modellt, mely alapjan szamitégépes, szimulacios
programot készitett. Mérések szimulacidja soran polySi, amorfGe €és mikrokristalyos Sn
mintdk energiaveszteségi fliggvényeit, valamint a polySi és az amorfGe mintakra feliileti
gerjesztési paraméter értékeket hatarozott meg. A jelolt a SiO, és Siz;N, rétegeken mért
rugalmas cstcs intenzitasokat feliileti gerjesztésre korrigalta, és meghatarozta a SiO, és
Si3;N, éatlagos rugalmatlan szabad uthossz értékeit. A jelolt multiréteg szerkezetli Ge-Si
kiilonboz6 elektronenergian ¢és mérési geometrian. Szamitott eredményei alapjan
inhomogén (rétegsoros) Ge-Si minta mélységi feltérképezésére optimalis elektronenergiat

€s mérési geometriat hatarozott meg.

Monte Carlo simulation
of reflection electron energy loss spectra

Ph. D. Thesis
by
Gabor Tamas Orosz

Abstract

The thesis investigates reflected electon energy loss spectra (REELS) measured on solid
samples in the loss range of 0-70 eV. A Monte Carlo model, and accordingly a software
had been developed for evaluating measurements. Measured spectra of polySi, amorphous-
Ge and microcrystalline Sn samples had been simulated. Energy loss functions of polySi,
amorphous-Ge and microcrystalline Sn samples and also the surface excitation parameter
(SEP) values of polySi and amorphous-Ge samples were determined. Surface corrections
were made to elastic peak data measured on SiO, and Si3N, thin layers. Applying these
corrected elastic peak values the author determined inelastic mean free paths values of
Si0; and Si3N,, using his Monte Carlo program. The author simulated elastic peak depth
profiling measurements on Ge-Si inhomogeneous (multilayer) samples. Optimum electron
energy and measurement geomerty for elastic peak depth profiling in an inhomogeneous

sample were determined.



Monte Carlo Simulation von Energieverlustspektren
von rickgestreuten Elektronen

Dissertation
von

Gabor Tamas Orosz

Zusammenfassung

Die Dissertation behandelt die Energieverlustspektren von Kel” Elektronen, riickgestreut
an Festkorperoberflaechen. Der Kandidat hat ein Monte Carlo Modell und Komputer
Simulationsverfahren (Software) entwickelt zur Auswertung von experimentellen
Ergebnissen. Mittels Simulation der Experimenten wurden die Energieverlustfunktionen
von Si, Ge und Sn, sowie die Obeflaechen -anregungsparameter von polySi und amorfGe
Proben bestimmt. Der Kandidat hat die elastische Piek Intensitacten von SiO,, Si;Ny
Schichten, sowie von Polyethylen Proben fiir Oberflaechenaregung korriegiert und die
mittlere freie Weglenge derselben bestimmt. Die Dissertation darstellt die Simulation die
mit EPES (Elektronenspektroskopie der elastischen Piek) gemessene Tiefienprofile von
Ge-Si Multischichten. Die Effekte der Messgeometrie und der Elektronenenergie wurden

mit der Simulation nachgewiesen.



Bevezetés

Feliiletek, vékony rétegek és rétegatmenetek fontos szerepet jatszanak a modern
technologidban, melyek sokoldalu vizsgalata sziikséges. Egy lehetséges vizsgélati modszer
az, hogy a feliiletet kel-os elektronokkal bombédzzuk, és a visszaszort elektronok
energiaspektrumat analizaljuk, amibdl a bombazott mintardl nyerhetlink informaciot. Ezen
az elven alapul a feliiletérzékeny elektron spektroszképiai modszerek koziil példaul az
Auger elektron spektroszkopia (AES - Auger Electron Spectroscopy) [1] és a visszaszort
elektronok veszteségi spektroszkopiaja (REELS - Reflection Electron Energy Loss
Spectroscopy) [2]. Az 1. abra egy tipikus mért visszaszort spektrumot mutat be a teljes

energiatartomanyban.

A

ionizacios kiiszob <«4— rugalmas csucs

hattér

Auger csucsok REELS

N

Energia [eV]

1. abra Visszaszort elektronok energiaveszteségi spektruma

Ilyen spektrumnak szokdsosan csak egy részét vizsgaljdk a  kiilonbozo
elektronspektroszkdpiai modszerekkel végzett mérések. A teljes spektrum kiilonb6zo
fizikai folyamatok Osszességeként all eld. A veszteség nélkiil (rugalmasan) visszaszort
elektronoknak a rugalmas cstics (EP - Elastic Peak) felel meg. A spektrumnak ezzel a
tartomanyaval a rugalmas csucs elektron spektroszkopia (EPES - Elastic Peak Electron
Spectroscopy) [3] foglalkozik. Azt megelézik a kis energiaveszteségi csucsok, az
ionizécios csucsok és az Auger csucsok. A spektrumban észlelt csticsok altalaban jelentds
hattéren iilnek. Az EPES-REELS modszer a rugalmas cstcsot és a kis energiaveszteségi

(~0-100 eV-os) részt, AES az Auger csucsokat vizsgalja.

A mérésekben egy elektronforrasbol megkozelitéleg monoenergetikus elektronnyalédb
éri a mintat. Az elektronok a mintan beliil rugalmas és rugalmatlan szérasban vesznek

részt. A mintat elhagyd elektronok egy részét szog és energia szerint detektalhatjuk. Mérési



eredmények kiértékeléséhez elektron transzport leirasra van sziikség, hogy a rugalmas és
rugalmatlan szérasok egyiittes hatdsat értelmezziik. Elektron transzport sokféleképpen
leirhatd, példaul elektromagneses elmélet, Boltzmann-egyenlet numerikus megoldasa,
dielektromos elmélet [4-10], stb. keretén beliil. Ezek az eljarasok részletes szamitasokat
alkalmaznak a rugalmas ¢és a rugalmatlan szoérasok leirdsara. A transzport folyamatokban
sok jelenség megoldasa analitikusan nem ismert. Ezért nagyon sok elmélet alkalmaz Monte
Carlo (MC) szimulacidés mddszert [11-14], amely igen kényelmes eszkdz a valtozd mérési

koriilmények viszonylag konnyl kezelésére.

Célom egy egyszerli, hatékony eljaras  kidolgozasa, mellyel kisérleti

elektronspektroszkopiai eredményeket tudok kiértékelni.

Kifejlesztettem egy MC szimulacidos modellt, amely kel-os elektronok transzportjat

képes leirni egy- és tobbkomponensii, homogén és inhomogén mintadkban.

EPES-REELS kisérletek késziiltek az MFA-ban a DESA 100 [15] és az ATOMKI-ban
az ESA 31 [16] spektrométerekkel. polySi, amorfGe és mikrokristdlyos Sn mintak [17]
EPES-REELS mért spektrumait szimulaltam. polySi és amorfGe mintak feliileti gerjesztési
paraméter (SEP - Surface Excitation Parameter) értékeit hatdroztam meg. Ezeket a SEP
adatokat 6sszehasonlitottam Gergely [18] és Werner [19] adataival, és j6 egyezést talaltam.
Werner, valamint Chen SEP képletei és anyagi paraméter adatai [20], tovabba Kwei SEP
adatai [21] alpjan feliileti korrekcidt végeztem a mért rugalmas csucs intenzitasokra. A
korrigalt értékekkel meghataroztam SiO; és Si3N, mintédk tényleges IMFP adatait a 300-
2000 eV-os tartomanyban. Kétkomponensii Ge-Si réteges szerkezetli mintdk mélységi
eloszlasanak EPES méréseit szimulaltam. Megvizsgaltam a tobbszords rugalmas szoras
szerepét €s megmutattam azt, hogy egy inhomogén (rétegsoros) minta esetén milyen

mérési koriilményeket célszerli valasztani.

Az els6 fejezetben irodalmi attekintést adok, melyben ismertetem a kiilonb6zd
modszerek alapelveit és eredményeit. A masodik fejezetben sajat modszeremet €s annak

alkalmazasait mutatom be. A harmadik fejezetben 6sszefoglalom eddigi eredményeimet.



l. Irodalmi attekintés
I. A. Rugalmas széras

I. A. 1. Differencialis rugalmas széras hataskeresztmetszetek

Amikor szildard mintdban egy E energiaju elektron rugalmas szdrasban vesz részt,
eredeti haladasi iranya megvaltozik. Az iranyvaltozast jellemezhetjiik a 9 szorasi szoggel.
Azt, hogy az elektron eredeti irdnydhoz képest mads, tetszéleges irdnyba milyen
valoszintiséggel tériil el, a rugalmas szérdsra vonatkozo differencialis hataskeresztmetszet
(EDCS - Elastic Differential Cross Section), do/dC) hatarozza meg. Ez egy folytonos, szog
szerinti eloszlasfiiggvény. Az elektron haladési irdnydnak megvaltozasat leirhatjuk egy, az
elektronhoz  rogzitett  koordinata-rendszerben. Polar  koordinata-rendszerben a
hataskeresztmetszet megadja, hogy az elektron milyen valoszintiséggel tériil el dQ= dSdo
elemi térszoggel a ., @, szorasi szogekkel jellemzett irdnyban. Egy egyszeri modellben
az elektron a mintdban az izoladltnak tekintett atomok magpotencidljan szorodik
rugalmasan. Nagy elektron energidknal (£ > 200 eV}) jol alkalmazhatd Born els6é kozelitése
[22], és a szilardtest hatdsokat, az atomi elektronok &arnyékold hatasat gyakorlatilag
elegendd ennél alacsonyabb energidkon figyelembe venni [3,11]. Rugalmas szdrasra a
legegyszerlibb kozelitést a dor/dQ) Rutherford hatdskeresztmetszet szolgaltatja a
Rutherford szorasi egyenlet alapjan [23-24]:

2
o, 2 . (LA1T)

dQ E? sin‘{ij

A rugalmas hataskeresztmetszet 3-n kiviil lathatd6 modon fliggvénye még a Z
rendszamnak €s az E energidnak is. Bauer és Browne uttoré munkéjat kovetden [25] Fink
¢s munkatarsai [26-28], majd Riley és MacCallum [29] tobb elemre publikaltak
hataskeresztmetszeti adatokat. Megbizhato differencialis hataskeresztmetszeti adatokat
kvantummechanikai szdmitdsok Utjdn nyerhetiink. Mott megbizhato eljarast kozolt a
hataskeresztmetszetek ~ szdmitdsara  [30].  Ichimura ¢és  munkatarsai  nagy
energiatartomanyban szdmitottak ki a Mott-féle hataskeresztmetszetet, do/dQ-t, melyeket

tablazati formdban is kozoltek [31]. Bevezették a Mott-egyiitthatot, Ry-et:



ch(E,Z,S):R do
dQ o)

, (IA.1.2)

ahol az egyenlet jobb oldalan szerepld differencialis hataskeresztmetszetet az (1.4.1) képlet
definidlja. Reimer ¢és Loedding [24] a relativisztikus Dirac-egyenlet megoldasaval
szamitottak ki a Mott-féle hataskeresztmetszeteket. Hataskeresztmetszet szamitasokat,
tablazati adatokat tobb atfogd munka publikalt [32-34]. NIST (National Institute of
Standards and Technology) altal kozzétett legijabb adatbazisban [35] a rugalmas
hataskeresztmetszeti adatokat Salvat és Mayol algoritmusa alapjan [36] Jablonski

szamitotta ki a parcialis hulldmok modszerével [34].

I.A.2. Kolcsonhatasi potencialok

A széras leirdsara hasznalt atomi potencial megvalasztasa befolydsolhatja a visszaszort
elektronok szogeloszlasat. Jablonski ¢és Powell megmutatta, hogy szokdsos mérési
koriilmények kozott az irodalomban hasznalt potencidl okozta eltérések elhanyagolhatok
[37]. Nem szokvanyos mérési koriilmények esetén azonban a potencial megvalasztisa
Iényeges lehet. Jelenleg Salvat hataskeresztmetszet adatait tartom a legmegbizhatobbnak

[35]. Ebben a munkaban a hely fiiggvényében a kdlcsonhatasi potencial [35]:
V(r) = —e<I>(r) +Voxe (r), (LA.2.1)

ahol r a helyzeti koordinata, ®(r) pedig az atom elektrosztatikus potencialja:
Ze 1 5 7
d)(r) =——e— j pe(r')47cr' dr'+ j pe(r')4nr'dr' . (1.A.2.2)
r r{% g

pe(r) az elektronslirliség, Ve..(r) pedig az atomi és a bombazd elektron kozotti lokalis

kolcsonhatast irja le:

=Mool ol 40 pe<r>}2. w23



Az (I.A.2.1) egyenlettel leirt kolcsonhatasi potencidlt tehat teljesen meghatdrozza a p.(7)

elektronstirtiség.

I.B. Rugalmatlan széras

I.B.1. A dielektromos fliiggvény

Amikor egy E energidji, v sebességli elektron szilard testben halad, azzal
kolcsonhatasba 1ép. Ennek kovetkeztében az elektron energiat veszithet, a szilard testet
gerjesztheti. A dielektromos elmélet keretén beliil elektron és szilard test kolcsonhatasanak
leirdsara legegyszerlibb kozelités a jellium modell. E modell pozitiv toltések egyenletes
hatterében mozg6 szabad elektronokat tételez fel, elhanyagolva a valoés szilard testek
savszerkezetét. A dielektromos elméletben az elektronok és a szilard test kozotti energia-
¢s impulzuscsere felfoghato a szilard test dielektromos valaszaként, amely a dielektromos
fliggvénnyel, €(g,m)-val tokéletesen leirhato. Jellium modell alapjan elséként Lindhard
hatarozott meg €(g,m)-t [6]. Ebben a modellben Un. plazmonveszteségek torténnek, mely
veszteség egyetlen plazmonfrekvenciaval, w,-vel jellemezhetd. Ez a plazmonfrekvencia a
szabad elektronok legnagyobb intenzitasu gerjesztése és egyben a kiilonboz6 gerjesztések

frekvencidjanak atlagos értéke. A plazmongerjesztés frekvencidja [38]:

2
2 |4mne
®p =y mE (IB.1.1)

ahol n az elektronsiirliséget, m* az elektron effektiv tomegét, e az elektron toltését jelolik.

A dielektromos fiiggvény kifejezhet6 az o, plazmonfrekvenciaval [39-41]:

(,02

=1 u 1B.1.2
2(q.0) +(ofl—o)f,—o)(oa+iy)’ ( )

ahol
22 .24
3
0l =02+ 11 L (LB.1.3)
5 4m?
0
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vr pedig a Fermi sebesség.

q azt az impulzust jeldli, melyet a kiils6 toltés a szilard test elektronjainak ad at, ® =7 /%
pedig azt a frekvenciat, amely az elektron 7 energiaveszteségét irja le. y a csillapodasi

allando, my pedig az elektron nyugalmi tomege.

I.B.2. Energiaveszteségi fliggvény

Jelolje K(E,T)dTOR kifejezés azt a valosziniiséget, hogy egy E energidju elektron,
mikdzben OR tavolsagot tesz meg, rugalmatlan szoéradsban vesz részt és a [7,7+dT]
intervallumba esé energiaveszteséget szenved. K(E,T) az energiaveszteségi fiiggvény. Ez
egy energia szerinti eloszlasfiiggvény, mely meghatdrozza, hogy egy E energidju elektron
milyen valdszintiséggel veszit T energiat. K(E,T) T-t6l tobbnyire erdésen, mig E-tdl gyengén
fiigg. Igy amikor az elektron relativ energiavesztesége kicsi, K(E,T) E-t61 val6 figgése els6
kozelitésben elhanyagolhato [8]. A dielektromos fliggvény ismeretében a veszteségi
fliggvényt meghatarozhatjuk. Egységnyi Ut megtétele soran annak a valosziniisége, hogy
egy E energidju elektron 7 energiat veszit [42-43]:

I o, 1 1

ahol @y a Bohr sugar. Egyszerli plazmonveszteség esetén (Z.B.1.2) egyenletbol:

2
1 Yo,

Im{_ e(a, 03)} ) ((Dz _ wfl)z roly? '

(1.B.2.2)

Optikai mérések alapjan, ahol nincs impulzusatadds (¢=0), sok anyagra ismert a

dielektromos fliggvény [44]. Ezért a kovetkezd jelolést hasznaljuk: e(w)=¢(0). A

dielektromos fiiggvény a kovetkezd kapcsolatban van az optikailag mérhetd n(w)

torésmutatoval és a k(w) extincids tényezdvel:

8@ﬂ=@+%f=&+m% (1.B.2.3)

ahol

11



e, =n"—k*, (L.B.2.4)

£, =2nk . (I1.B.2.5)

A veszteségi fliggvény ezekbdl kifejezve:

K(E,T):Im{— 1 } €, 2nk

= = } 1B.2.
S(q,(,\)) 812+822 (}’l2+k2)2 ( 6)

A Drude modell szerint [45] a dielektromos fliggvény a plazmonfrekvenciaval a

kovetkezoképpen fejezheto ki:

2

—1_ p
e(0)=1 o) (IB.2.7)

Valos szilard testek energiavesztesége bonyolult folyamat. Ennek leirasara szokdasos
eljaras, hogy els6é 1épésben az optikai mérésekbdl szarmazéd dielektromos fiiggvényt

D(y,0,.0) Drude-tipusu fiiggvények 6sszegeként allitjuk eld [7]:
Im| —L —iA-D( ~0)-0)) (ILB.2.8)
2(0)) T &LV
]_
a g#0 tartomanyban pedig ez a kifejezés a kovetkezéképpen extrapolalhato [7]:
1 n

ahol

(1.B.2.10)
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Az g(q,m) dielektromos fliggvény meghatirozasara kiilonbdzd szdmitasok ismertek.
Tobb szerzé alkalmazta a jellium modellt és tanulmanyozta szabad elektronok
dielektromos valaszat Lindhard tipusu dielektromos fliggvénnyel [46-52]. A szamitasok azt
mutatjak, hogy néhany anyag, pl. A4/ vagy Si esetén a jellium modell kivaloan alkalmazhato
[51,53], egyszerli savszerkezetli fémek és félvezetok veszteségei a jellium modell kis

korrekciojaval elvégezhetdk [54-55].

I.B.3. Az atlagos rugalmatlan szabad uthossz

A mozgd elektron energiaveszteségének vizsgalatakor fontos annak az ismerete, hogy
az adott kozegben milyen gyakran fordulnak elé rugalmatlan szorésok. Ezt a gyakorisagot
az atlagos rugalmatlan szabad uthossz, az IMFP (Inelastic Mean Free Path) fizikai
paraméterrel tudjuk szamszeriisiteni, amely az az atlagos tavolsag, amit egy E energiaju
elektron egy szilard testben megtesz két rugalmatlan szoras kozott. Az energiaveszteségi
fliggvénybdl meghatarozhatd az IMFP. Adott K(E,T) energiaveszteségi fliggvény esetén az
atlagos rugalmatlan szabad uthossz (IMFP), A(E) [42-43]:

2 (E)= S — (1B.3.1)

[ k(& r)ar

I.B.4. IMFP szamitasok

Az irodalomban kiilonb6z0 modellek alapjan szamitottak /MFP adatokat, melyeket
tablazati formaban is publikaltak. A szamitdsok szokasosan homogén kozeget
feltételeznek, és a szabad uthossz iranyfliggésétdl eltekintenek. Lundquist részletesen
tanulmanyozta a bombazd elektron és szabad elektron gaz kolcsonhatasat [47], mely
szamitasok alapjan késébb Shelton [50] IMFP értékeket hatarozott meg. Hasonldéan, Quinn
is meghatarozott IMFP értékeket jellium modellt feltételezve [46]. Quinn és Shelton IMFP
adatai elfogadhatok olyan anyagokra, melyre a jellium modell alkalmazhaté (pl. homogén,
egyelemu szilard testekre, melyek nem atmeneti fémek vagy nemesfémek), melyekben a
rugalmatlan gerjesztések dominansan plazmongerjesztések. Quinn IMFP értékeire Penn
korrekciokat végzett [S1]. Figyelembe vett elektron-kicserélddést és korrelaciot, és azt
talalta, hogy ezek az IMFP értékeket mintegy 10-20%-kal megnovelték. A Lundquist-
Shelton [47,50] szamitasokat magasabb energiadkon is elvégezte, egészen 4000 eV-ig, és azt
talalta, hogy az IMFP-k 200 eV felett 10-25%-al kisebbek voltak, mint a Quinn elméletbdl

szarmazok. Penn ezutdn kombinalta eljardsat a Lundqvist-Shelton elmélettel; a Quinn
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elmélethez képest az IMFP-k tipikusan kb. 5%-kal kisebbek voltak. Végiil Penn korrekciot
végzett az IMFP-re, figyelembe véve a torzselektronok hatisat, melyet a jellium modell

figyelmen kiviil hagy.

1987-ben Penn az IMFP meghatarozasara kifejlesztett egy algoritmust [54], amely
modell dielektromos fiiggvényre [6] épllt, és figyelembe vette a rugalmatlan szoras
momentum-fiiggését is. Az igy meghatarozott dielektromos fliggvény megbizhatéan
alkalmazhat6 olyan anyagokra is, melyeknél a jellium modell mar nem megfeleld [55].
Megjegyzendé azonban, hogy az IMFP ¢értékekben a momentum-fiiggés csak kis
korrekciot okoz. Tanuma €s munkatérsai alkalmaztak Penn algoritmusat, és 50-2000 eV-ig
56 anyagra (elemekre, szerves és szervetlen vegyiiletekre) optikai adatokbol IMFP
értékeket hatdroztak meg [56-60]. Ezen szamitasokat alapul véve egy interpolacios
egyenletet is meghataroztak, amivel az eredeti Bethe egyenletet [61] a koOvetkezdre

cserélték:

dy = —1 = .
T, [pmbe)-(crE)+ (D/EY]

(I.B.4.1)

N
ahol E, =28.8 va jellium modellben a plazmon energia eV-ban, N, atomonként a

valencia elektronok szama, M az atomtdomeg, p a stiriség és E az elektron energidja. A f3, v,
C és D paramétereket a szerzok a szamitott IMFP értékekhez illesztették. Az IMFP

szamitasok eredményei alapjan B, y, C és D paraméterekre a kdvetkezd Osszefliggést adtak

meg:

B=—00ﬂ6+——9%ﬂ——+739xm4p, (I.B.4.2)
JE,*+E,

y =0.191p ™, (1B.4.3)

C=197-091U, (I.B.4.4)

D =53.4-20.8U, (1.B.4.5)
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(I.B.4.6)

Az (I.B.4.1)-(I.B.4.6) egyenleteket TPP-2M formuldnak hivjuk [62]. Ezekbdl az
egyenletekbdl az IMFP jo kozelitéssel meghatarozhaté barmely anyagra. Kozvetlen mérés
hianyaban ez a valodi IMFP-hez kozeli érték a legmegbizhatdbb a jelenlegi szakirodalom

szerint.

I.C. Energiaveszteségek a feliilet kozelében

A dielektromos elméletben az elektron energiat veszit, mikdozben a mintat
(dielektrikumot) gerjeszti. Lindhard egyenletébe [6] helyettesitve az elektron toltését,

megkapjuk a v sebességli elektron egységnyi dx tavolsag megtétele soran W energia

veszteseget:

40 , qv
aw._2e_ @jdma)lm L (LC.])
dx 72'\/'2 0 q 0 8(61360)

Ez a kifejezés egy végtelen mintdban, egyenes vonali palyan mozgd elektronra érvényes,
¢s az elektron iranyvaltozasat, valamint a minta feliiletének 1étezését nem képes leirni.
Homogén, félvégtelen anyagban tetszdleges palyan mozgd elektron rugalmatlan
szorasanak részletes targyaldsat tobb munkaban megtalalhatjuk [42,63-65]. E munkak
figyelmen kiviil hagyjak, hogy a feliillet kozelében a gerjesztések eltérnek a térfogati
energiaveszteségektol. Plazmongerjesztés a feliillet mindkét oldalan torténik. Jeldlje & a

dielektromos fliggvény valds részét a mintan beliil, mely a Drude modell alapjan:

2

& =Reg(w)=1—a::2 .

(I.C.2)

Maxwell egyenlete alapjan a minta hataran a dielektromos fiiggvény eldjelet valt, €, = - g,
ahol g;” jeloli a mintan kiviil a dielektromos fiiggvény valds részét, amely az (1.C.2)

egyenlet alapjan
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g'=—2—1. (1.C.3)
Ebbdl az egyenletbdl o; = w, a feliileti plazmongerjesztés frekvencidja kifejezhetd:

O (1.C.4)

1/1+81' .

a)S:a):

Ha a mintan kiviil vakuum van, mely dielektromos allanddja €;'=1, megkapjuk a feliileti

plazmonfrekvenciat [66]:
w0, =—~2. (1.C.5)

Ezt a frekvenciaértéket olyan feltételezések mellett kaptuk, hogy a feliilet végtelen
kiterjedésii, tokéletesen sima, a minta dielektromos valaszat pedig Drude modellel irtuk le.

Ha a feliileten kis gomboket tételeziink fel, €s a feliileti plazmonfrekvenciat igy hatarozzuk
meg [67], akkor & =, /+/3 . Ha a minta dielektromos valaszat nem Drude modellel irjuk

le, a feliileti plazmonfrekvencia egy altalanosabb alakjat kapjuk meg [68]:

O (1.C.6)

“R :1l2+83 ’

ahol ¢p a vezetési sav dielektromos tényezdjének valos része:

e1(@) = ep(w)+1-—-. (LC7)

crer

Osszefiiggéseket tobb szerz0 kozolt. E munkdk szerint a feliileti plazmongerjesztésnek

nemcsak az energidja, hanem diszperzids reldcidja is eltér a tombitdl. Bontsuk fel a
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momentumot a feliilettel parhuzamos (q)) és ra merdleges (q.) komponensekre! A feliileti

crer

Wsp (61||)= WR (1+0€Sq||), (I.C.8)

ahol as az elektronsiirliségtdl fiiggd allando. A térfogati plazmonok diszperzios relacidja
ugyanakkor qj-t6l négyzetesen fiigg. Fémek feliiletének vizsgalata a feliileti plazmon

cres

kimutatasat eredményezte [70].

Az 1970-es évektdl a feliileti gerjesztések kvantummechanikai targyaldsa hozott
jelentds eredményeket. Ezekbdl a szamitasokbol az deriilt ki, hogy a feliileti plazmon
energiat a tombi dielektromos allandé hatarozza meg, €s nem valamilyen feliileti
tulajdonsag. Az elméleti szamitasokat kisérleti eredmények igazoltak [71-74]. Fontos
megjegyezniink, hogy egyszerii fémek esetén a jellium modellel a feliileti gerjesztés jol
leirhatd. Ag diszperzios relacionak vizsgalata azonban kvadratikus Osszefliggésre vezetett

[75].

A feliileti gerjesztések vizsgalata az 1990-es évek utolso felében Gjra elétérbe kertilt. A
feliileti gerjesztések leirasat tobb modszerrel megtehetjiik, pédaul a lokalis, a
hidrodinamikai, az SRM (Specular Reflection Model - tiikkorszerlien visszaverddo)
modellekkel. Osszehasonlitdsukat megtalalhatjuk Nagatomi és munkatarsai atfogod
munkéjaban [76]. Tovabbi eljarast kozolt Werner, mely a parcidlis veszteségeken alapul
[77]. Ezeknek az elméleteknek egyike sem Kkitiintetett.

Az elektron energiaveszteségét szétvalaszthatjuk térfogati és feliileti részekre:

W, =Wg+W;. (1.C.9)
Tougaard és Yubero a dielektromos elmélet keretén beliil egyetlen elektron palyajat

irtak le, és feliileti és térfogati veszteségi fiiggvényeket hataroztak meg [9].

Chen iranyfliggd IMFP-t hatarozott meg, melyet szétvalasztott A térfogati és Ag feliileti
IMFP-re [20]:
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1 1 1
- , 1.C.10
WE,a2) " Ay(Esenz) 2y(Eoarz) (LC10)

ahol Ap(E,a,z) és As(E,a,z) IMFP-k a feliilet kozelében valtoznak. A 2.a. dbra, melyet
Chen cikkébol [78] illesztettem be, az (1.C.10) egyenlet bal oldaldn lathaté A(E,«,z)

reciprokénak valtozasat mutatja be Au esetén néhany elektron energiara (ezért az y tengely

felirata helyesen //IMFP volna):

D45 T T T g

012 E=500 eV .

o
<. 0.8}
D:E‘ E=1000 eV
=W
g 0.06 |-
E=2000 eV
0.03

0.00 I T T TR [ T T T . W
-15 =10 -5

0
z(A)
2.a. abra Au inverz IMFP értékének valtozadsa a feliilet kozeléeben Chen szamitasa alapjan

Hasonloképpen, Au-ra Ding is meghatarozott mélység szerint valtozé inverz IMFP
értékét [79], melyet a 2.b. abran lathatunk. Az abran, melyet Ding cikkébdl [79]
illesztettem be, az inverz IMFP értékek harom kiilonb6zo detektalasi szogre lathatok. Chen
abrajan a pozitiv z tartomany jeloli a vakuum oldalt, mig Dingnél forditva, a negativ z

jelenti a vakuumot.
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2.b. abra Au inverz IMFP értékének valtozasa a feliilet kozeléeben Ding szamitdsa alapjan

Chen ¢és Ding szamitdsai hasonlé menetii fiiggvényekre vezetnek. A két modell alapjan
nyert szamszerii értékek azonban eltérnek egymastol. Ding inverz IMFP értékei Chen
adataihoz képest a mintan beliil nagyobbak, a vakuumban kisebbek. Ding adatai a mintan
kiviil gyorsabban csokkennek. A szerzék hasonléo modellt alkalmaznak, szamitasuk mégis
eltéré eredményekre vezet. Ezért az ilyen részletes szamitadsok alkalmazhatésaga mérések

kiértékelésekor kérdésessé valik.

I.D. EPES-REELS spektrumok kialakulasa

Elektronspektroszkdpiai mérésekben egy forrasbol adott «; beesési szoggel jellemzett
iranyban, E, primer energidju elektronok bombéazzdk a mintat. A mintadban az elektron
iranyt valtoztathat, és energiat veszithet. Végiil, bizonyos valoszinliséggel o, detektalasi
szogben, E energiaval elhagyja a mintat, melyet szog és energia szerint detektalhatunk. Az
irany- €s az energiavaltozasokat rendre a rugalmas €s a rugalmatlan szorasok hatarozzak
meg. Az, hogy a detektalt elektronok mekkora tdvolsadgot tesznek meg a mintan beliil,
bonyolult transzport folyamatok eredménye. Ha azt vizsgaljuk példdul, hogy a bombazé
elektronoknak a 2m radian fél térszogben mekkora hanyada hagyja el a mintat
energiaveszteség nélkiil, az IMFP kiemelkedd szerepet jatszik. Két szélsd esetben: 1./

amikor az IMFP nulla korili érték, akkor nagy valosziniiséggel minden egyes elektron
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veszteséget szenved, mieldtt a mintat elhagyna. 2./ ha az IMFP értéke nagyon nagy, akkor
nagyon sok elektron hagyja el a mintat energiaveszteség nélkiil. A valdés IMFP értékek
természetesen a két szélsd érték kozott vannak. Az IMFP mellett fontos szerepe van a
rugalmas szoérdsnak is. Az anyagra jellemz6 rugalmas differencialis hataskeresztmet(ek)
meghatarozzak, hogy mely szogre erdsebb a szoras intenzitdsa. A 3. dbran néhany energian

lathatd Ge hataskeresztmetszete.

75
Pt
g = == 100 eV
a- 500 eV
$ e 2000 eV
¢

- 5 4

T .

© el

o

o A
No %

= 2

— &

%‘3 4 _ .;'o

- 3

o & b

T 25 -, ; B

¢
o L
oy, i e
Z o 2 p
T St 28
0 B T R e e PV R
T T T T o

30 45 60 75 90 106 120 135 150 165 180
szorasi sz6g (fok )

3. abra Ge differencidlis hatdskeresztmetszete

Lathatd, hogy a nagyszdgi visszaszérasnak 100 el elektron energianal 9=110°-nal van
a legnagyobb valdszintisége. Ha a mintat elhagyo elektronokat mas iranyban detektaljuk,
akkor feltehetd, hogy a detektélt elektronok nagyobb utat tesznek meg a mintan beliil, és

utjuk soran tobb rugalmatlan szérasban vesznek részt.

Visszaszort elektronok energiaveszteségi spektrumaban a legnagyobb intenzitdsu csucs
a rugalmas csucs, EP, mely azokat az elektronokat tartalmazza, melyek a mintat kozel
primer (E,) energiaval hagytdk el. A spektrum rugalmas csticsot megeléz6 része egy- és
tobbszords plazmongerjesztéseket tartalmaz. A 4. abran Si spektrumot lathatunk. Si-nal a
plazmonveszteségek a dominansak, és jol megfigyelhetok az egyszeres, kétszeres és

haromszoros térfogati plazmoncsucsok (1t, 2t, 3t), valamint az egyszeres feliileti
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plazmoncstucs (1f). Néhany tovabbi (kétszeres feliileti: 2f, egyszeres feliileti + egyszeres
térfogati: 1t+1f, illetve egyszeres feliiletitkétszeres térfogati: 1f+2t) plazmongerjesztés
helyét is feltiintettem az abran. Ez utdbbi gerjesztések helyét a spektrumban kiszamitottam,

¢s a varhat6 energidknal berajzoltam.
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4. abra ESA 31 elektron spektrométeren mert Si 2.0 keV spektrum

Ha ranéziink egy ilyen spektrumra, tobbnyire nehézséget jelent az egyes gerjesztések
szétvalasztdsa. A veszteségi spektrum egésze hattéren 1l, ezért példaul sziikséges a
hattérlevonds alkalmazéasa [63]. Fontos, hogy EPES-REELS spektrumok vizsgélatakor a

rugalmas €s rugalmatlan szérasokat megbizhatoan leirjuk.

|.LE. EPES-moédszer

Gergely Gyorgy nevéhez flizédik a rugalmas csucs elektron spektroszkopiai (EPES)
modszer [80], amely rugalmas cstiics méréseket végez, és ennek segitségével hatdroz meg
IMFP értékeket. Gergely Uttoré6 munkdjaban egyszeres rugalmas elektron visszaszorast
tételezett fel, és azt talalta, hogy a rugalmasan visszaszort elektronok intenzitasa aranyos a
minta IMFP-jével. Eszerint egy adott mérésben, a rugalmas visszaszorasi tényezo, r., mely
a rugalmasan visszaszort elektronok és a belépd elektronok hanyadosa, a kdvetkezdképpen

adhat6 meg [80]:
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cosa
r,=N,o ——7d

e

5 A, (LE.I)
1+cosa,

ahol N4 a mintdban az atomi siirliség, oz a teljes rugalmas hataskeresztmetszet, o, a

detektaldsi szog és A az IMFP. Mivel Ny, op, o, és r. ismertek, A elvileg meghatarozhato.

A rugalmas szoras leirasakor feltételezziik, hogy az elektron az izolaltnak tekintett
atomok magpotencialjan szorodik. A kozelités akkor alkalmazhatd, amikor a minta feliileti
rétege megfelelden rendezetlen, amorf. Az EPES mddszer alkalmazhatd példaul akkor,
amikor a mérés olyan mikrokristalyos mintakon torténik, melyre teljesiil, hogy a kristalyok
mérete az elektronnyaldb atméréjénél joval kisebb. Ekkor az elektronok atlagoljak a
mikrokristalyok orientacidit. A masik altaldnosan alkalmazott eljaras, hogy a mintat
ionnyalabbal porlasztjadk, mely a feliileti réteg amorfizalasat idézi eld. Gondosan kell
eljarni, hogy az amorfizalas megfelel6 legyen, mert az EPES-ben az orientacids hatasok a
rugalmas csucs intenzitdsat megnovelhetik [81]. A modell koherens rugalmas szoérésra €s

diffrakciora nem érvényes.

I.LE.1. IMFP meghatarozasa 6sszehasonlité mintaval

A rugalmas visszaszorasi tényez6é abszolut mérése igen bonyolult feladat, és csak egy
laboratériumban sikeriilt azt megvaldsitani [82]. Azonban ha megmérjiik két minta

rugalmas cstcsat, az (L.E.I) egyenlet alapjan a mért intenzitdsok aranyabol az IMFP

aranyok kifejezhetok:
L _Nioy A (LE.1.I)
I, Nyo, 4

ahol az egyes mintdkat / ¢és 2 indexekkel kiilonboztetjiik meg. Jelolje / index azt az
anyagot, amelyiknek /MFP értékét meg akarjuk hatarozni (minta), és 2 azt, amelyiknek az
IMFP értékét ismerjiik (referencia minta). /; és I, a mért értékek, N; és N, ismert atomi
stirliségek, o; és o pedig (az irodalombol vehetd) teljes rugalmas hataskeresztmetszetek.

A meghatarozand6 IMFP érték, A, igy:

I,N
dy=-21% %y (LE.1.2)
IINyo)
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Tehat ha A4; értékét ismerjik, az (LE.12) egyenlet alapjan A, meghatarozhaté. Fontos
hangsulyozni, hogy ahhoz, hogy a mddszer alkalmazhato legyen, mindkét minta feliileti
rétegének megfelelden rendezetlennek (amorfnak) kell lennie. Ugyanakkor megjegyzendd,
hogy EPES mérésekben a diffrakcios hatasok jelentdsen fiiggnek a mintatol, az elektron-
¢€s ionenergiatol, tovabba a mérési elrendezéstdl is [3].

Rugalmas csucs mérésekbdl eldszor Gergely Jablonskival €s munkatarsaival hatdrozott
meg IMFP értékeket [83]. Az elektron tobbszords rugalmas szorasat Jablonski vette
figyelembe eldszor, és hatirozott meg rugalmas csucs mérésekbdl IMFP értéket, MC
modellel [84]. Jablonski MC algoritmusa alapjan az EPES modszerrel, a szokasos
Jablonski eljarassal tobb elemre, polimerre hatdroztak meg IMFP értékeket [85-88]. A
relativ IMFP kisérleti meghatarozasanak a mai napig a legmegbizhatobb modszere Gergely

Gyorgy altal javasolt eljaras az EPES modszerrel [89].

I.LE.2. A modszer korlatai

Meg kell jegyezniink, hogy ha EPES modszerrel hatarozunk meg IMFP-t, a kapott
értékek kiilonbozo fizikai folyamatok okozta bizonytalansagot is tartalmazhatnak. A Monte
Carlo eljaras alkalmazasakor sziikségilink van a rugalmas visszaszorasi tényezé értékére.
Ha ez alapjan hatdrozzuk meg az atlagos rugalmatlan szabad thossz értékét, a mért és a
szamitott IMFP adatok kozott magasabb energidkon jo egyezést, mig alacsonyabb
energiakon eltérést tapasztalunk [90]. Egyik oka ennek az eltérésnek a jelent6sebb
szennyezOdés ¢és a feliileti gerjesztés hatasa lehet [91]. Nem megfeleld energiafelbontas
esetén a rugalmas cstcs €s a rugalmatlan veszteségek atlapolnak. Olyan esetben viszont,
amikor az energiafelbontds megfelelden jo, EPES mérésekben ez nem szokott problémat
okozni [87]; ekkor a rugalmas cstcs alatti teriiletet (integralt) mérjiik [92]. Amikor az
IMFP értékét referencia mintak segitségével hatarozzuk meg, a meghatarozott érték
természetesen erdsen fligg a referencia IMFP adatok megbizhatsagatol. Kordbban
referencia anyagok szokasosan Ni és Ag voltak, csak az utdbbi idében meriilt fel, hogy
ezeknek az anyagoknak szabad uthossz adatai nem megbizhatdok, elsésorban a feliileti

gerjesztés hatasa miatt [17].

A minta feliileti durvasaga miatt a visszaszorasi tényezd csokken, ezért az IMFP-t
alulbecsiiljiik [89]. Ugyanigy, a feliilet durvulasa a feliileti gerjesztés valdszinliségét is

modositja [93]. Ezek egylittes hatasa kiszdmithatatlan. A feliileti durvasag hatasat
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minimalizalhatjuk, ha olyan referencia minta segitségével hatarozzuk meg az IMFP-t,
amely feliileti durvasadga hasonlé a mintdéhoz. Szennyezett feliileti réteg befolyasolhatja a
rugalmas visszaszorasi tényezOt, mely hatds alacsony energidn (50-100 eV) jelentds lehet
[89]. A szennyezddést ezért célszerii AES és XPS (X-ray Photoelectron Spectroscopy -
fotoemisszios spektroszkopia) mérésekkel ellendrizni. Ha kristalyhatasokat ¢észleliink
EPES mérés soran, a visszaszorasi tényezdben ez szintén bizonytalansadgot okozhat [3]. Az
elektronnyalab draménak stabilnak kell lennie a mérés soran. Ha ez megvaltozik, az IMFP

értékét jelentésen befolyéasolhatja [89].

I.F. Monte Carlo szimulacio

A Monte Carlo (MC) moddszert Neumann Janos dolgozta ki 1945-ben, amely egy
matematikai eszkoz, €s alkalmas arra, hogy véletlen események sorozataval oldjunk meg
determinisztikus problémdkat. Manapsag a fizika csaknem Osszes teriiletén széleskorii
alkalmazdsa van a determinisztikus ¢és statisztikus problémak megoldasanak. Ilyen
statisztikus probléma az elektron transzportja is szilard anyagban. E modszer alkalmas
arra, hogy olyan fizikai paramétereket szdrmaztassunk, melyeket mas modszerekkel

kiilondsen nehezen hatarozhatunk meg (példaul rugalmas visszaszorasi tényezd).

I.F.1. Jablonski-modszer

A relativ IMFP meghatarozasara Jablonski MC modellje a kovetkezd feltétevéseket

alkalmazza:

(1) A rugalmas szoroékozpontok jol kozelithetdk izolalt atomok potencialjaval.

(2) Az elektron az anyagban palyaja mentén irdnyt valtoztat a rugalmas szoras

soran.

(3) A sokszoros rugalmas szorast a Poisson eloszlas irja le.

A rugalmas szoérast jellemzO polarszogek eloszlasat a rugalmas szoras differencialis
hataskeresztmetszete (EDCS) hatdrozza meg, az azimutalis szogek pedig egyenletes
eloszlastiak. Az MC kod szorasonként szamitja a 9, €s ¢, szorasi szogeket. Az
elektronpalyakat nyomon koveti mindaddig, mig az elektron a mintat el nem hagyja. A

szimulacidé meghatarozza az egyes elektronok altal megtett teljes uthosszakat. A rugalmas
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visszaszorasi aram a megtett s uthosszal exp(-s/IMFP) szerint gyengiil [84]. exp(-s/IMFP)
egyenld a detektalt elektronok parcialis visszaszordsi tényezdjével. Nagyszamu (N)
elektronra nyert parcidlis rugalmas visszaszorasi tényezé atlagolasaval a rugalmas

visszaszorasi tényez0 kiszamithato:

N
r, = % > exp(-s, / IMFP). (LF.1.1)

i=1

Az MC modell tokéletesen sima feliiletet és rendezetlen (amorf) mintat feltételez, és
nem érvényes koherens rugalmas szoras esetén.

A moédszer a rugalmas szordst irja le részletesen, mig az energiaveszteségek részleteit
figyelmen kiviil hagyja. A gerjesztéseknek csak a gyakorisagat veszi figyelembe az IMFP

segitségével, a feliileti effektusokat (beleértve a feliileti veszteségeket is) nem szamitja.

I.F.2. EPES-REELS spektrumok szimulalasa

Tougaard javaslatot tett arra, hogy EPES-REELS spektrumok alapjan hogyan
hatarozzuk meg az energiaveszteségi fiiggvényt [42]. Az elektron transzportot linearizalt
Boltzmann-egyenlettel irta le. Az elektronok pontszer(i, egymassal kapcsolatban nem all6
iitkozésekben vesznek részt, melyek kozt az elektron a félvégtelen, homogén mintaban
kolcsonhatas nélkiil teszi meg a (repiilési) tavolsagokat. A szamitasban Tofterup munkéja
nyoman [94] egy egyszerlsitd feltételezést tartalmaz, melyben az uthosszra vonatkozo
valdsziniiségi eloszlasfiiggvény exponencidlis. Késébbi munkéjaban [43] Tougaard
egyszerli, konnyen alkalmazhatd képleteket javasolt a veszteségi fliggvények
meghatarozasara. Tougaard eljardsa a mért spektrumbdl kozvetleniil kiszamitja az
energiaveszteségi fiiggvényt. A modszer hatranya, hogy nem tartalmaz feliileti veszteségi
jarulékot, ezért csak olyan valddi spektrumokra hasznalhatd, amelyeknél a feliileti szoras

elhanyagolhat6.

Pazsit és Chakarova EPES-REELS spektrumokat Monte Carlo szimulacidval szamolt, €s
kimutatta, hogy 4ltalanossdgban a visszaszort elektronok uthosszanak valosziniiségi
eloszlasfiiggvénye nem modellezhetd exponencidlis fliggvénnyel [95] A legtdbb esetben,
kiilonosen konnyli elemekre €és nagy energidkon az uthosszeloszlds maximumot mutat a
rugalmas szoras hataskeresztmetszetében az eldreszoras nagy valoszinlisége miatt. Ebben a

munkaban a Monte Carlo szimulacioval szarmaztatott uthossz eloszlasi statisztika mellett
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megtalalhatjuk rugalmas és rugalmatlan szdérasszam statisztikakat is. Vicanek elméleti
szamitast végzett az ilyen statisztikdk Osszefliggésére vonatkozdan, és kimutatta, hogy
milyen egy-egyértelmii kapcsolat van az thossz és a szorasszam statisztikak kozott [96].
Megmutatta, hogy Tougaard durva modellje ellenére is a szamitdsok elfogadhato
eredményeket adnak. Chen és Ding a dielektromos elmélet keretében végzett részletes
szamitasaikat alkalmaztdk Monte Carlo szimulacios eljarasaikban, mellyel visszaszort

elektronspektrumokat értékeltek ki [20,79].

A Monte Carlo szimulaciok sok esetben elhanyagoljak a feliileti veszteségeket [5,84].
Ez nagy energian, E > 5 kelV-on tobbnyire jo kozelités. A szokéasosan detektalt Auger
elektronok energiaja azonban 50-1000 eV kozott van, tehat az IMFP-t ebben az energia
tartomanyban kell leginkabb ismerni.

A feliileti és a térfogati gerjesztések kiilon valasztisa természetesen megtorténik,
amikor egy mélység szerint valtozd feliileti és tombi energiaveszteségi fiiggvényt
alkalmazunk. A térfogati energia veszteségek: plazmonveszteségek, sdvok kozti és sadvon
beliili gerjesztések, ionizacios veszteségek leirasara alkalmazhatunk analitikus képleteket
[97-99]. A feliileti veszteségeket a dielektromos fiiggvény alapjan is kiszamithatjuk [65]. A
mélység szerint valtozo energiaveszteségi fliggvény helyett talalhatunk olyan Monte Carlo
szimulaciokat is, melyek egyszerli modellek alkalmazdséaval is jol kozelitik a visszaszort
elektronok veszteségi spektrumat. Tokési Karoly a gerjesztések vizsgdlatara a
haromréteges modellt alkalmazta [13,100-102], melyben tdmbi és feliileti részekre osztotta
fel a mintat, és ezeket a tartomanyokat a vakuumtol elkiilonitette. Ilyen elméleti szamitasok
bevezetése az MC szimulidcioba lehetévé teszi, hogy még olyan bonyolult
elektronszerkezetli anyag, mint Ag feliileti veszteségei is vizsgalhatok [13,100]. A
szamitasok elsdsorban tokéletesen sima, tiszta feliiletli homogén anyagok mért spektrumait

képesek jol leirni.

I.F.3. Inhomogén minta mélységi 0sszetételének mérése

Az elézéek alapjan lathatod, hogy a rugalmas csucs viszonylag konnyen szamithato.
Konkol Attila és Menyhard Miklds olyan MC modellt dolgoztak ki [97], amellyel EPES
mélységi eloszlas mérést (mélységi feltérképezést) szimulalt rétegszerkezetli Mo/Si

mintaban.
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Ilyen mérésekben a mintat szokasosan Ar  ionnyaldb porlasztja, amely a minta
amorfizalasat okozza. A porlasztas a feliileti réteget folyamatosan tavolitja el, és az
aktudlis felillet a mérés sordn az idével valtozik. A porlasztds hatasaként egy
tobbkomponensti minta 0sszetétele a feliilet kdzelében az idével folytonosan valtozik. Az
EPES mélységi feltérképezés a porlasztds soran folytonosan méri a rugalmas csics
intenzitast, amely a valtoz6 komponens eloszlas miatt valtozik. A rugalmas szoras erdsen
fligg a Z rendszamtol, és emiatt egy EPES mélységi profilban minimumokat,
maximumokat talalhatunk. A Z fliggésen tilmenden érdekes lehet az EPES mélységi
feltérképezés energiafiiggése is. E munkaban [97] a szerz6k megmutattak, hogy
inhomogén mintak esetén a primer energia megvalasztasa meglepd eredményekre vezethet.
Adott primer energianal egy EPES mélységi profilirozds olyan feliileti rétegben
eredményezett maximumot, amikor a Mo-nak volt nagy a koncentracidja, mig mas primer
energianal éppen forditva, Si koncentracié6 maximumnal. Az MC modell a mintat rétegekre
osztja fel, a rétegekben a koncentracid eloszlasat bemeneti adatként kezeli. A szamitas
tovabbi bemeneti adatai a siirliség adatok. A szimulacid a soron kdvetkezd szorast a teljes
rugalmas ¢és rugalmatlan hataskeresztmetszetek alapjan hatirozta meg. Az

energiaveszteségi fliggvény a szamitasban allandoé volt.

MC modelliikkel Menyhard és munkatarsai megmutattdk, hogy bizonyos specialis
esetekben az EPES mélységi profilirozéas szokasos feliiletanalitikai eszkdzok mellett (AES,
XPS) kivaléan alkalmazhat6 nagyon vékony inhomogén rétegek vizsgalatara. Ennek a
szamitasnak az eldnye, hogy amikor olyan réteges szerkezetii, inhomogén mintakat irunk
le, amelyben a koncentracidvaltozasok ¢élesek, ezek a valtozasok konnyebben kovethetok
az EPES mddszerrel az elektron primer energiajanak valtoztatasaval, mint AES vagy XPS

modszerekkel.
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Il. SAJAT EREDMENYEK

IlLA. Monte Carlo modell

Kidolgoztam egy MC modellt, amely képes tobb rétegbdl 4allo, rétegenként
tobbkomponensii mintak EPES-REELS spektrumanak szamitogépes szimulalasara a keV-os
energiatartomanyban eldforduld hatasok figyelembe vételével. A modell alapja az, hogy
minden egyes elektront kovetiink a forrastdl addig, mig a mintat el nem hagyja. Ha
nagyszamu elektron transzportjat irjuk le, kisérletileg mérhetd fizikai paramétereket

szarmaztathatunk.

Fobb feltevéseim a kovetkezok:

(1) A minta tokéletesen rendezetlen, melyben a kolcsonhatas helye véletlenszert.

(2) A kolcsonhatasok pontszertiek.

(3) A kolcsonhatasok kozott az elektron egyenes palyan mozog.

(4) A szorasi statisztika mind rugalmas, mind rugalmatlan szoras esetén Poisson

eloszlast kovet.

(5) Rugalmas szoras soran a visszalokodés hatdsat és a fonongerjesztés figyelmen

kiviil hagyhato.

Az elso6 feltétel jo kozelités mikrokristalyos vagy amorf anyagmintakra. Még abban az
esetben is, amikor nem rendezetlen mintadk mérése torténik, szokasos EPES-REELS
mérések ionporlasztdst alkalmaznak, amely megvaltoztatja, amorfizdlja a mintak
feliiletkozeli tartomanyét.

A masodik és a harmadik feltétel jelenti az elektron transzport lokalis leirdsat, amely
Vicanek munkaja alapjan [96] ekvivalens a dielektromos képpel.

A negyedik feltételben szerepldé rugalmas €s rugalmatlan kolcsonhatasokat fiiggetlen
eseményekként irom le, és fliggetlen események leirdsara Poisson statisztika a megfeleld.

Az 5. feltétel a kel-os energia tartomanyba alkalmazhato.
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Az 6todik abra illusztralja, hogy egy ilyen szamitds a mintaban mozgd elektron

transzportjat hogyan irja le.

DETEKTOR

z}

| ELEKTRONFORRAS
& 72 Koordinéta-rends_zer:

Ssz’(p Sz X

i. réteg

Félvégtelen, réteges minta

5. abra Monte Carlo szimulacioban alkalmazott szimulaciés elrendezés

A rugalmas szorast a differencidlis hataskeresztmetszet (EDCS) irja le. A rugalmas
szoras gyakorisagat meghatarozza az atlagos rugalmas szabad uthossz, A, (EMFP-Elastic
Mean Free Path), amely a rugalmas hataskeresztmetszettel ¢és a minta sliriségével
kifejezhetd [3]:

1 2

Ae =—, GT=Isin3 do
d3do

d3de, (ILA.1)

ahol p az atomi stirliséget, or pedig a teljes rugalmas hataskeresztmetszet jeloli. A polar és
az azimutalis szorasszogeket véletlen szamokkal generdlom, mégpedig gy, hogy a
véletlen szamokkal eldallitott azimutdlis szogek a [0,2w] intervallumban folytonos

eloszlast, a polar szogek pedig a rugalmas hatdskeresztmetszeteknek megfeleld eloszlast
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kovetnek. A polar-, valamint az azimutalis szogek a kovetkezd egyenletek alapjan

szamithatok ki:

[R]l %o = j‘”dae
b~ O 79

0

d9, (ILA.2)

Rl *27 =0, (I14.3)

ahol [R]; 0 és 1 kozott egyenletes eloszlasu véletlen szam sorozatot aktudlis értéke, do,/d 9

a rugalmas szoras differencialis hataskeresztmetszete, oy pedig a rugalmas szoras teljes
hataskeresztmetszete, amely rugalmas szoras differencialis hataskeresztmetszetébdl a

kovetkezOképpen szamithato:

Tdo
o, = ! —ds. (ILA.4)

A melléklet tartalmazza azt az algoritmust, amivel a szdmitogépes programban hatékonyan

lehet adott eloszlasu véletlenszdm sorozatot generalni.

A rugalmatlan szérds sordn az elektron energiaja csokken, az energiaveszteségeket az
energiaveszteségi fliggvény irja le. Mivel a a vizsgalt keV-os tartomanyban a szérds soran
elveszitett energia az elektron sajat energidjanal joval kisebb, K(E,7) E-fliggése
elhanyagolhato. Ezért az energiaveszteségi fliggvényt meghatdrozom Ej primer energiara,
¢és a késobbiekben ez konstans: K(E,T) = K(Ey,T). Jelolje Es, azt az energiaveszteséget,
melyet az E energiaji elektron egy adott rugalmatlan szoraskor veszit. Ezt az
energiaveszteséget szintén véletlenszdmokkal generalom, mégpedig ugy, hogy nagyszamu
véletlen szdm eldallitdsakor a szamitott energiaveszteségek az energiaveszteségi fliggvény

eloszlasat kovessék. E,, a kovetkezd képlet alapjan szamithato:
EA'Z

[Rly* 4= [K(EME . (ILA.5)
0

E. szamitasara szintén a mellékletben leirt algoritmust hasznaltam.
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A rugalmas és a rugalmatlan szorasok kozott megtett utakat a szokdsos statisztikus

modszerrel szamitom ki:

=—A,In

1
Se e In[Ry rugalmas szoras, és (I1.4.6)

-7, 1
Si =4 ln[R]O, rugalmatlan szorés esetén. (ILA.7)
s. a rugalmas, s; pedig a rugalmatlan szoras esetén megtett uthossz két egymast kovetd
rugalmas (rugalmatlan) szoras kozott. A szimulacidt addig folytatom, amig az elektron a
mintat el nem hagyja.

Rugalmas szords el6tt az elektron 0 n,,, =(xk+1, yk+l,zk+l) haladasi irdnyat polar

koordinata-rendszerben meghatarozzak a 9y polar- és a ¢y azimutalis szogek. Descartes

koordinata-rendszerben az elektron 1j irdnya kifejezhetd a i és a ¢ szorasi szogekkel [2]:

X cos@,co8 Y, —sing, cosp,sinY, ) (sinY, cosp,
Via |=| sing,cos 9, cosp, sing,sing, |x|sing sing, |. (11.4.8)
Zi —sin Y, 0 cos 9, cos 9,

Homogén, tobbkomponensii minta esetén a rugalmas szoéras kilonbozo
szorécentrumokon valdsulhat meg. Mig az atlagos rugalmas szabad uthosszat egy
komponens esetén a minta atomi slirlisége €s teljes hataskeresztmetszete meghatdrozza -

(I1.4.1) egyenlet-, tobb komponens esetén

1 i
—=pY.cor', (IL.A.9)
Ao -

crer

ahol ¢’ jeloli az i-dik komponens koncentraciéjat, o7 pedig az i-dik komponens teljes

rugalmas hataskeresztmetszetét.

A roir . 4 . r oz
Az A komponens, amely ¢” koncentracioval szerepel a mintdban, az atomi szorasban

O'TA szerint sulyozottan vesz részt, azaz A atommal val6 iitkozés valdszintisége Py:
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CAU 4
Py= r__. (I1.A.10)

- ZCiO'Ti
I

A rugalmatlan szoras leirdsakor energiaveszteségeket szamitok. Homogén mintaban a
rugalmatlan szorast a veszteségi fliggvénnyel irom le, mely az adott dsszetételre jellemzo.
Tobbkomponensii minta veszteségi fiiggvénye természetesen tiikrézi a kiilonbozo

komponensek megjelenését.

Réteges, az egyes rétegen beliill homogén mintdban egy rétegen beliil mind a rugalmas,
mind a rugalmatlan szérds leirdsa a homogén esetnek felel meg. Ha az elektron két
rugalmas vagy rugalmatlan szords kozott réteghatar(oka)t keresztez, a megtett utat a
kovetkezoképpen szamitom. Jel6lje s a szabad Uthosszakkal (A -val) normalt tavolsagokat

(mind a rugalmas, mind a rugalmatlan esetben):

S =

— —In[R]}. (IL.A.11)

Az [R]%) véletlenszammal kisorsolt, normalt uthosszat az elektron az egyes rétegekben

megtett tavolsagok dsszegeként teszi meg a kovetkezOképp:

ZEJ - ZZ_] (ILA.12)
J

J J

ahol s;jeloli az elektron j-dik retegben megtett utjat. Ez azt jelenti, hogy a modellben

feltételezem, hogy rétegvaltaskor a A értékek hirtelen (ugrasszeriien) valtoznak meg.

A rétegvaltasok kezelése természetesen masképp is leirhatd [98,103-104]. A (IL.11-
11.12) egyenletekkel leirt mdédszer a rétegeken beliill az uthosszak kiszdmitdsara egy
lehetséges, egyszerli formalizmust biztositott.

Réteges mintdban a rugalmatlan szoras leirdshoz minden egyes j-dik rétegben sziikségiink

van a K;(E) energiaveszteségi fliggvényre.

Osszefoglalasul az elektron transzport szimulacidja abbél all, hogy nagyszamu

elektronra egyenként kiszdmolom a két szords kozott megtett tavolsagot az aktualis
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véletlenszam érték és a szabad uthosszak segitségével, a (I1.4.6)-(I1.A.7) egyenletek
alkalmazasdval. Rugalmas szordsndl szorasi szOgeket, rugalmatlan szoérdsnal
energiaveszteségeket szamitok. Az elektron mozgésat addig kovetem, amig az elektron el
nem nyelddik vagy a mintat el nem hagyja. Végiil megvizsgalom, hogy a mintat elhagyd
elektronok detektalhatok-e, az észlelt elektronok kiilonb6zo jellemzoi (energia csatornak,

sz0g, szOrdsszam, stb.) alapjan statisztikat készitek.

II.B. Si, Ge és Sn EPES-REELS spektrumok szimulacidja

Mind a rugalmas, mind a rugalmatlan szo6réds fiigg a mintatdl és a mérési feltételektol.
Kiilonb6z6 berendezésekkel, illetve ugyanazon berendezéssel kiilonb6zdé paraméterekkel
felvett visszaszort spektrumok intenzitasukban és jellegiikben erdsen kiilonboznek. Lassuk,
sikertil-e ezeket a jelentdsen kiilonb6z6 spektrumokat modszeremmel szimulalni.

Mért EPES-REELS spektrumokat kaptam kiértékelésre. A spektrumok a rugalmas
csticsot €s az azt megeldzo kis, kb. 50 el-os veszteségi részt tartalmazzak. A méréseket
Debrecenben, az ATOMKI-ban az ESA 31 spektométerrel [16] Toth Jozsef, valamint
Budapesten, az MFA-ban a DESA 100 (Staib) spektrométerrel [15] Menyhard Miklds
végezte. A debreceni mérésekben a beesd elektronnyalab a feliilet normalisaval 50°-ot zart
be, a detektdlas szoge pedig a feliiletre merdleges, a normalishoz képest kb. 0-5°
detektornyilassal. A budapesti mérésekben két elektronforrast hasznaltak. Az egyikben a
beesd sugar a feliilet normalisdhoz képest 0°-ban, a masikban 55°-ban érte a mintat. A
DESA 100 spektrométer detektornyilésa a feliilet normélisahoz képesti 19-31°-0s kapszog.
Az ESA 31 spektrométer energiafelbontasa 50-150 melV, a DESA 100 spektométeré joval
nagyobb, 2.2 eV.

polySi, amorfGe, és mikrokritalyos Sn mintdkon, kiilonb6z6 (0.2 keV, 0.5 keV, 1.0 keV,
1.5 keV, 2.0 keV, 3.0 keV és 5.0 kelV) primer elektron energidkon végzett debreceni,
valamint budapesti méréseinek szimulacidit végeztem el. A 6. abran harom mért debreceni

Si spektrumot lathatunk.
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6. abra ESA 31 elektron spektrométeren mért 200 eV-os, 1000 eV-o0s és 5000 eV-os Si kisérleti spektrumok

Ahhoz, hogy a spektrumokat 6ssze tudjuk hasonlitani, a rugalmas csticsokat azonos
nagysagira normaltam. Az egyes normalasi tényezOkkel természetesen a teljes
spektrumokat megszoroztam, hogy a spektrumok alakja ne valtozzon. Az ébran a rugalmas
csuicsokat is feltlintettem, eredeti intenzitasuk egytizedével.

Az egyszeres feliileti plazmonveszteség mindhdrom spektrumban megkiilonboztethetd

az egyszeres tombi plazmongerjesztésektol. Jol 1athatd, hogy az elvarasnak megfeleléen a

feltileti plazmoncstcs a tombi plazmonhoz képest kozelitdleg az ws = wp / V2 helyen van,
ahol ws a feliileti plazmonfrekvenciat, wp a tombi plazmonfrekvenciat jeloli. Minél
nagyobb az elektron primer energiaja, a feliileti gerjesztés relativ intenzitasa annél kisebb,
hiszen az energia ndvekedtével az IMFP is megnd, ezért az elektronok a minta

feliiletkozeli tartomanyaban ritkdbban vesznek részt gerjesztési folyamatokban.

I.B.1. Veszteségi spektrum szimulacidja

A rugalmatlan szérds leirdsakor az elektron iranyvaltozasat elhanyagolom. A
plazmongerjesztések, valamint a savok kozti ¢és savon beliili gerjesztések kis
impulzusvaltozast okoznak. Nagy impulzusvaltozast az atomok belsd elektronhéjanak
gerjesztése idéz eld, de ilyen tipusu kolcsonhatdsok a kel-os tartomanyban ritkan

fordulnak el6 mas tipust gerjesztésekhez képest. A feliileti és a térfogati gerjesztéseket
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fliggetlen eseményekként irom le, feliileti-, illetve térfogati energiaveszteségi
figgvényekkel.

Mivel feliileti gerjesztések legnagyobb valosziniiséggel a feliillethez kozeli
tartomanyban torténnek, a 7. abranak megfelelden egy feliileti réteget definidlok, melyben
térfogati gerjesztés nem torténik, €s a rugalmas szorastdl eltekintek. A rugalmas szoras
elhanyagolasa azon alapszik, hogy a feliileti rétegen beliil szdmitom mind a mintan beliil,
mind a vdkuum oldalon tortént feliileti gerjesztéseket. A vadkuumban rugalmas szoras nem
torténik. A mintan beliil a szimulalt mérési energidknak megfelelden a feliileti gerjesztések

néhany atomsorban torténnek, melyen beliil a rugalmas szorast elhanyagoltam.

Feliileti réteg

7. dbra A minta témbi és feliileti tartomanyokra osztasa a Monte Carlo modellben

Ezzel a modellel az ESA 31 és a DESA 100 spektrométerekkel végzett mérések
szimulacigjakor a 2.a-2.b abran latott tombi és feliileti gerjesztések valosziniiségének
mélység szerinti valtozasat konstans feliileti és térfogati energiaveszteségi fiiggvényekkel
helyettesitettem.

A feliileti és a térfogati veszteségi fliggvényeket Drude tipusu fliggvények 0sszegeként

allitom el6:
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K(E,T)= iAjD(Fj,a)j,a)). (ILB.I1.1)
=

A rugalmas szérast (melyet a tombi tartomanyban szdmitok) a NIST 64 adatbazisbol
[105] vett rugalmas szoras differencidlis hataskeresztmetszeti adatokkal, a térfogati
veszteségek intenzitasat pedig a NIST 71 IMFP adatbazisbol [57-58] vett IMFP adatokkal
irtam le. A mérések szimulalasakor a feliileti gerjesztések intenzitasa illesztési paraméter
volt, melyet két paraméterrel valtoztattam. Bevezettem egy feliileti /MFP-t, mellyel a
szimulaciokban adott vastagsagu feliileti rétegen belill irtam le a feliileti gerjesztések
gyakorisagat. E két szabad paraméter (vegyis nem fizikai paraméterek) egyilittes
megvalasztasaval valtoztattam a feliileti gerjesztés intenzitasat. A feliileti réteg alatt, a
térfogati tartomanyban a feliileti gerjesztés valdszintiségét elhanyagoltam, nullanak vettem.

Olyan Monte Carlo szimulacids eljarasokkal szemben, melyek a feliileti gerjesztés
leirdsadt a mintara korlatoztdk [13,106-110], modellem a minta-, valamint a vakuum-

oldalon tortént feliileti gerjesztéseket a feliileti rétegen beliil szamitja.

I.B.2. A veszteségi fliggvény meghatarozasa

A veszteségi fiiggvény elvileg a nulla energiaveszteségtdl tart a primer energiaig, hiszen
ha csekély valdszinliséggel is, de minden energidn van energiaveszteség. Azonban az is
vilagos, hogy a szimuldlt energiatartomanyon kiviili veszteségek pontos energidja nem
érdekes, csak teljes intenzitasuk. Ezért a szimuldlt tartomanyon kiviili veszteségeket
integralom ¢és igy veszem figyelembe. A szdmitasban ezt a farokrészt, mely a spektrumban
nem mért nagy energiaveszteségeket jeloli, egy lépcsofiiggvény helyettesiti. A feliileti
veszteségi fiiggvényt egy egyszerli Drude-tipusi fiiggvény irja le. A mérések
szimulacidjakor kivalasztottam egy tetszéleges mérést (pl. 1.0 keV-os debreceni mérést), és
probalgatassal addig valtoztattam a Drude fiiggvényben levé szabad paramétereket, a
farokrészt és a feliileti gerjesztés intenzitasat, mig a szimulalt veszteségi spektrum jol nem
egyezett a mérttel. A szarmaztatott veszteségi fliggvények alkalmazhatok a mas
célomat, ha egy veszteségi fliggvénnyel az Osszes rendelkezésre allo mérési eredményt
illeszteni tudom. Az ilyen modon, kisérletileg megtaldlt energiaveszteségi fliggvénnyel

kozelitem a mintara jellemzd energiaveszteségi fiiggvényt. Lassuk, milyen eredményre
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vezetett ez a polySi, az amorfGe ¢és a mikrokristdlyos Sn mintdkon mért veszteségi
spektrumok szimuldciojakor. A szimuldlt kisérleti spektrumok kozel 50 el-os
energiaveszteségi részt tartalmaztak, ezért a méréseknek megfeleld szimulacidkat is ezen a

tartomanyon végeztem.

I1.B.3. Si szimulacié
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8.a abra ESA 31 elektron spektrométeren mért polySi 0.5 keV spektrum és annak megfelel6 szimulacio

A 8.a. abran polySi minta debreceni 0.5 kel-os mért spektruma és az ennek megfeleld
szimulacié lathato. A szimuldcioban 10° db elektron palyajat szamitottam, ezért az
eredmény statisztikai bizonytalansagot tartalmaz. A mérés és a szimuldci6 abrazolasakor a
rugalmas csucsokat egyforma nagysagura (1-re) normaltam. A mért adatok 0.05 el-
onként, a szimuldcioban a szamitott értékek 0.5 eV-onként kovetik egymast. Az ESA 31
spektrométerrel mért rugalmas csiucs szélessége (0.45 el) kisebb volt, mint a
szimulacidoban az energiafelbontds, igy a rugalmas cslicsot sajat energianal delta-
fliggvénnyel kozelitettem. Az 4bra a rugalmas csucsokat nem mutatja, melynek energiaja
501.3 eV. Az els6 feliileti plazmonveszteség energidja 490 el-ndl, a rugalmas csicshoz
képest 11.3 el-ndl, az els6 térfogati plazmonveszteség energidja 484.3 el-nal, a rugalmas
csticshoz képest 17 eV-nal lathatd. A kétszeres térfogati plazmonveszteség energidja 467.3
eV-nal lathat6. A spektrum a mért tartomanyban a két-, hdrom- és négyszeres feliileti

gerjesztéseket is tartalmazza, de ezeket nem latjuk, intenzitdsuk mar csekély. Térfogati és
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feliileti gerjesztések 0sszegébdl egyediil az egyszeres térfogati €s az egyszeres feliileti
gerjesztések Osszege latszik a spektrumban, de ez is csak kis mértékben kiilonboztethetd
meg a statisztikai zajtol. A mérés és a szimulaci6 illeszkedése itt kivalo. A mért és a
szimulalt elsé térfogati ¢és feliileti plazmoncsucsok, plazmonvdlgyek jol illeszkednek. A
masodik térfogati plazmonvdlgynél lathato kis eltérés a mérés €s a szimulacidé kozott, a
teljes tartomanyra elmondhaté azonban, hogy a mérési hiban beliil a szimulacio kivaléan

illeszkedik a mért spektrumhoz.
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8.b abra ESA 31 elektron spektrométeren mért polySi 1.0 keV spektrum és annak megfelelé szimulacié

A 8.b. abran ugyanazon a polySi mintan latunk 1.0 kelV-os debreceni mérést. Az dbran
nem latsz6 rugalmas csucsok 1000.6 el energidnal vannak. Az elsd térfogati és az elsd
feliileti plazmonok szimulacidja tokéletesen illeszkedik a méréshez. A masodik térfogati
plazmoncstcsnal és plazmonvolgynél kis eltérések lathatok, melyek azonban szintén a
mérési bizonytalansdgon beliill vannak. A szimulacidé és a mérés illeszkedése az egész

energiatartomanyon megfeleld.
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8.c. abra DESA 100 elektron spektrométeren mért polySi 1.0 keV spektrum és annak megfelel6 szimulacio

A 8.c. abran a polySi minta budapesti, a DESA 100 spektrométerrel végzett 1.0 kel -es
mérése ¢és szimulacidja lathatdo. A mérés nagyobb, 70 el-os tartomanyon késziilt, a
rugalmas csucs energiaja 1001.3 eV. Az abran jol lathatok az egyszeres, kétszeres ¢€s
haromszoros térfogati plazmonveszteségek, a mérés és a szimulacio ezeken a helyeken jol
illeszkednek. Jelentds eltérés a szimulacido és a mérés kozt a rugalmas cstlics és az elsd
térfogati plazmonveszteség kozott lathaté. Ezen a tartomanyon a szimulacid ugy néz ki,
mintha a mérést eltolnank a rugalmas csucs iranyaba. A DESA 100 spektrométer energia
felbontdsa valtoztathatd, mely ebben a mérésben joval nagyobb (2.2 el) volt, mint a
megfeleld ESA 31 mérésben. A rugalmas cstics mért félérték szélessége sokkal nagyobb,
mint a szimuldcidoban hasznalt energia felbontas, ezért a DESA 100 atviteli fliggvényének
jelentés hatasa van a mért spektrumban. Ezt a hatast Gauss-konvoluciéval modelleztem,
mely az abran lathat6 modon nem eredményezett megfeleld egyezést a rugalmas cstcs
kornyezetében. Ebben a szimulacidban ugyanazokat a tombi és feliileti energiaveszteségi
fiiggvényeket hasznaltam, mint a 8.a és a 8.b. dbran.

Menyhard Miklos ¢és Sulyok Attila késébbi munkdjukban [111] a DESA4 100
spektrométer atviteli fiiggvény hatdsat a mérésben nem Gauss konvolucidval, hanem a
mért rugalmas cstcs alapjan precizebb eljarassal modellezte, és ezzel a moddszerrel a
szimulacié a mért spektrummal a rugalmas csucs kozvetlen kornyezetében is kivaldan

illeszkedett.

39



0.12
* mérés
A szimulacio

1)
hi)
£0.06 -
9
=
0 T T T T
1450 1460 1470 1480 1490 1500

energia (eV)
8.d. abra ESA 31 elektron spekirométeren mért polySi 1.5 keV spektrum és annak megfelel6 szimulacio

A 8.d. abran polySi (debreceni minta) debreceni mérése lathatd 1.5 keV-on. Az els6, a
masodik térfogati plazmoncsucsok, a masodik térfogati plazmonvdolgy szimuléacidja jol
illeszkedik a mérési spektrumhoz. A rugalmas csucs kozvetlen kdrnyezetében is megfeleld
az illeszkedés. A szimulacid és a mérési adatok kozott jelentdsebb eltérések az elso feliileti
plazmonnal és az elso térfogati plazmonvolgynél talalhatok, de ezeket figyelembe véve is a

szimulacio jol illeszkedik a méréshez.

Osszegzésiil a 8.a.-8.b. és a 8.d. 4bra alapjan lathat6, hogy az debreceni spektrumokat
modellemmel jol tudtam szimulalni. A 8.c. abra alapjan lathatd, hogy a polySi minta
budapesti mérésének 1.0 kel-os szimulécidja is jol illeszkedik a méréshez, a rugalmas

csucs kornyezetétol eltekintve.

A 9. abran lathat6 az a térfogati veszteségi fiiggvény, melyet eljarasommal hatiroztam
meg a polySi spektrumok szimuldldsa soran, tovabba a Si optikai adatok alapjan

kiszamitott veszteségi fiiggvény is.
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9. abra Si térfogati energiaveszteségi fiiggvénye optikai adatok alapjan és a Monte Carlo szimulacioban

Lathatd, hogy az optikai adatokbdl szamitott veszteségi fliggvény keskenyebb. Ezt azzal
magyarazhatjuk, hogy az optikai mérésekkel szemben az elektron szorasban a diszperzids
relacid g#0 része nem hagyhat6 el, és ezért a plazmongerjesztés alakja szélesebb lesz (Isd.
(I1.C.8) egyenlet). Ezen kiviil egy bombéazott minta térfogati tartomanyaban hibahelyek

keletkezhetnek, ami a veszteségi csucsok alakjat szintén megvaltoztatja [112].

A debreceni ¢és a budapesti polySi mérések kiilonb6zé mérési koriilményeit (ESA 31 és
DESA 100 spektrométerek) ugyanazokkal a tombi- és feliileti energiaveszteségi
fliggvénnyel tudtam szimulalni. Ez azt mutatja, hogy az energiaveszteségi fiiggvénynek
valds fizikai jelentése van. Az MC modell képes tényleges mérések tombi- és feliileti

veszteségeinek leirasara.

I1.B.4. Ge szimulacio

amorfGe minta mért debreceni spektrumait a polySi mintahoz teljesen egyez6 modon
szimuldltam. A rugalmas hataskeresztmetszeti adatokat a NIST 64 adatbazisbol [105]
vettem, a térfogati veszteségek intenzitasat a NIST 71 adatbazis IMFP adatai alapjan
hataroztam meg [57], a feliileti veszteségek intenzitasa pedig illesztési paraméter volt. A

térfogati és a feliileti veszteségi fliggvények alakjat addig valtoztattam, mig az Osszes
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primer energian az illesztéseket ugyanazzal a térfogati, ¢és feliileti veszteségi

figgvényekkel tudtam végrehajtani.

Az amorfGe szimuldcioban alkalmazott tombi ¢és feliileti veszteségi fiiggvények:

intenzitas

energia (eV)

10.a. abra amorfGe minta MC szimulaciéban hasznalt térfogati energiaveszteségi fiiggvénye

intenzitas

0 10 20 30 40 50 60
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10.b. abra amorfGe minta MC szimulacioban hasznalt fellileti energiaveszteségi fiiggvény

A 10.c.-10.e. abran lathaté harom primer elektronenergian végzett szimulacios
eredmény.
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10.c. abra ESA 31 elektron spektrométeren mért amorfGe 0.5 keV spekirum és annak megfelel6 szimulacio

A 10.c. dbran amorfGe minta 0.5 kelV-os debreceni, ESA 31 spektrométerrel végzett
mérése ¢s megfeleld szimulacidja lathatd. A rugalmas csucsok 502.3 el-ndl vannak,
melyeket az dbra nem tartalmaz. Az elsé térfogati és az elsd feliileti plazmonok jol
illeszkednek, eltérést a rugalmas csucs kozvetlen kozelében lathatunk. Ezek az eltérések

azonban a mérési bizonytalansaggal 6sszemérhetdk, az egyezés megfelelo.

0.1

* mérés

A szimulacio

0.08 T

0.06

0.04 A

intenzitas

0.02 A

0 T T T
948 961 974 987 1000

energia (eV)

10.d. abra ESA 31 elekiron spektrométeren mért amorfGe 1.0 keV spektrum és annak megfelelé szimulacié
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A 10.d. ébran amorfGe 1.0 keV-os debreceni mérést és a megfeleld szimuléciot
lathatjuk. A rugalmas csucsok energidja 1000.15 eV, amiket az dbra nem tartalmaz. A
statisztikai hiba az el6z6 abrakhoz képest nagyobb, a szimulaciot kevesebb (3*107 db)
elekronpalya szamitasaval végeztem. Ettdl fiiggetlenil az elsé térfogati és feliileti
plazmoncstcsok, a masodik plazmoncsucs, valamint az elsd térfogati és elsd feliileti
veszteségek Osszege jol illeszkednek. Eltérés a szamitasok és a mérések kozott a rugalmas

csucs kozvetlen kozelében lathato. Ezen kiviil az illeszkedés megfeleld.
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10.e. abra ESA 31 elektron spektrométeren mért amorfGe 1.5 keV spektrum és annak megfelel6 szimulacio

A 10.e. abran amorfGe 1.5 keV-os debreceni, ESA 31 spektrométerrel végzett mérése €s
a megfeleld szimulacid lathato. Az els6 térfogati és feliileti plazmoncstcsok, a masodik
térfogati plazmoncsucs szimulacidja jol illeszkedik a méréshez. Kiilonbségek a rugalmas
cstucs kozvetlen kozelében, valamint 1456 el alatt lathatok. A rugalmas csucs kozelében

lathat6 eltérésen kiviil az illeszkedés megfeleld.

A 10.c.-10.e. abrdk mindegyikén latszodik a szimuldciok szisztematikus eltérése a
mérésektdl a rugalmas csucs kozvetlen kozelében. Ennek lehetséges oka, hogy egyetlen
megfeleld Drude alakil veszteségi fliggvényt hasznaltam a feliileti, illetve a térfogati
veszteségek leirasara. A rugalmas csucs kozvetlen kdrnyezetében valoszintileg savok kozti

vagy savon beliili gerjesztések hatdsa lathat6, amit a Drude-fiiggvények nem irnak le.
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Osszefoglalasul az ESA 31 spektrométeren végzett debreceni amorfGe mérések a
megfeleld szimuldcidkhoz a rugalmas cstics kozvetlen kozelében lathatd eltérésektol

eltekintve nagyon jol illeszkednek.

I1.B.5.Sn szimulacié
Mikrokristalyos Sn végzett debreceni méréseket szimulaltam a fentiekben bemutatott

modszerrel. A 11.a. abran Sn optikai adatok [44] alapjan szamitott veszteségi fliggvény

lathato.
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11.a. abra Sn térfogati energiaveszteségi fiiggvénye optikai adatok alapjan

Az Sn debreceni spektrumok szimulalasakor a térfogati energiaveszteségi fiiggvény:
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11.b. abra Sn térfogati energiaveszteségi fliggvénye a Monte Carlo szimulacidban
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A 11.c.-11.e. abrakon Sn méréseket és szimulacioit mutatom be 500, 1000 és 1500 eV

primer elektron energiakon.
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11.c. abra mikrokristalyos Sn ESA 31 elektron spektrométeren mért 0.5 keV-0s spektruma és az annak

megfelelé szimulacio

A 11.c. dbran Sn minta ESA 31 spektrométerrel 0.5 keV-on mért debreceni spektruma ¢és
az annak megfeleld szimulacié lathat6. A rugalmas csucs 502.3 el-nal van, melyet az abra
nem tartalmaz. A rugalmas csucs kozvetlen kdzelében a szimuldcié a méréshez képest
alacsonyabb értékeket mutat. 488 el-nal és 484 el-ndl az els6 és a masodik veszteségi
csucsok szimuldciodinak értéke nagyobb, mint a mérés¢, a veszteségi volgyeké pedig 487
eV-on és 483 elV-on kisebbek. 455 el és 483 eV kozott a szimulacio értéke kisebb, mint a
mérésé, de ezen a tartomanyon az eltérés szisztematikus, a szimuldcido és a mérés
intenzitasa szorzofaktorban tér el egymastol. A szimulacio és a mérés illeszkedése a polySi

crcr

menete az egész mért tartomanyon jol koveti a kisérleti gorbét.
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11.d. abra mikrokristalyos Sn ESA 31 elektron spektrométeren mért 1.0 keV-0s spektruma és az annak
megfelelé szimulacio

A 11.d. dbran Sr minta debreceni 1.0 kel-0s mérése és az ennek megfeleld szimulacio
lathato. A rugalmas csucsok 1000.15 el-ndl vannak, melyeket az dbra nem tartalmaz. A
rugalmas cstcs kozvetlen kornyezetében a szimulacié a méréshez képest alacsonyabb
értéket mutat. A veszteségi csucsok szimulacidja jol illeszkedik a méréshez. A masodik és
a harmadik volgynél a szimulaci6 alacsonyabb értéket mutat, mint a mérés. A szimulécio

¢és a mérés kozotti eltérésekkel egyiitt az illeszkedés megfeleld.

0.12

+ mérés
0.1 1 2 szimulacio

0.08 -

0.06

intenzitas

0.04 -

1442 1450 1458 1466 1474 1482 1490 1498
energia (eV)
11.e. abra mikrokristalyos Sn ESA 31 elektron spektrométeren mért 1.5 keV-os spektruma és annak

megfelelé szimulacié
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A 1l.e.abran Sn 1.5 keV-os debreceni mérése és szimulacidja lathatdé. A rugalmas
csucsok 1500.1 eV-on taldlhatok, melyeket az 4dbra nem tartalmaz. A rugalmas cstcs
kozvetlen kornyezetében, valamint az elsd veszteségi csticsnal a szimulacid a mérés alatt
van. Nagyobb energiaveszteségek szimulacioja a méréshez képest kissé magasabb értéket

eredményezett.

A 1l.c.-1l.e. abrdkon a rugalmas cstcs kozvetlen kornyezetében a szimuldciok
szisztematikusan eltérnek a mérésekt6l. Ennek oka, hogy plazmonveszteségek mellett
savok kozti vagy savon beliili gerjesztések is torténnek az Sn mintdban. A 11.a és a 11.b
abrak hasonlitanak egymaésra. A 11.a dbran lathatd, optikai adatokbol a (1.B.2.6) egyenlet
alapjan szamitott veszteségi fliggvény a plazmonveszteségeken kiviil egyéb gerjesztéseket
is leir, mig a 11.b. abran lathato, a szimuldcioban alkalmazott veszteségi fliggvényt harom
Drude-fiiggvény oOsszegeként allitottam eld. Ez a nem plazmon-tipusu gerjesztések

leirdsara pontatlan eljarasnak bizonyult.

Mind a polySi, az amorfGe és a mikrokristalyos Sn mintadk 200 eV-os mérésekre igaz,
hogy amikor ezeket szimuladltam, a szimuldciok és a mérések kozt nagyobb eltéréseket
tapasztaltam. Ennek egyik lehetséges magyardzata, hogy konstans energiaveszteségi
fliggvényt alkalmaztam, pedig 200 el/-on az energiaveszteségek nagysaga mar jelentds a
primer energiadhoz képest. Alacsony elektron energian a feliileti veszteségek hatdsa
jelentés. Masrészt ezen az alacsony elektron energian az IMFP 6sszemérhet a feliileti
réteg vastagsdgaval, emiatt a feliileti és térfogati veszteségek szétvalasztasa nem tehetd
meg csupan egy feliileti réteg definidldsaval, ahol a rugalmas szodrast is elhanyagoltam.
Alacsony energidkon ezért a transzport leirdsara célszerli részletesebb fizikai modellt

alkalmazni.

II.C. Feluleti gerjesztési paraméterek meghatarozasa Ge és Si mintakra

Bar Ritchie cikke a feliileti plazmon keltésérél mar 1957-ben megjelent [66], és attol
kezdve igen sok cikk foglalkozott a feliileti plazmonok kiilonb6zd tulajdonsagaival [20,
67-77], elektronspektroszkopiai mérések kiértékelésekor ezt csak az utobbi években
kezdték szamitdsba venni. Ennek egy lehetséges oka, hogy a feliileti gerjesztések
figyelmen kiviil hagyéasaval is jo eredmények sziilettek, ami nagyobb energiakon (2.0 kel
felett) érthetd. Hozza kell tenni, hogy valami hasonld tortént a tobbszords szords

figyelembe vételével is. Azt is tudtuk, hogy tobbszords szoéras van, mégis elég lassan
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késziilt el az Aaltalanos formalizmus, ami annak leirasat lehetové teszi. Persze ha a
bevezetésben részletezett elméleteket nézziik, akkor nyilvanvalo, hogy a feliileti gerjesztés
hatasanak beillesztése az MC kiértékelésben tavolrdl sem trividlis, a feliileti gerjesztéseket

leirhatjuk egyszert [13] és bonyolult modellekel [78-79] is.

Ha fémeket elektronokkal gerjesztiink, a mintdban feliileti €s tombi gerjesztések
keletkeznek. A transzport elmélet, amit MC modellek szokdsosan alkalmaznak, ezeket a
gerjesztéseket tobbnyire nem valasztja kiilon, és leirdsukra csak egy helytdl fliggetlen
energiaveszteségi fliggvényt hasznal, mig a dielektromos elmélet kiilon-kiilon megadja a
dielektromos fiiggvény feliileti és tombi részét. Egy masik kiilonbség, hogy a transzport
elektron korabbi kolcsonhatasaitol nem. Ez a lényege a valdszinliségi, markovi
folyamatoknak, mely értelemben a transzport elmélet egy lokalis modell mind a tér, mind
az 1d6 szerint. A dielektromos elméletben viszont az elektron minden pillanatban gy 1ép
kolesonhatasba az anyaggal, hogy ez a kolcsonhatés fiigg a sajat maga keltette tértél. A
kolcsonhatas igy természetesen fligg az elektron palyajatol is, azaz e kép nem markovi
folyamatot ir le. Vicanek 1999-ben 0sszehasonlitotta a dielektromos €s a transzport elmélet
segitségével leirt elektron transzport eredményeit [96], és azt taldlta, hogy a dielektromos
¢s a lokalis leirds egymassal mérési hiban beliil ekvivalens.

Olyan EPES-REELS spektrumokban, melyekben a plazmongerjesztések erdsek, jol
lathatok és megkiilonboztethetdk a feliileti és a tombi veszteségek. Ugyanakkor az is igaz,
hogy ezek a csucsok egy hattéren iilnek, ¢és szétvalasztdsuk nem egyszerl. Gergely Gyorgy
munkatarsaival erre dolgozott ki mddszert [17-18], melyben a mért spektrumok alapjan a
tombi ¢és a feliileti gerjesztéseket szétvalasztotta. Ezzel a feliileti veszteségek teljes
intenzitdsa meghatarozhat6 és SEP kiszamithatd. Gergely és Werner modellje szerint a
SEP szamithato az egyszeres feliileti plazmon cslics és a rugalmas cstcs aranyanak

hanyadosaként [18-19,113].

Ugyanezt a SEP-et Werner elméleti iton is meghatarozta. Oswald munkéja nyoman
analitikus formulat adott [19], amely energia- ¢és szogfliggd SEP-et hataroz meg megfeleld

ap-val anyagi paraméterrel:

1 1
+ >
aHx/Ecosai+l aHx/Ecosad+1

SEP(E) = (ILC.1)
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ahol E az elektron energidjat, o; és o pedig a be- €s kilépd elektronoknak a minta feliileti
normalisaval bezart sz6gét jelolik. Ez a kifejezés a teljes SEP-et adja meg. A jobb oldal

elsé tagja a belépd, a masodik tag pedig a kilép(’i elektronok atlagos feliileti gerjesztéseit

crevs

crer

Mivel az MC modell a feliileti és a tombi gerjesztéseket fliggetlen eseményekként,
kiilon kezeli, a feliileti gerjesztést konnyen szdmszeriisithetem. A szimulacié sordn az
egyszeres feliileti gerjesztéseket és a rugalmas (energiaveszteséget nem szenvedett)
elektronokat 6sszeszamolom, és a SEP értékeket kiszamitom. A 12. abra a Debrecenben
mért polySi és amorfGe mintdk (teljes) SEP adatait mutatjadk, melyeket a a mérések
szimulacidja soran szamitottam. Az abra tartalmazza Gergely és Werner adatait is. A

harom kiilonb6zé mddszerrel meghatarozott SEP értékek jol egyeznek.

0.7

-0- Si-MC
- - Si - Gergely
/- Si-Werner

—+—Ge -MC

SEP

—*— Ge - Gergely

‘A, —o— Ge -Werner

- - \
~~~~~~~~~ + +\

0.1 T T T T

energia (eV)

12. abra Si és Ge SEP értékek Gergely és Werner modszere, valamint az MC szimulacio alapjan

Gergely modszerében ¢és szimulacios eljarasomban alkalmazott feliileti és térfogati

energiaveszteségi fliggvényeket hasonlitja 6ssze a 13. abra.
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13. dbra Energiaveszteségi fiiggvények Gergely eljarasaban és az MC szimulacioban

Vizsgaljuk meg a 12. abran latott SEP értékeket. A teljes feliileti gerjesztést tehat mind
kisérleti, mind elméleti Gton szamszersithetjiik a SEP paraméterekkel.

Nézziik meg, miért is kell ismerniink a feliileti gerjesztést a rugalmas csucs elektron
spektroszkopia szempontjabol. Leginkabb azért, mert ha a mérések sordn a detektalt
elektronok feliileti veszteséget szenvednek, ezek modositjdk a mért rugalmas cslcs
intenzitast, tehat az EPES mérési eredményekre korrekciot kell végezni. Célom, hogy a
feliileti gerjesztések szamszertsitését EPES mérések kiértékelésére alkalmazzam; a mért
rugalmas csucs intenzitasokat a feliileti gerjesztések hatasa miatt korrigaljam. Tekintsiik a
dielektromos leirast. Chen jellium modellel mélységfiiggd feliileti- és térfogati
plazmonkeltés valosziniiséget hatarozott meg (Isd. 2.a. dbra). Ez az eredmény azt mutatja,
hogy feliileti gerjesztések torténhetnek a mintan beliil és kivil is. Igen fontos az, hogy a
térfogati veszteség valoszinlisége a feliilet kozelében helyfiiggévé valik [20,79]. Chen
kimutatta, hogy a mintan beliil a rugalmatlan szérds hataskeresztmetszete kozel allando
[114]. Ez az eredmény az EPES mérések kiértékelésére olyan hatdssal van, hogy a
rugalmas csucs intenzitasat a feliileti gerjesztéssel ugyan korrigalni kell, de els6

kozelitésben a feliileti gerjesztéseknek csak azon részével, amik a mintan kiviil esnek.

A feliileti gerjesztések valoszinliségi eloszlasfiiggvénye Poisson eloszlast mutat [114].

Ezért annak a valoszinlisége, hogy egy elektron feliileti gerjesztésben nem vesz részt:
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f="*=exp(-SEP), ahol a mintan kiviili feliileti gerjesztéseket leiré teljes SEP szerepel. Ha
egy EPES mérés alapjan az [y elektronarambdl a szokdsos MC szimulacios modszerrel
hatarozunk meg IMFP-t, a feliileti gerjesztéseket teljesen figyelmen kiviil hagyjuk [115]. A
feliileti gerjesztésekre korrekcidt végezhetiink, mellyel az I'C elektronaramot médositjuk.

fgy a korrigalt I“°" elektronaram [82]:

]Corr. — IMC % fSEP , ([[CZ)

mely értékkel a feliileti gerjesztéseket a szokasos MC moddszer is szamitja. Megjegyzendod,
hogy ha EPES modszerrel relativ IMFP értéket hatarozunk meg, akkor sok esetben anélkiil
is megbizhat6 IMFP adatokat kapunk, hogy a feliileti gerjesztésre korrekciot végeznénk.
Ennek oka az, hogy ha példaul a referencia ¢és a vizsgalt minta is hasonlo
elektronszerkezetli anyag, példaul dtmeneti fém, a feliileti gerjesztések sok esetben kozel

azonosak.

Relativ IMFP szamitaskor a szokasos MC szimulacidban az elektronaramok

hanyadosait a kovetkez6képpen kell korrigalni:

I Corr. (e f SEP
referencia __  referencia g J referencia
Corr. MC SEP
Imin ta Imin ta fmin ta (1] C. 3)

vagyis a szimulacio korrigalasakor csak a két minta SEP értékének a kiilonbsége szamit:

SEP
min ta ex (_SEPmin ta )
ffSEP B expl()—SEP ) = EXP(SEP renci

eferencia referencia

— SEP (I1.C.4)

minta) '

A (II1.C.4)-(1l1l.C.5) egyenletekbdl érthetd, hogy ha a referencia és a minta SEP értékei
csak kissé térnek el (ami fémek esetén gyakori), akkor relativ /MFP meghatarozasakor a
két rugalmas csucs mérés feliileti gerjesztésekbdl fakado hibdja kompenzaljak egymast. Ez

a tény nagy elénye az EPES modszernek.

Ha a vizsgélt minta szigeteld, akkor a referencia és a minta SEP értékei jelentdsen

eltérnek, a szimulacidban a mért rugalmas csucs intenzitasokra korrekciot kell végezniink.
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II.D. SizN,4 és SiO, IMFP meghatarozasa EPES maédszerrel

Rétegszerkezetek vizsgalatakor széleskoriien alkalmazott analitikai eszkoz az Auger
mélységi profilirozds. Ez a modszer tgy mukodik, hogy ionporlasztassal folyamatosan
vékonyitjuk a mintat, és az aktudlis feliiletrl Auger jeleket gylijtiink. Az Auger jelek attol
fiiggben, hogy milyen energidji Auger elektronrdl van szd, kiilonbozé vastagsaga

rétegekbdl szarmaznak. A mért Auger intenzitas a kovetkezéképpen adhaté meg:

z

1o [N 4(z)e #95% dz, (1.D.1)

ahol z azt a mélységet jeldli, ahonnan a mintdbdl Auger elektronok Iépnek ki oy irdnyban.
Az Auger intenzitasok jellemzdk a minta vizsgalt tartomanyanak z mélység szerint valtozo
N4(z) anyagi (koncentracidé) eloszlasara. A fenti képlet alapjan az intenzitas
kiszamitasahoz, azaz az ebbdl szarmaztathatd koncentracié meghatarozasahoz sziikség van

A (IMFP) értékére.

A mérések kiértékelésére szokasosan olyan IMFP adatokat [65] hasznédlnak, melyeket
optikai adatokbol hataroznak meg. Ezekbdl vagy az IMFP értékekhez jol illeszkedd TPP-
2M formula alapjan kiszamithatunk /MFP adatokat. Ezek az IMFP adatok a feliileti
gerjesztésekre nem érzékenyek, mivel optikai mérések soran a feliileti gerjesztések hatdsa
elhanyagolhatd. Tovabbi problémat jelent, hogy a vizsgalt minta térfogati idedlis
elrendezéshez képest feliiletkdzeli tartomanya, és igy IMFP-je is megvaltozhat. Ha az
EPES mddszerrel a mintéra jellemzo tényleges IMFP értéket akarunk meghatarozni, meg
kell azt vizsgalni, hogy az adott mérési koriilmények mellett az irodalmi IMFP értékekre

milyen korrekciok elvégzése sziikséges.

Réteges szerkezetli, SiO,-Si3;N,-SiO»-Si minta vizsgalatdit kellett elvégezni
Osztalyunknak Auger mélységi profilirozassal, melyben A7 -ion porlasztast alkalmaztak. A
mérések kiértékeléséhez sziikséglink volt a SiO, és Si;N, rétegekre vonatkoz6d IMFP
adatokra, amiket EPES modszerrel hataroztam meg. A mért rugalmas csucsokat feliileti
gerjesztésre korrigaltam az (I1.C.2)-(11.C.4) egyenletek alapjan. Erre azért volt sziikség,

mert a referencidnak hasznalt Si feliileti korrekcios tényezdje nagy, a szigeteld anyagok
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(Si0; és SizN,) megfeleld feliileti korrekcids tényezdje pedig kicsi, €és ezek hatasa az IMFP

értékek meghatdrozasakor nem oltjak ki egymast.

I1.D.1. Kisérlet

A vizsgalt SiO>-Si3N4-SiO>-Si vékony rétegek 60nm-60nm-20nm-100nm vastagsagiiak
voltak. Mélységi profilirozas tortént, amely kiilonbozé energiajii (300 eV-1000 eV) Ar"
ionporlasztast alkalmazott, és a profilirozas sordn rugalmas csucs intenzitasok, valamint
veszteségi spektrumok mérése tortént. Az egyes rétegekrdl (SiO,, SizNy illetve Si)
kiilonb6z6 energidkon felvett mérések torténtek. A mért rugalmas cslics intenzitdsok nem
fiiggtek a porlasztasi feltételektdl. A felvett EPES-REELS spektrumok a rugalmas csucsot
¢s az azt megel6zod 50 el-os veszteségi részt tartalmazzak. Az Gsszes spektrum mérése
ugyanazzal az energiafelbontdssal (1.2 el) tortént. A Si, SiO, és Si;N, rétegek rugalmas
cstics alakjai megegyeztek, ezért az EPES modszerben csak rugalmas csiics maximumok
mérése tortént, s ezeket hasonlitottam 0ssze. Az LVV Auger csicsok alakja €s intenzitasa
nem valtozott a Si0,, valamint a Si;N, rétegek mérése soran, ami azt jelenti, hogy a minta

ion- és elektron bombazasa nem okozott kémiai valtozast.

Az 1. Tablazat, valamint a 14. dbra az elektron energidjanak fliggvényében mutatja a SiO,
¢és Si3N, rétegeken mért relativ rugalmas cstcs értékeket a Si rugalmas csucshoz képest, két

gerjesztési sz0g esetén.

1.Tablazat
Rugalmas csucs aranyok (Si-hoz képest)

energia Si0,/S1 Si0,/S1 Si3N,4/Si Si3N,4/Si
(eV) Olpe=0° Olpe=55° Olpe=0° Olpe=55°
300 1.48 0.87
500 1.14 1.38 1.14 0.82
1000 1.11 1.21 1.01 1.02
1500 1.02 1.13 1.00
2000 1.02 1.09 0.96 0.95
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14. abra DESA 100 elektron spektrométer szembe-, valamint oldalagydjan mért SiO, és SisNs rugalmas

cstics aranyai a Si rugalmas csticshoz képest

Az IMFP adatokat szimulaciés programommal hatdroztam meg. A minta olyan vastag
rétegekbdl allt, hogy a mérések szimulacigjakor elegendd volt egyetlen (Si, SiO, vagy
Si3Ny) félvégtelen réteget feltételezni. A szamitdsokban a Si referencia mintara vonatkozé
IMFP adatokat a NIST 71 adatbazisbol vettem [57]. Ennek segitségével a megfeleld
elektron energia és geometriai elrendezés mellett kiszamitottam a Si rugalmas csucs
intenzitasokat. A mért rugalmas csiics hanyadosok alapjan pedig SiO, és Si3N, rétegek
IMFP-jét addig valtoztattam a szamitasban, mig a szamitott rugalmas cstics aranyok meg
nem egyeztek a mért aranyokkal. Az igy szamitott IMFP értékeket egy egyszerii
visszakeresési algoritmussal hatdroztam meg, melyeket ezentul nem-korrigalt IMFP

adatoknak hivok. Az MC szimulacio bemend adatai a kovetkezok:

- DESA 100 mérési geometriaja; az elektron beesési szoge 0 ° és 55 °, a detektalas

szOg tartomanya 19°-31°.

- A rugalmas szoras differencialis hataskeresztmetszeti adatai, melyeket a NIST 64

adatbazisbol [105] vettem.
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- A referencia (Si) minta /MFP adatai, melyeket a NIST IMFP adatbazisabol vettem
[57].

- Si, SiO; és SisNy stirliség adatai, melyek 2.32 g/em’, 2.33 g/em’ és 3.44 g/em’.

A hérom kiilonb6z6 anyag rugalmatlan gerjesztései kiilonboznek egymastol. A 15. abra
alapjan, mely a harom anyag EPES-REELS spektrumat tartalmazza, képet kaphatunk a
veszteségi folyamatokrdl. Az dbran a rugalmas cstlics intenzitasokat §sszenormaltuk, hogy

a veszteségi csucsok relativ nagysaga jobban latszodjék.

16000 +

12000 H
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4000 - SiO

2
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15. dbra Si, SiO; és SisN, rétegeken mért REELS spektrumok

Az EPES-REELS spektrumok SiO; esetén mutatjak a tiltott sdvot, mely azonban Si; N,
esetén a varakozas ellenére eltlint. Ez azt jelenti, hogy Siz;V, esetén a tombi és a feliileti

tartomanyok kiilonboznek egymastol.

A veszteségi intenzitasok forditottan aranyosak az IMFP-vel, és az 4brabdl latszik, hogy
veszteségi intenzitdsok Si esetén a legnagyobbak mig SiO>-nél a legkisebbek. A feliileti
plazmon intenzitasa is durva kozelitést ad a feliileti gerjesztések hatasarol. Si esetén egy

jol definialt feliileti plazmon lathat6. Ezzel szemben a SiO, és Si;N,; spektrumok nem
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mutatnak feliileti plazmonra utal6 jeleket. Az EPES-REELS spektrumok mérése 0.5 keV-on
¢s 2.0 kelV-on is megtortént. Az elektron energidjanak valtozésaval a feliileti / tombi
veszteségek ardnya modosul, és emiatt a mérhetd spektrum alakja is megvaltozik. Mivel a

mérésekben ilyen valtozast nem lattunk, ezért a feliileti veszteséget elhanyagoltuk.

gy, mivel referencia (Si) minta feliileti gerjesztésének valdsziniisége jelentésen
kiilonbozik a szigetel6 anyagokétol (SizNy és Si0), Si esetén a mért rugalmas cstlcs
értekekre feliileti korrekciot kellett végeznem. Nyilvanvalo, hogy a szimulacids
programban hasznalt rugalmas csucs intenzitasokat modositani kell, melyeket
megszoroztam az f; feliileti korrekcids tényezdvel. Ezen korrekcio elvégzéséhez ismernem
kellett a SEP értéket az elektron energidja és a szog fliggvényében. Si-ra az f; feliileti
korrekcios tényezdt Chen [20] és Werner [19] képletei, valamint Kwei adatai [21] alapjan,
kiillonb6zé mérési geometridkra és energidkra szamitottam ki a (1L.C.2-11.C.4)
egyenletekbol. A korabbiakban targyaltak alapjan nem meglepd, hogy Chen képletével
nyert SEP értékek nagyobbak, mint Werner képletével, amibdl az kovetkezik, hogy a
szamitott IMFP értékek Werner SEP adatai alapjan alacsonyabbak, mint Chen SEP

adataival.

Si0;

SiO,-re az egyes elektron energidnak és geometriai elrendezésnek megfeleld tényleges
IMFP értékeket EPES moddszerrel hataroztam meg. Miel6tt az IMFP értékeket a mért Si és
SiO; rugalmas csucs intenzitasok alapjan szimulacidés programommal hataroztam volna
meg, kiilonbozd feltevéseket alkalmaztam. Eldszor a feliileti gerjesztés hatdsat mindkét
anyagnal (Si és SiO;) elhanyagoltam, és igy kaptam a nem-korrigdlt /MFP adatokat.
Masodszor az EPES-REELS spektrumok alapjan SiO; feliileti gerjesztését hanyagoltam el,
mig a Si rugalmas cstcs intenzitasat (EPsi-t) Chen és Werner formulai és anyagi paraméter
adatai alapjan a feliileti gerjesztésre korrigaltam. Végiil mindkét anyag mért rugalmas
csucs intenzitasara korrekciot végeztem Chen képlete ¢s Kwei SiO,-re vonatkozé [21] SEP

adataibol nyert korrekcios faktorok alapjan.

A 2. Tablazat ezeket a feliileti gerjesztésre korrigélt, illetve nem korrigdlt IMFP
adatokat mutatjak, egytitt a 7TPP-2M formula alapjan szamitott térfogati IMFP adatokkal.
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2. Tablazat
Korrigalt és nem Kkorrigalt SiOQ, IMFP adatok

Energia nem nem korr. korr. korr. korr. Korr. Korr. TPP

(eV) korr. korr. Chen Chen Chen+ | Chen+ Werner | Optikai
o . . | Werner
o o o | 0u=55 Kwei Kwei o | adatok
Ovin:O ain:55 ain:() _ggO o ain:55
o ain_ss ain:()
Otin:()

300 16.8 10.8 12.6 9.8 12.6

500 23.5 24.1 18.5 17.5 20.2 19.7 16.5 15.8 17.7

1000 35.5 36.3 30.5 29.4 324 32.0 27.9 26.8 29.3

1500 47.1 48.7 42.0 41.2 44.0 44.0 39.0 37.8 | 40.1

2000 55.8 59.3 50.3 51.3 52.6 54.5 47.0 47.4 50.4

A 16. abran csak a tombi adatok és Chen adatai alapjan korrigalt tényleges IMFP adatok
lathatok.

50 - SiO2 A
40 - 8
<
o 30 | B
= TPP
20 - B o 0°
55°
10 1%
300 500 1000 1500 2000

energia (eV)

16. abra SiO, IMFP adatai optikai adatok alapjan, valamint feliileti korrekciéval

A 16. abran lathat6 két adatsor kivaloan egyezik. Ha megvizsgaljuk a tablazati adatokat,
lathato, hogy kiilonb6zd beesési szdgekre, feliileti korrekcid nélkiil meghatarozott IMFP
adatok jol egyeznek. Ez azt jelenti, hogy szimulacids programom jol koveti a szogfiiggést.
Mivel a feliileti korrekcidval, kiillonb6zd beesési szogekre meghatarozott IMFP adatok
szintén jol egyeznek, azt a kovetkeztetést vonhatjuk le, hogy a feliileti korrekcid

szOgfiiggése megbizhato.
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Osszevetettem az optikai adatok alapjan nyert /MFP adatsort azokkal az értékekkel,
melyeket gy kaptam, hogy Chen adatai alapjan feliileti korrekciot végeztem el Si-ra (2.
tablazat 5. és 10. oszlopa). Az egyezés kivalo, kivéve 300 el-ot. A feliileti plazmon
intenzitasa és még a helye is fiigg a feliillet mindségétdl [116]. Ez azt jelenti, hogy a feliileti
korrekcios faktor, f;, szintén fligg a feliilet allapotatdl, amit az alkalmazott modszer
természetesen nem tartalmaz. Eldfordulhat, hogy a porlasztas soran a SiO, (feliileti)
rétegben hibak keletkeznek. Arra a megéllapitdsra jutottam, hogy a tényleges IMFP
adatok, melyeket Chen adatai alapjan elvégzett feliileti korrekcidval kaptam, jol egyeznek
a térfogati (optikai adatok alapjan) nyert IMFP értékekkel. Ez azt jelenti, hogy a térfogati
SiO, IMFP adatok megbizhatoan alkalmazhatdk a mi esetiinkben.

SizNy

Si;N, minta esetén a SiO, vizsgalatanal leirtakhoz hasonléan jartunk el, elészor
megvizsgaltuk a feliileti gerjesztés erdsségét EPES-REELS spektrumokban. Azt talaltuk,
hogy a 300 és a 2000 eV-os EPES-REELS spektrumok esetén a lehetséges feliileti
gerjesztés erdssége nem valtozott. Ezért Si;N,.re a feliileti korrekcios tényezd, fi(SizNy)=1,
feliileti korrekciot a Si rétegen mért rugalmas csucs intenzitasokra végeztem.

Werner SEP képlete [19] és Chen SEP formulédja [20] nem ugyanazt a SEP mennyiséget
szamitja. Werner képletével a teljes, a mintan kiviili és a mintdn beliili feliileti gerjesztések
szamithatok. Chen képletének alkalmazédsakor figyelembe vessziik azt, hogy a feliilet
kozelében a térfogati gerjesztések valdszinlisége csokken. Ennek a csokkenésnek, valamint
a mintan beliil megjelend feliileti gerjesztéseknek olyan az egyiittes hatdsa, hogy a mintan
beliil a gerjesztések gyakorisaga kozel allando. Ezért Chen képletének alkalmazasakor a
mintan kiviili feliileti gerjesztéseket vessziik figyelembe.

A kisérleti eredmények tanulmanyozasa alapjan is Werner és Chen kozelitése koziil
Chen eljarasat tartom jobbnak, feliileti korrekciot ezért Chen adatai alapjan végeztem el a
Si rétegen mért rugalmas cstcs intenzitdsokra. A 3. Tablazatban feltiintettem a tényleges és

a TPP-2M formula [62] alapjan meghatarozott IMFP értékeket, melyeket a 17. dbra mutat.
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3. Tablazat Si;N4 IMFP adatok

energia nem nem korr. korr. TPP-2M
(") korr. korr. Chen Chen
ain=0° ocin=55° ocm=0° O!,in:550
13 9.2 10.2
500 15.3 15.3 12.0 11.1 14.2
1000 21.6 19.9 18.5 16.0 23.6
1500 27 29.4 23.9 25.0 323
2000 34.8 34.1 31.3 29.5 40.6
Si.N
40 | o °
(@)
<30 A
o o A
=
= 20 .
A
o o TPP-2M
R o 0°
10 |
8 A 55 [0}
300 500 1000 1500 2000

energia (eV)
17. abra SisN4 IMFP adatai optikai adatok alapjan, valamint feliileti korrekcioval

Lathato, hogy mig alacsony energian az egyezés elfogadhatd, magasabb energidkon az
eltérés jelentés. A TPP-2M formula tartalmazza az N, valencia elektronok szamat, az E,
tiltott s&v energidjat és a p anyagi stirliséget (a 3. tablazatban szamitott értékeket rendre
N,=32, E;=5.4 el és p =3.44 g/em’ értékekkel kaptam). Megvizsgaltam, hogy a képlet
alapjan szadmitott /MFP milyen paraméterekre érzékeny. Tiltott savot a mért spektrumban
nem észleltiink, ami egyébként a szamitott IMFP értéket csak kiss¢ modositana. Ellenben a
TPP-2M formulaval végzett szdmitasban megvaltoztattam Si;N, slirliség adatat, és az igy
kapott adatokat vetettem Ossze a Chen adatai alapjan korrigalt IMFP értékekkel. Ezt az

eredményt a 4. Tablazat mutatja.
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4. Tablazat Si;N4 IMFP adatok
Energia korr. TPP-
(eV) Chen 2M
ocm=55°
300 10.4 10.4
500 12.9 14.6
1000 20.3 24.3
1500 27 33.3
2000 38 41.9

Ha 0sszehasonlitjuk a 3. Tablazat utolso két oszopat és a 4. Tablazatot, lathatjuk, hogy a
kiilonbség jelentdsen csokkent. Ebben az esetben szamitdsomban a slirliséget 15%-al
csokkentettem (p = 3.0 g/em’). A siiriiség megvaltozasara vonatkozé mérési adatok nem

alltak rendelkezésemre.

I.LE. Réteges szerkezetii mintak EPES mélységi feltérképezése

Szamos analitikai technoldgia, pl. SIMS (Secondary Ion Mass spectroscopy - Szekunder
ion tomegspektrometria), AES, XPS vagy EPES mélységi feltérképezése alkalmaz alacsony
energidju (< 5 kelV) ionokat. Az ionnyaldb megvaltoztatja a minta feliiletkozeli rétegét,
melyben feliilleti durvulast ¢és koncentraciovaltozast tapasztalhatunk. Az utobbit
ionkeveredésnek hivjuk [117]. Ha az ionnyalab a mintat surl6do szogben éri, energidja
alacsony ¢s kozben a mintat forgatjuk, a feliileti durvulds jelentdsen csokken [118-119]. A
feliiletkozeli réteg eredeti koncentracidja annal jobban valtozik meg, minél nagyobb az
ionenergia. Az ionkeveredés még alacsony ionenergianal is jelentds lehet. Az ionnyaldb
energidjan kiviil beesési szoge is befolyasolja, hogy a porlasztas hatasdra inhomogenné valt
réteg milyen vastagsdgi. A mélységi feltérképezés sordn folyamatosan tavolitunk el
rétegeket, ¢és kozben a mintarél informéciot gyljtiink. Ha a feltérképezés soran
elektronokat detektalunk, a detektalt spektrum fiigg az elektronnyaldb beesési szogétol és a
minta IMFP-jétél. Az elektronok a mintaban az atomi potencidlon szérédnak. Mivel a
potencial fiigg a rendszamtol, a rugalmas szords erdsen fiigg az elektron palydja menti

koncentracio-eloszlastol. Egy megvaltozott sszetételli anyagban tehat az elektron péalyaja

crer

Az AES mélységi feltérképezés, mellyel a porlasztas soran folyamatosan valtozo feliileti

tartomanybol érkezett Auger elektronok detektalhatok, gyakran alkalmazott eszkdz, hogy
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vékony rétegeket, rétegszerkezeteket, hataratmenetet vizsgaljunk. Hogy a mért Auger
jelekbdl a minta eredeti koncentracid-eloszlasat meghatarozzuk, figyelembe kell venniink
az ionnyalab modositd hatdsat. A mélységi felbontas [1], mely megszabja a modszer
alkalmazhatdsagat, sokat javult az alacsony, kis szogben beesd ionnyalab, valamint a
mintaforgatds alkalmazasaval. A modosult feliilet vastagsaga a nm-es tartomanyba esik, ha
megfeleld porlasztasi feltételeket alkalmazunk [120]. Az Auger elektronok IMFP-je
meghatdrozza az informdaciés mélységet. A modosult nm-es tartoméany ezzel az

informacios mélységgel 6sszemérhetd.

A minta feliileti tartomanydban, ahol az anyagi eloszlas erdsen valtozik, az
ionporlasztas hatdsara fellépd ionkeveredés a koncentracid valtozasokat csokkenti. Ennek
ellenére sok esetben még az ionkeveredés hatasa mellett is er6sen valtozd koncentracio
eloszlast talalhatunk a minta feliiletkdzeli tartomanyaban. Ha ilyen valtozasokat az Auger
elektronok IMFP-jéhez képest kis tavolsagon beliil taldlunk, az Auger jelek e valtozasokat
nem képesek megkiilonboztetni, errdl a tartomanyrol csak atlagos informaciot kapunk AES

profilirozassal.

Rugalmas csucs -EPES- mélységi  feltérképezés, mellyel a porlasztds soran
folyamatosan valtoz6 feliileti tartomanybol érkezett rugalmasan visszaszort elektronok
detektalhatok, a minta aktudlis feliileti rétegérdl adnak informaciot, éppagy, mint az Auger
mélységi feltérképezés. Ez a moddszer ugyan nem olyan 4altaldnosan alkalmazhato
feliiletanalitikai eszk6z, mint az AES mélységi feltérképezés, specidlis esetekben mégis

elényos lehet e modszer alkalmazasa.

EPES feltérképezés soran az elektron energidjat és a mérés geometridjat valtoztathatjuk.
A rugalmas csucs intenzitdsa MC programommal szdmithato, a geometria €s az energia
valtoztatasanak beillesztése a szimulacidba csak a bemend paraméterek modositasat jelenti.
Ilyen szamitasok elénye az, hogy egy adott mintara a bemend adatok konnyen
valtoztathatok. Az energian és a geometridn kivill bemend adatok még a minta

koncentracio-eloszlasa.

Rugalmas cstics mérések soran miel6tt az elektronok elhagyjak a mintat, részt vehetnek
egyszeres €s tObbszords rugalmas szorasban is. Amikor a szimulacidban egyszeres szorast

vizsgaltam, csak azoknak az elektronoknak szamitottam a rugalmas cstcs intenzitasat,
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amelyek a szimulacidban egyetlen nagyszogli rugalmas szoérds utan, mig a tobbszords
szoras vizsgalatakor azokét, melyeket tetszOleges szamu rugalmas szoras utan hagytak el a
mintat a detektor irdnyaban. A szimulacids eredmények alapjan megvizsgaltam, milyen
kiilonbséget okoz, ha EPES mélységi feltérképezés kiértékelésében egyszeres, illetve
tobbszoros rugalmas szorast tételezek fel. Megvizsgaltam olyan mintakat, melyekben nincs
ionkeveredés, és olyanokat is, melyekben van. Azokat a mintdkat, melyekben nincs
ionkeveredés, ezentul idealis mintdknak hivom. A szadmitasokban adott koncentracio-
eloszlasu, kétkomponensii Ge-Si mintdk rugalmas cstcs mélységi feltérképezését

szimulaltam.

A 18. abran lathato idedlis mintdban azonos vastagsagl, 20 4 Ge és Si rétegek valtjak
egymast. A koncentraciovaltozasok lépcsofiiggvény alakuak, a rétegek kozti atmenet

vastagsaga egy atomsor.

1_

0.5

koncentracio

0 50 100 150 200

eltavolitott réteg vastagsaga (A)

18. abra /dedlis Ge-Si minta koncentracié-eloszlasa

Az idedlis mintan kiviil olyan Ge-Si rétegsoros mintakon is szimulaltam rugalmas csucs
mélységi feltérképezést, mely mintakban a rétegek kozotti ionkeveredést TRIM
szimulacioval szamitottam [121]. Ezeket a mintdkat a kovetkezokben trivialisan
inhomogén mintdknak fogom hivni. Az inhomogén mintdk koncentracid-eloszlasat a TRIM
szamitasok szolgaltattak. Feltételeztem, hogy ezekben a mintadkban ionporlasztas eldtt 30 4

vastagsagu Ge és Si rétegek valtjak egymast. Az ionporlasztas hatasara a rétegek kozott
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ionkeveredés 1ép fel. A 19-21 abrakon tetszélegesen kivalasztott pillanatokban lathatok
300, 600 és 1000 eV-os energiaju Ar’ ionnyaldb hatisara 30 A4 vastagsagi réteg

koncentracio-eloszlasa.
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19. abra 300 eV Ar -ion porlasztas hatasdra megvdltozott anyagi eloszlasu, inhomogén Ge-Si

minta koncentracio eloszlasa
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20. dbra 600 eV Ar'-ion porlasztas hatdsdra megvaltozott anyagi eloszldsi, inhomogén Ge-Si

minta koncentracio eloszlasa
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21. dbra 1000 eV Ar'-ion porlasztas hatdsdra megvaltozott anyagi eloszldsi, inhomogén Ge-Si

minta koncentracio eloszlasa

Az idedlis mintan szamitott rugalmas csticsok valtozasat tobb elektron energia és mérési

geometria mellett is megvizsgaltam. Az 22-23. abran kiilonb6z6 energidkon lathatok Si és

5 el
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) e
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__‘____\\
0 T T T T
0 30 60 90 120 150 180
szoéras szog (fok)

Ge rugalmas szoérasra vonatkozo hataskeresztmetszetei.
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22. 4bra Si rugalmas széras differencialis hatéskeresztmetszete
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23. abra Ge rugalmas szoras differenciélis hataskeresztmetszete

Lathato, hogy az energiaval a hataskeresztmetszetek alakja jelentdsen valtozik, és ez a tény

a mérések sordn bonyolult mdédon befolyasolhatja a rugalmas cslics intenzitdsanak
valtozasat.

Az MC szimuldcidban a mérési geometriat valtoztattam. Az elektron energiajat 0.5 kel
- 5.0 keV kozott valtoztattam. A rugalmas szoérds hatdskeresztmetszetét a NIST 64
adatbazisbol [105] vettem, a Si és Ge mintdk IMFP adatait pedig a NIST 71 [57]

adatbazisbol, és egy i-dik réteg IMFP-jét gyakran alkalmazott modszerrel szamitottam
[122]:

1 _csi, CGe

Ao hsi Age

szimuldlt rugalmas csucs profilirozas

kiértékelésére alkalmas

a rugalmas csucs
intenzitdsanak valtozasanak vizsgalata. A feltételezett (lehetséges) mintdkon a rugalmas

cstics amplitiddinak véltozasat hasonlitottam Ossze, amikor egyszeres, illetve amikor

66



tobbszords rugalmas szorast szamitottam. A konnyebb Osszehasonlithatosag kedvéért a
gorbéket egyre normaltam.

Nézziik meg, milyen eltérést latunk az egyszeres és a sokszoros szorast feltételezd
szamitdsok eredményeiben. Idealis anyagra el6szor megvizsgaltam, hogy hogyan
valtoznak a szimulalt profilok az elektron energia fliggvényében, amikor a belépd elektron
a mintara merdleges, a detektalasi szog tartomanya pedig 0°-42°, amely egy tipikus RFA

elektron spektrométer mérési geometridjanak felel meg.
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24. 3bra Idealis minta szimulalt EPES mélységi profilia RFA elektron spektrométeren, 300 eV elektron

energian

A 24. 4bra idedlis minta rugalmas csucs mélységi feltérképezését szimuldlja, ahol az
elektron energidja 300 el. A szimulicidoban az egyes pontok megfelelnek egy adott
mélységi  koncentracio-eloszlassal jellemzett mintdn szamitott rugalmas cstlcs
intenzitasnak. A 18. abran lathat6 az idealis minta koncentracid-eloszlasra, ami alapjan egy
pontban szémitottam ki a rugalmas csics intenzitast egyszeres, valamint tobbszoros
szorassal. A minta koncentricid-eloszlasanak megvaltozasa miatt a spektrumban a
rugalmas cstcs intenzitdsok is véaltoznak a maximalis és a minimalis értékek kozott. Egy
szimulacidoban bizonyos szdmu elektron transzportjat szimuldlom. Ezek valamekkora
hanyada érkezik a detektorba. A szamitasban az energiaveszteség nélkiil detektalt
elektronoknak természetesen csak egy részét észlelem egyetlen rugalmas szoras utan. Ezért

amikor a spektrumban Osszehasonlitom, hogy a minta eloszlasanak valtozasaval hogyan
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modosul egymashoz képest az egyszeres €s a tobbszords rugalmas szoras alapjan szamitott
spektrum, az intenzitasok maximumat mindkét esetben egyre normalom. A minta mélység
szerint valtozo eloszlasara az EPES feltérképezés akkor érzékeny, ha egymashoz kozeli

pontokban jelentds a rugalmas csucs intenzitdsok valtozasa.

A 24. abran lathato spektrum érzékeny a koncentracio-eloszlas valtozasara, az egymas
melletti pontokban szadmitott értékek is jelentdsen kiilonboznek egymastol. Ugyanakkor
hasonlitsuk 0ssze az az egyszeres, illetve a tobbszords rugalmas szorasokat szamitd
spektrumokat! Hasonlitsuk 6ssze a spektrumok alakjat és az egyes pontokban intenzitasuk
értékét 1s. Mivel kisérleti EPES mélységi feltérképezéskor a mérési bizonytalansag
szokasosan eléri az 5%-ot, ezért csak olyan esetben hivom fel a figyelmet az egyszeres ¢és a
tobbszords szamitasok alapjan nyert spektrumok kozti kiillonbségekre, amikor vagy a
spektrumok alakja kiilonbozik jelentésen, vagy talalhatok olyan pont(ok), ahol az
intenzitdsok kiilonbsége meghaladja az 5%-ot. Abban az esetben, amikor sem a
spektrumok alakja, sem az intenzitdsok koézt nem taldlok nagy kiilonbséget, azt
hangstlyozom, hogy az egyszeres ¢és a tobbszords rugalmas szordsokat szamito
spektrumok kozott 1ényeges kiillonbség nem lathato.

A 24. 4bran a spektrumok alakja hasonld, az abszcissza irdnyaban azonban a két
spektrum eltolodott. Az eltolodas kovetkeztében ha az egyes pontokban Osszehasonlitjuk
az intenzitasok értékét, a spektrumok néhany pontban jelentdsen eltérnek. Ennek ellenére
ha valamelyik spektrumot eltoljuk ugy, hogy a két profil a lehet6 legjobban illeszkedjék,
akkor a tobbszoros és az egyszeres szorasok eredményét bemutatd gorbék kozt 1ényeges
kiilonbség nem lathato.

Lassuk, hogy a kiilonbség hogyan valtozik az elektron energidjanak valtoztatasaval. A

25. abran az idedlis minta EPES mélységi profiljat mutatja, ha a primer energia 1000 eV
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25. abra Idedlis minta szimulalt EPES mélységi profilia RFA elektron spektrométeren, 1000 eV elektron

energian

Lathato, hogy a rugalmas csucs intenzitasa az egyszeres szorasi képben jobban valtozik,
mint a tobbszorésben. Ez az eredmény nem meglepd, hiszen az elektronok a tobbszords
szOras soran nagyobb rétegvastagsagbol gytijtenek informaciokat, ezzel a képpel a valtozo
koncentracio-eloszlasu tartomanyrol atlagos jelet kapunk, ami megfelel egy tényleges
mérésnek is. Azt, hogy a szimulacié 300 el-os elektron energian kisebb mértékii eltérést
eredményezett 1000 eV-hoz képest, magyarazhatjuk azzal, hogy a 300 elV-os IMFP miatt
az elektronok a tobbszords rugalmas szoras ellenére is vékony tartomanybdl jutnak a
detektorba. A 19. abran lathatd anyagi eloszlds pedig ilyen kis tartomanyon beliill nem
valtozik jelentdsen. A spektrumok intenzitisa az egyes pontokban (az egyre normalt)
maximumok és a minimumok kdzt valtoznak. Az egyszeres és a tobbszords szorasi kép
alapjan szamitott intenzitdsok minimuma 11.4 %-al tér el. A tobbszords szorasi képben
szamitott minimumok meghaladjdk az egyszeres szoérasi képpel szamitott megfeleld
minimum értékeket. Ez érthetd, mivel abban a pontban, ahol a rugalmasan visszaszort
elektronok minimumot adnak, a tobbszords szoérds jobban atlagolja a koncentracio-

valtozasokat. A 25. dbran is lathato eltolas a két spektrum kozott az abszcissza irdnyaban.

A 26-28. abran lathato, hogy az elektron energidjanak novelésével hogyan valtozik az

egyszeres, illetve tobbszords rugalmas szorast feltételezd szimulaciok kiilonbsége.
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26. abra Idedlis minta szimulalt EPES mélységi profilia RFA elektron spektrométeren, 2000 eV elektron
energian
A 26. abran lathatd, hogy 2000 eV-on is kiilonboznek az egyszeres €és a tObbszoros
rugalmas szorast szamito spektrumok. A kiilonbség mértéke azonban csdkken az 1000 eV-
os szamitasokhoz képest. Ha a minimumok kiilonbségét leolvassuk, 9.6 %-ot kapunk.
Ebbdl 1athato, hogy az elektron energidjanak valtoztatasaval a rugalmas €s a rugalmatlan
szorasok egylittes hatasa sokszor kiszamithatatlan, meglepd eredményekre vezet, hsonloan

ahhoz, mint ahogy azt Konkol Attila és Menyhard Miklos kimutattak [97].
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27. abra Ideélis minta szimulalt EPES mélységi profilia RFA elektron spektrométeren, 3000 eV elektron
energian
A 27. abran lathaté 3000 el-os elektron energian végzett szimuldcioban nagy eltérést
lathatdo az egyszeres és a tObbszords rugalmas szoérdst szamitd spektrumokban. A két
spektrum minimumai kozott az eltérés 28.6 %. Ekkora kiilonbség mar jelentds hibat
okozhat, ha egy mérés eredményét egyszeres rugalmas szorassal értékeljik ki. Az

intenzitaskiilonbségeken kiviil a spektrumok alakja is jelentésen eltér.
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28. abra Idedlis minta szimulalt EPES mélységi profilia RFA elektron spektrométeren, 5000 eV elektron

energian

A 28. abran 5000 el-os elektron energian lathaté az idedlis minta mélységi
feltérképezésének szimulacidja egyszeres €s tobbszords rugalmas szorasokat szamitva. Az
egyszeres €s a tobbszords szorasokat feltételezett szamitasok intenzitds minimumai csak
6.5 %-al kiilonboznek. Ugyanakkor a két profil alakja Iényegesen kiilonbozik. Az
egyszeres rugalmas szorast szamitd spektrum a minimum és a maximum kozott csaknem
egyenes szakaszokbol all, a tobbszords szoras spektruma pedig hullamzé gorbét ir le. 30 4
anyag eltavolitdsakor a két szamitds 21 % kiilonbséget mutat. A fenti rugalmas cslcs
mélységi profilokbol lathato, hogy idedlis mintan az elektron energidjanak valtoztatdsaval
a szimulacid nagy kiilonbséget eredményezett, amikor a mérési geometria nagy detektalasi

szognek, 0-42°-nak felelt meg 0°-os beesd elektron mellett.
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Vizsgaljuk meg, hogy ha joval kisebb detektalasi szogre végezziik el a szimulaciot, az
idedlis mintdn az egyszeres €és a tObbszOrds rugalmas szordsok milyen kiilonbséget
eredményeznek. A 29-32. dbran CMA elektron spektrométernek megfeleld geometriai
elrendezést, 0°-os beesési €s 42+6°-0s detektalasi szoget tételeztem fel a feliilet

normalisdhoz képest 0.5 keV, 1.5 keV és 2.5 kel elektron energianal.
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29. abra Idedlis minta szimulalt EPES mélységi profilia CMA elektron spektrométeren, 500 eV elektron

energian

A 29. abran lathato profilok kiilonbsége elhanyagolhatdé mind intenzitasban, mind
jellegében. A gorbék menete megegyezik, és az egyszeres &és tobbszords szorassal
szamitott spektrumok kozott jelentds kiillonbség nem lathatd. Vizsgaljuk meg, hogyan

valtoznak a profilok az energia ndvelésével!
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30. abra Idealis minta szimulalt EPES mélységi profilia CMA elektron spektrométeren, 1500 eV elektron

A 30. abran latott profilok kiilonbsége nagyobb az el6z6 abrahoz képest, az egyszeres

rugalmas szordst mutatdé eredmény menete kissé eltér a tobbszords szoraséhoz képest. Az

energian

intenzitasok kiilonbsége azonban minden pontban kisebb, mint 8%.
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31. abra Idealis minta szimulalt EPES mélységi profilia CMA elektron spektrométeren, 2500 eV elektron

energian
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Az ideélis mintan végzett rugalmas csucs profilok szimuldcioi koziil a 31. abran lathato
a legnagyobb eltérés az egyszeres és tobbszords rugalmas szoras szamitasok kozott, amikor
a mintdra merdlegesen belépd elektronnyaldbot és 36-48°-0s detektalasi szoget

szimulaltam. Az intenzitasok eltérése ebben az esetben maximum 12%.

Vizsgaljuk meg, hogy az ionkeveredés, azaz a tényleges mérési koriilmények
figyelembe vétele hogyan valtoztatja meg a szimulalt profilokat. Lassuk, milyen
kiilonbséget mutatnak az egyszeres, illetve a tobbszords rugalmas szorast szamitdsok. Azt
varhatjuk, hogy inhomogén mintaban a koncentracid-véltozasok nem olyan élesek, mint az
idedlis esetben, ezért a két szamitas kozt az eltérés kisebb. Lassunk erre egy példat, amikor
a szimuldcioban 300 el-os ionporlasztast tételeztem fel. A 32-35. dbran 500 eV-os, 1000
elV-os és 1500 el-os elektron energidkon szimulalt profilokat mutatom be, melyekkel
megmutatom, hogyan valtoznak a szamitott spektrumok az elektron energia

valtoztatasaval.
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32. abra 300 eV Ar-ion porlasztas hatasara megvaltozott anyagi eloszlasu, inhomogén Ge-Si minta

szimulalt EPES mélységi profilia CMA elektron spektrométeren, 500 eV elektron energian

A 32. ébréan lathato spektrumok profilok kozt az eltérés elhanyagolhatd (az intenzitasok
kozotti eltérés minden egyes pontban kevesebb, mint 3% és a gorbék alakja is hasonlo).

Lassuk, hogyan valtozik ez nagyobb elektron energiakon!
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33. dbra 300 eV Ar*-ion porlasztas hatasara megvaltozott anyagi eloszlasu, inhomogén Ge-Si minta szimulalt

EPES mélységi profilia CMA elektron spektrométeren, 1000 eV elektron energian

A 33. abran latott profilok eltérése sem jelentds. Még a 300 el-os ionenergia mellett
fellépd ionkeveredés is elégendden megvaltoztatja az eredeti koncentracidt ahhoz, hogy
1000 eV elektron energian sem lathato lényeges kiilonbség a két spektrum kozott. Az
egyszeres €s tObbszOrds szordsok spektrumdnak intenzitas kiilonbsége minden pontban

kisebb, mint 5%.

1.1
8
09
2
£
5
S
€ 0.7
2 .
¢ | —o—tobbszoros szoras
¢ .o egyszeres szoras
0.5 : T T T T
0 20 40 60 80 100

eltavolitott rétegvastagsag (A)
34. abra 300 eV Ar-ion porlasztas hatasara megvaltozott anyagi eloszlasu, inhomogén Ge-Si minta CMA

elektron spektrométeren, 1500 eV elektron energian szimulalt EPES mélységi profilja
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A 34. adbran lathato, hogy a két profil kozt a kiilonbség valamelyest nétt, az intenzitasok

kiilonbsége azonban mindeniitt kisebb, mint 7%.

Vizsgaljuk meg, hogy inhomogén mintdinknal a szimulaci6 milyen eredményre vezet,
mikdzben az ionenergia valtozik. Ebben az esetben csak tobbszords rugalmas szorast
szamitok, mely a kisérleteknek is megfelel. A 35. dbra megmutatja, hogy kiilonb6z6

ionenergidkon milyen eredményeket kaptam, amikor 1000 el-os elektron energiat

szimulaltam.
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35. abra 300 eV, 600eV és 1000 eV Art-ion porlasztas hatasara megvaltozott anyagi eloszlasu, inhomogén

Ge-Si mintak szimulalt EPES mélységi profilia CMA elekiron spektrométeren, 1000 eV elektron energian

A 35. abran latott eredmények alapjan lathatd, hogy az ionenergia ndvelésével a
profilokban a rugalmas cstcs intenzitasok valtozdsa egyre csokken. Ezt azzal
magyarazhatjuk, hogy minél nagyobb az ionenergia, a rétegek annal jobban

Osszekeverednek, és ekkor a szimulacido a kevésbé éles koncentracio-eloszlast tiikrozi.

Szimulacioés programom konnyen alkalmazhat6 arra, hogy megvizsgaljuk, kiillonb6zo
mérési geometridk esetén hogyan valtozik a (tobbszOrds szérdssal) szamitott rugalmas
csucs valtozdsa. A szamitasok alkalmasak annak a vizsgélatira, hogy milyen

paraméterekre érzékeny a mérés. Ha valamilyen paraméterre a mérés érzékeny, a
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szimulacio eredménye alapjan a legkedvezobb eset kivalaszthatd. A legkedvezdbb esetek
természetesen nem biztos, hogy a gyakorlat szempontjabol elérhetdk. A praktikusan

elérhetd esetek koziil a szimulaci6 alapjan javaslatot teszek, hogy melyik a legjobb.

Tekintsiink egy lehetséges kétkomponensti, rétegszerkezetli Ge-Si minta EPES mélységi
profiljat néhany primer energidra és néhany geometriai elrendezésre. Célom, hogy az
eredmények alapjan javaslatot tudjak tenni, hogy milyen energidn és geometridn célszerii
méréseket végezni. A szimulacioban a 600 el-os ionenergiaval porlasztott minta
koncentracio-eloszlasat hasznaltam. A szamitdsokat négy elektron energiara végeztem el:
0.5, 1.0, 1.5 és 2.0 keV-re. Négy geometriai elrendezést vizsgéaltam. Elsoként lassuk a
szokasos CMA spektrométernek megfelelé geometriat, ahol az elektron beesési ¢és
detektalasi szoge a feliilet normalisahoz képest rendre 0° és 42°+6 °. A kovetkezd
elrendezés a laboratoriumunkban 1évé DESA 100 -nak felel meg. A beesés szoge
valtoztathato. Attol fliggden, hogy melyik elektronforras gerjeszti a mintat, ez 0° vagy 55°.
A detektalas szoge pedig mindkét esetben 19°-31° a feliilet normalisdhoz képest. Végiil
megvizsgaltam a debreceni ESA 31 spektrométer elrendezést, ahol a beesési szog 50°, a
detektalas pedig 0°-5° a feliilet normalisahoz képest. Szamitasi eredményeimet a kovetkezd

36-40. abra mutatja.
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36. abra 600eV Art-ion porlasztas hatdsara megvaltozott anyagi eloszlasu, inhomogén Ge-Si minta szimulalt
EPES mélységi profiliai CMA elektron spektrométeren, 500 eV, 1000 eV, 1500 eV és 2000 eV elektron

energian
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37. abra 600eV Art-ion porlasztas hatdsara megvaltozott anyagi eloszlasu, inhomogén Ge-Si minta szimulalt
EPES mélységi profiliai DESA elektron spektrométer szembedgytijan 500 eV, 1000 eV, 1500 eV és 2000 eV

elektron energian
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38. abra 600eV Art-ion porlasztas hatésara megvaltozott anyagi eloszlasu, inhomogén Ge-Si minta szimulalt

EPES mélységi profiliai DESA elektron spektrométer oldalagydjan 500 eV, 1000 eV, 1500 eV és 2000 eV

elektron energian
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39. abra 600eV Art-ion porlasztas hatdsara megvaltozott anyagi eloszlasu, inhomogén Ge-Si minta szimulalt
EPES mélységi profiliai ESA 31 elektron spektrométer oldalagydjan 500 eV, 1000 eV, 1500 eV és 2000 eV

elektron energian

Az inhomogén minta esetén a 36-39. dbran lathatok a négy mérési geometrian szimulalt
profilok eredményei. Ezeket Osszevetve lathatjuk, hogy a profilok 1.0 kel energidju
elektron energidn a legérzékenyebbek a minta koncentracid-véltozasra. Ebben az esetben a
szimulalt intenzitasvaltozdsok nagyok. Megvizsgaltam azt, hogy ha e koriil az 1.0 kel
koril 0.1-0.2 kel értékkel megvaltoztattam az elektron energidjat, a spektrumokban ez
milyen valtozést eredményezett. Azt kaptam, hogy az 1.0 kel-os energidhoz képest ezek
csak kissé térnek el. Az elektron energidjadnak valtoztatasa a kiilonboz6 spektrométereken
eltéréd mértéki valtozasokat okoz a spektrumokban, ezek a kiillonbségek azonban a mérési
bizonytalansagon beliill vannak. Megjegyzend0 mégis, hogy amikor a DESA 100
spektrométer geometridgjaval szimuldltam az rugalmas csucs intenzitdsokat, jobb (a
koncentracio-valtozasra érzékenyebb) spektrumot kaptam, amikor a belépd elektron

merdleges volt a minta feliiletére (0°), mint amikor a feliilet normalisaval 55°-ot zart be.
Az ESA 31 spektrométernél pedig azt talaltam, hogy 0.5 kel elektron energianal kaptam a

legkevésbé érzékeny profilt, vagyis ezzel a spektrométerrel az adott mintit 0.5 kel

elektron energian nem célszeri mérni.
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Megvizsgaltam, hogy adott elektron energian (1500 eV-on) melyik mérési geometrian

kapok legjobb profilt. A 40. dbra ezt az dsszehasonlitast mutatja.
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40. abra 600eV Art-ion porlasztas hatasara megvaltozott anyagi eloszlasu, inhomogén Ge-Si minta szimulalt
EPES mélységi profiliai CMA, DESA 100 és ESA 31elektron spektrométeren mért 1500 eV elekiron energian

Az eredmények alapjan megéllapithatjuk, hogy réteges MC programunkat kdnnyen
tudtuk alkalmazni arra, hogy megvizsgaljuk szdmunkra a gyakorlat szempontjabol fontos
spektrométerek esetén, hogy milyen energidju elektronnal célszeri EPES mélységi

feltérképezést végezni.
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ll. Osszefoglalas

Elektronspektroszkdpiai modszerek a vizsgalt mintarol emittalt elektronokat
analizadlnak. Feliiletérzékeny ektronspektroszkopiai eszkozokkel, rontgen fotoemisszos
spektroszkopiaval (XPS), Auger elektron spektroszkopiaval (4ES) a minta valamilyen
vastagsagu rétege analizalhato. XPS és AES mérések kiértékeléséhez sziikség van az
atlagos rugalmatlan szabad utossz (IMFP) ismeretére.

Rugalmas cstcs elektron spektroszkdpiaval (EPES), valamint a visszaszort elektron
energiaveszteségi spektroszkopiaval (REELS) IMFP értékek, tovabba energiaveszteségi
figgvények hatarozhatok meg. Olyan méréseket, melyekbdl informécié nyerhetd a minta
feltileti tartomanyarol, szokasosan kdzepes (néhany szaz el-os) energiaju elektronokkal

végeznek.

A dolgozat célja, hogy egy egyszeri eljardst mutasson be, mellyel
elektronspektroszkdpiai mérések konnyen, hatékonyan értékelhetok ki. EPES és REELS
mérések kiértékelésére kidolgoztam egy Monte Carlo modellt, amely alkalmas homogén és
inhomogén kozegben az elektron transzport leirasara. A rugalmas és rugalmatlan
szorasokat fiiggetlen eseményekként kezelem. A rugalmas szoérdst a tablazati formaban
elérhetd rugalmas szoras differencidlis hataskeresztmetszeti adataibol €s a minta ismert
anyagi slrliségébdl szamitom. A rugalmatlan szorast a feliileti és térfogati
energiaveszteségi fliggvényekkel irom le. Az energiaveszteségi fliggvényeket Drude-
Lindhard tipust fiiggvényekkel allitom eld, melyek szabad paramétereit a kisérleti
spektrumokhoz illesztem. A réteges leirast homogén mintara is alkalmaztam, tombi és
feliileti tartoményok definidlasaval. Mind a mintaban, mind a mintan kiviili feliileti
gerjesztéseket a feliileti rétegen beliil szamitottam. A modellnek megfeleld szamitogépes
programot elkészitettem. MC programommal polySi, amorfGe és mikrokristalyos Sn
mintak mért REELS spektrumait szimulaltam a feliileti veszteségek figyelembe vételével.
Modszeremmel a szimulacios eredmények és a kisérleti REELS gorbék jol illeszkedtek. A
szimulacioban az illesztési paraméterek a veszteségi fiiggvények alakja, és a feliileti
gerjesztés intenzitasa volt. MC szimulacios eljardsom alkalmas arra, hogy kiilonbdz6
mérési koriilmények kozt is illesszem ezeket a paramétereket. Kiilonbozd elekron
energidkra ¢és kiilonb6zo elektron spektrométerek geometridjara végeztem el az
illesztéseket. Az Osszes Si, Ge és Sn mérést tudtam illeszteni a megfeleld (Si, Ge vagy Sn)

veszteségi fiiggvényekkel, fliggetleniil az elektronenergiatol és a mérési geometriatdl. Ezen
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eredmény alapjan a meghatarozott veszteségi fiiggvényeknek tényleges fizikai jelentése

van.

A szimulacidban kiilon kezeltem a feliileti veszteségeket. A feliileti veszteségek
leirdsara szokasosan alkalmazott fizikai paraméter a feliileti gerjesztési paraméter (SEP). A
mérések szimulécidjakor a mérési koriilmények miatt ismert modellt alkalmazhattam a
SEP meghatarozasara. Mivel MC programom mind a rugalmasan visszaszort elektronokat,
mind a feliileti veszteségeket szamolja, a SEP értékeket konnyen meghatiroztam. Az igy
nyert Si és Ge mintak feliileti gerjesztési paraméter (SEP) értékeket Gsszehasonlitottam

Werner és Gergely adataival. A harom modell értékei jol egyeztek.

Si0; és Si3;Ny tényleges IMFP adatait hataroztam meg EPES modszerrel, Monte Carlo
programom alkalmazasaval. Megmutattam, hogy a mért rugalmas cslcs intenzitdsokat
feltileti gerjesztésre korrigdlni kell. A korrekciot Chen képlete és anyagi paraméter adatai,
tovabba Kwei anyagi paraméter adatai alapjan végeztem el. A SiO; és Si;N4 rétegek IMFP

adatait meghatdroztam a TPP-2M formula alapjan is.

Adott kétkomponensili, rétegsoros Ge-Si mintak rugalmas csucs feltérképezését
szimulaltam MC programommal kiilonbozd elektron beesési és detektalasi geometrian és
elektron energidan. A hatarrétegen az ionkeveredést TRIM szimulacidoval vettem
figyelembe. A szimulalt rugalmas csucs intenzitdsok a mérési geometria és az elektron
energia fliggvényében valtoztak a mélységi feltérképezés soran. A szimuldcids eredmények
alapjdn CMA, ESA 31 és DESA 100 elektron spektrométerekre megallapitottam az
optimalis mérés elektron energidjat. Megmutattam tovabba, hogy a mérési geometridk

figgvényében hogyan valtozik a rugalmas csucs mélységi eloszlas.
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TEZISPONTOK

1.  tézis:
Kidolgoztam egy Monte Carlo modellt, amely alkalmas homogén és inhomogén
kozegben elektron transzport leirdsdra. A modellnek megfelelé szimuléacios
programot elkészitettem tobbkomponensti homogén, valamint réteges mintak
vizsgélatara.

2. tézis:
Jo egyezéssel rekonstrualtam polySi, amorfGe és mikrokristalyos Sn mintak kisérleti
REELS spektrumait Monte Carlo szimulacidval, a feliileti veszteségek figyelembe
vételével. Ennek sordn meghataroztam a Si, Ge és Sn mintak feliileti és térfogati
energiaveszteségi fiigvényeit 0-50 e} tartomanyban.

3. tézis:
Monte Carlo modellemmel Si és Ge mintak feliileti gerjesztési paraméter (SEP)
értékeit hataroztam meg, melyeket sszehasonlitottam Werner és Gergely adataival.
A harom modell értékei jol egyeztek.

4.  tézis:
SiO; / SizNy4 / SiO, / Si mintdn mért rugalmas csucsok szimuldlasédval hatdroztam meg
SiO; ¢és Si;Ny IMFP értékeket. A feliileti veszteség korrekcidjara Chen adatait
hasznaltam. Kimutattam, hogy sziikséges ez a korrekcio.

5. tézis:

Ge-Si  tobb rétegi mintdk EPES mélységi feltérképezésének szamitogépes
szimulalasat végeztem CMA, ESA 31 és DESA 100 spektrométerekre. Az egyes
mérési geometridkra megallapitottam az optimalis mérés elektron energiajat.

Megmutattam a mérési geometriak eredményeként a mélységi profil valtozasat.
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Theses

1* point
I developed a Monte Carlo model that is suitable for describing electron transport in
a multi-component homogeneous and inhomogenous material. I prepared a software

according to the model above.

2" point
I simulated measured REELS spectra of polySi, amorphous Ge and microcrystalline
Sn samples with good agreement using the Monte Carlo program, considering
surface losses. The simulation provided surface and bulk energy loss functions of Si,

Ge and Sn samples in the 0-50 e} energy range.

3" point
I determined the surface excitation parameter (SEP) of Si and Ge samples and

compared those to the data of Gergely and Werner. The values obtained by the three

different models agreed well.

4™ point
I determined the IMFP values of SiO, and Si;N, using EPES method with Si
reference sample. I made surface correction on the measured elastic peak intensity of
Si, using material parameters and formula of Chen. I showed that this surface

correction is necessary.

5™ point
I simulated EPES depth profiling measurements on Ge-Si multilayered samples for
the geometries of CMA, ESA 31 and DESA 100 spectrometers. For each geometry I
determined the optimum electron energy for the measurements. I evaluated
differences in the calculated elastic peak profiles due to the different measurement

geometries.
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Melléklet

A Monte Carlo szimulacids eljarasok olyan véletlenszdm sorozatot igényelnek, amelyek
eloszlasa megfelel adott fizikai mennyiségek eloszlasanak. Ilyen véletlenszam sorozatot

eloallithatunk az
ME=If@%k (M.1)
0

egyenlet x"-re torténdé megoldasaval, ahol f{x) eloszlas a kovetni kivant valosziniiségi
figgvény, [R]:) pedig egyenletes eloszlasi véletlenszam sorozat, ami a szamitogép

rutinokban alapszolgaltatas.

Jelolje F(x) az f(x) primitiv fliggvényét, azaz:

Fx)=[ f(x). (M.2)
(M.1) és (M.2) egyenletekbdl kovetkezik, hogy a megoldandé feladat

[R], = F(x). (M.3)
Ilyen tipust egyenleteket kell megoldani (711.4.2) és a (II.4.4.) egyenletekben, ahol x” a 9,

polér koordinatat, illetve E;, energiaveszteséget, f(x) pedig a rugalmas szoéras differencialis

hataskeresztmetszeti, illetve az energiaveszteségi fiiggvényt jelentik. x’ értékének
megkeresése lehetséges, de lasstt megoldas. Gyors eljaras az, ha képezzikk a G (x) =F (x)

inverz integral fiiggvényt, mellyel x’ kdzvetleniil kiszamithato:
G([RL)=x". (M.4)
f(x) szamitdgépes abrazolasa adott x; pontokban torténik, az olyan x; pontokban pedig,

amelyek az x; és az x;;; pontok kozé esnek, ahol x; < x < x;4+4, f(x;) interpolacioval

szamithato.
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(M.3) és az (M.4) egyenletek inverz integralfiiggvény megoldasat jelentik x’-re, ezért az
f(x)-ben linedris interpolacid F(x)-ben masodfoku interpolaciot jelent, mégpedig ugy, hogy
F(x)-nek x; pontjaban teljesiiljon, hogy

F(XJ)ZO.S*aj*Xj2+bj*Xj+Cj. (M.5)
Ugyanezekkel az a; és b; egyiitthatokkal felirhaté masik két egyenlet is F(x;)-re:
F(x) = 0.5%a;*x;+bj*x+c; (M.6)

(M.6) egyenletbdl a; és b; paramétert meg tudom hatdrozni, (M.7) egyenletbdl pedig c;
egylitthat6 kiszamithato.

Amennyiben a masodfoktu fiiggvény a, b és c egyiitthatoit ismerem, tetszdleges F(x;)
értékre ki tudom szamitani x; értékét. A masodfoku fliggvény két gyoke koziil a pozitiv a
megfeleld, mivel az integralfiiggvény monoton fiiggvény, melyre érvényes, hogy
F(x;)>F(x;) mindenitt.

Az inverz integralok pontonkénti kiszdmitdsa egyszer, a szimulacid elején torténik, és
utdna mar egyszerl interpolacidéval miikodik a szamolas. Ez a modszer egy gyors eljarast

biztosit a kivant eloszlasu szamok generalasara.
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