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Спектры сечения неупругого рассеяния электронов Fe рассчитаны на основе экспериментальных спектров

характеристических потерь энергии отраженных электронов как зависимости произведения средней длины

неупругого пробега и дифференциального сечения неупругого рассеяния электронов от потерь энергии

электронов. Показано, что спектры сечения неупругого рассеяния электронов имеют определенные

преимущества в исследовании процессов взаимодействия электронов с веществом по сравнению со

спектрами потерь энергии электронов. Энергии пиков потерь в спектрах характеристических потерь

энергии электронов и спектрах сечения неупругого рассеяния электронов определены по интегральным

и дифференциальным спектрам. Показано, что энергия объемного плазмона практически не зависит от

энергии первичных электронов в спектрах характеристических потерь энергии электронов и монотонно

возрастает при увеличении энергии первичных электронов в спектрах сечения неупругого рассеяния

электронов. Изменение энергии максимума спектров сечения неупругого рассеяния электронов вызвано

перераспределением интенсивностей между пиками потерь на возбуждения разной природы. Для анализа

спектров сечения неупругого рассеяния электронов применен метод разложения спектров на пики потерь.

Этот метод использован для количественной оценки вкладов различных процессов потерь в спектры сечения

неупругого рассеяния электронов Fe и определения природы пиков потерь.

1. Введение

Железо является одним из наиболее перспективных

материалов наноэлектроники, спинтроники и фотони-

ки [1–3]. Многослойные структуры Fe/Si интересны с

фундаментальной и прикладной точек зрения [1–3] и

активно исследуются различными методами. Одним из

распространенных методов исследования наноматериа-

лов является электронная спектроскопия. В настоящей

работе проведен подробный анализ спектров харак-

теристических потерь энергии электронов (СХПЭЭ)
и спектров сечения неупругого рассеяния электронов

(Kλ-спектры) Fe.

Интерес к спектроскопии сечения неупругого рассея-

ния электронов вызван тем, что в отличие от исходных

спектров характеристических потерь энергии отражен-

ных электронов в Kλ-спектрах исключены потери на

многократные возбуждения, а интенсивности опреде-

ляются в абсолютных единицах. Эти спектры также

более чувствительны к изменению энергии первичных

электронов и угла эмиссии [4–6]. Спектроскопия сечения
неупругого рассеяния электронов позволяет определять

элементный состав со значительно большей точностью,

чем традиционный метод спектроскопии потерь энергии

отраженных электронов [7].

Спектры сечения неупругого рассеяния электронов

рассчитываются на основе экспериментальных спектров

характеристических потерь энергии отраженных элек-

тронов и позволяют количественно исследовать эле-

ментный состав двухкомпонентных композитных струк-

тур. Ранее была исследована возможность количествен-

ного определения атомных концентраций элементов

по максимуму Kλ-спектра в системах FexSi1−x [8,9],
MnxSi1−x [7], GexSi1−x [10].

Компьютерное моделирование спектров сечения

неупругого рассеяния электронов в рамках диэлектриче-

ской теории было применено для анализа распределения

элементов по глубине, формирования различных фаз

силицидов в системе Fe/Si [9], а также для определе-

ния толщины пленки диоксида кремния на кремниевой

подложке [11].

В данной работе проведен сравнительный анализ

спектров характеристических потерь энергии электро-

нов и спектров сечения неупругого рассеяния в Fe.

Энергия максимума спектров сечения неупругого рас-

сеяния электронов зависит от интенсивностей составля-

ющих его пиков, что проявляется в экспериментальных

Kλ-спектрах и подтверждается моделированием спект-

ров как суперпозиции двух близких по энергии пиков.

4 881



882 А.С. Паршин, А.Ю. Игуменов, Ю.Л. Михлин, О.П. Пчеляков, В.С. Жигалов

Для анализа спектров сечения неупругого рассеяния

электронов Fe впервые применен предложенный нами

метод [12,13], позволяющий количественно оценивать

вклады различных процессов потерь энергии в спектры

сечения неупругого рассеяния электронов.

2. Методика эксперимента

Образцы Fe были изготовлены методом термического

испарения в условиях высокого вакуума. Исследованы

три образца: массивный образец Fe, пленка Fe толщи-

ной 50 nm на подложке Si, пленка Fe толщиной 50 nm на

стеклянной подложке.

Измерения фотоэлектронных спектров и интеграль-

ных спектров потерь энергии отраженных электронов

проводились на сверхвысоковакуумном фотоэлектрон-

ном спектрометре SPECS (Германия) при углах падения

и детектирования электронов относительно нормали к

поверхности образца αi = 59◦ и αd = 0◦ соответствен-

но. Спектрометр укомплектован сферическим энерго-

анализатором PHOIBOS MCD9, рентгеновской труб-

кой с двойным анодом как источником рентгеновского

излучения, электронной пушкой Microfocus EK-12-M

(STAIB Instruments) для возбуждения спектров потерь

энергии электронов. Для удаления поверхностных за-

грязнений, защитных и оксидных слоев использовалось

травление ионами Ar+ (ускоряющее напряжение 2.5 kV,

ионный ток 15 µА) с помощью растровой ионной пушки

PU-IQE-12/38 (SPECS) непосредственно в камере спек-

трометра перед записью электронных спектров. Полнота

удаления кислорода и загрязнений контролировалась

по рентгеновским фотоэлектронным спектрам (РФЭС):
степень загрязнения кислородом и углеродом после

ионного травления Ar+ составляла порядка 5%. На

рис. 1 приведен обзорный РФЭС Fe на подложке Si, на

котором обозначены фотоэлектронные и Оже-пики.

Рис. 1. Обзорный РФЭС пленки Fe на подложке Si.

Рис. 2. СХПЭЭ для Fe, нормированные на упругий пик, в

интегральном (a) и в дифференциальном (b) виде.

3. Экспериментальные результаты

3.1. С п е к т р о с к о п и я х а р а к т е р и с т и ч е с к и х

п о т е р ь э н е р г и и э л е к т р о н о в. Эксперименталь-

ные спектры потерь энергии отраженных электронов

получены в интервале 0−150 eV с шагом 0.1 eV. Энергия

потерь T рассчитывалась как разность между энергией

первичных электронов E0 (нулевые потери) и энергией

отраженных электронов E : T = E0 − E . Энергии пер-

вичных электронов составляли 300, 600, 1200, 1900,

3000 eV.

СХПЭЭ для трех образцов Fe отличались незначи-

тельно, и на рис. 2 приведены спектры, усредненные по

трем образцам, в интегральном (a) и дифференциаль-

ном (b) виде. На интегральных спектрах наблюдаются

хорошо разрешенные пики при энергиях потерь око-

ло 22.8 и 56.7 eV, а также слабые пики в области низких

потерь, энергию которых определить затруднительно.

Пик с энергией 22.8 eV, по всей видимости, вызван

возбуждением объемного плазмона в Fe (в соответствии
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Таблица 1. Энергии пиков (в eV) по CХПЭЭ

Интегральные СХПЭЭ Дифференциальные СХПЭЭ
E0, eV

~ωp M23 Пик 1 Пик 2 ~ωp M23

300 22.75 56.11 5.93 15.36 22.81 55.46

600 22.46 56.78 6.47 15.44 22.77 55.98

1200 22.74 56.52 7.01 15.42 22.79 55.87

1900 22.93 56.91 6.80 15.70 22.90 55.74

3000 22.93 57.05 6.88 16.24 22.89 56.03

Среднее 22.76 56.68 6.62 15.63 22.83 56.21

Отклонение 0.19 0.37 0.43 0.36 0.38 0.23

с общепринятыми обозначениями ~ωp) и близок к

литературным данным [14–18], а пик с энергией 56.7 eV

соответствует межзонному переходу M23 [14,15,17–20].
Энергии пиков потерь были определены по интеграль-

ным и дифференциальным СХПЭЭ и представлены в

табл. 1. Дифференцирование СХПЭЭ позволяет вычесть

бесструктурный фон и определить энергии пиков с ма-

лой интенсивностью (рис. 2, b). Пик с энергией 15.6 eV

(пик 2 в табл. 1), по всей видимости, соответствует

возбуждению поверхностного плазмона в Fe, его энергия

близка к литературным данным [17,18], а пик с энерги-

ей 6.6 eV (пик 1 в табл. 1) отвечает межзонному перехо-

ду [16]. Как видно из табл. 1, энергия объемного плазмо-

на в интегральных и дифференциальных СХПЭЭ прак-

тически не зависит от энергии первичных электронов.

При увеличении энергии первичных электронов воз-

растает вклад объемного плазмона относительно сла-

боразрешенных пиков в низкоэнергетической области,

содержащей поверхностный плазмон (рис. 2).
3.2. С п е к т р о с к о п и я с е ч е н и я н е у п р у г о г о

р а с с е я н и я э л е к т р о н о в. Из экспериментальных

спектров потерь энергии отраженных электронов с

помощью программного пакета QUASESTM XS REELS

(quantitative analysis of surfaces by electron spectroscopy

cross section determined by REELS) [21] согласно ал-

горитму, предложенному в [22], получены спектры се-

чения неупругого рассеяния электронов — произведе-

ние средней длины неупругого пробега электронов λ

и дифференциального сечения неупругого рассеяния

K(E0, E0 − E) (рис. 3, a). Спектры сечения неупруго-

го рассеяния электронов отражают вероятность поте-

ри энергии T электроном при однократном рассеянии

на средней длине неупругого пробега, отнесенную к

единице энергии. Значения максимумов этих спектров

определяют вероятности однократных потерь энергии на

поверхностные или объемные возбуждения. Абсолютные

величины интенсивности потерь энергии в спектрах

сечения неупругого рассеяния электронов позволяют

проводить сравнение и анализ спектров разных матери-

алов (в том числе, полученных разными авторами) без

предварительной обработки и нормировки.

Спектры сечения неупругого рассеяния электро-

нов Fe близки к спектрам, приведенным в [23,24].

В Kλ-спектрах Fe (рис. 3, a) по сравнению с СХПЭЭ

пик с энергией 15.3 eV (пик 3 в табл. 2), соот-

ветствующий возбуждению поверхностного плазмона

в Fe [17,18], лучше разрешен и имеет бо́льшую ин-

тенсивность. Пик 2 в Kλ-спектрах (табл. 2) близок

по энергии к пику 1 в дифференциальных СХПЭЭ

(табл. 1) и соответствует межзонному переходу [16].

Рис. 3. Спектры сечения неупругого рассеяния электронов Fe

в интегральном (a) и дифференциальном (b) виде.
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Таблица 2. Энергии пиков (в eV) по Kλ-спектрам

Интегральные Kλ-спектры Дифференциальные Kλ-спектры
E0, eV

Пик 2 Пик 3 ~ωp M23 Пик 1 Пик 2 Пик 3 ~ωp M23

300 7.06 14.68 55.73 1.67 5.92 14.90 21.89 55.03

600 7.47 14.49 56.15 1.85 5.82 15.21 22.19 55.55

1200 7.78 15.18 21.21 56.08 1.79 6.12 15.22 22.58 55.52

1900 7.71 15.93 21.67 56.30 2.11 6.29 15.71 22.74 55.84

3000 8.08 16.23 21.67 56.68 2.68 6.08 15.80 22.75 55.74

Среднее 7.62 15.30 21.51 56.19 2.02 6.05 15.37 22.43 55.54

Отклонение 0.38 0.76 0.27 0.35 0.40 0.18 0.38 0.38 0.31

В Kλ-спектрах этот пик лучше разрешен и имеет

бо́льшую интенсивность по сравнению со спектрами

ХПЭЭ. Интенсивность потерь на поверхностные воз-

буждения в Kλ-спектрах больше, чем в СХПЭЭ, по-

скольку алгоритм Тоугаарда−Чоркендорфа [22] предпо-
лагает вычитание фона и удаление кратных плазменных

потерь. Также в Kλ-спектрах Fe наблюдаются пики

с энергиями, близкими к энергиям, в СХПЭЭ (21.5
и 56.2 eV), соответствующие потерям на возбуждение

объемного плазмона ~ωp и межзонного перехода M23.

Изменение формы спектров сечения неупругого рас-

сеяния электронов с увеличением энергии первичных

электронов вызвано возрастанием глубины выхода отра-

женных электронов, в результате чего происходит уве-

личение интенсивности объемно-подобных возбуждений

и уменьшение интенсивности поверхностно-подобных.

Из сравнения СХПЭЭ и спектров сечения неупругого

рассеяния электронов следует, что форма Kλ-спектров

более подвержена изменению вследствие изменения

энергии первичных электронов.

Для более точного определения энергии пиков потерь

проведено численное дифференцирование Kλ-спектров

(рис. 3, b). Энергии пиков в спектрах сечения неупругого

рассеяния электронов Fe определены по интегральным

и дифференциальным спектрам и приведены в табл. 2.

Дифференцирование спектров сечения неупругого рас-

сеяния, как и СХПЭЭ, позволило определить энергии

пиков с малой интенсивностью. Энергии потерь пиков

~ωp, M23 и пика 3 близки к энергиям пиков, опреде-

ленным на основе СХПЭЭ и литературных данных по

СХПЭЭ [14–20] и Kλ-спектрам [25]. Пик 1 с энерги-

ей 2.02 eV (табл. 2) соответствует одноэлектронному пе-

реходу с потолка 3d-зоны Fe в незаполненные состояния

на 1.5 eV выше EF [17,18], а пик 2 с энергией 6.05 eV —

межзонному переходу [16], который наблюдается и в

дифференциальных СХПЭЭ.

Энергия объемного плазмона практически не зависит

от энергии первичных электронов в СХПЭЭ и мо-

нотонно возрастает с увеличением энергии первичных

электронов в спектрах сечения неупругого рассеяния

электронов (рис. 4). Среднее значение энергии объ-

емного плазмона, определенное по дифференциальным

СХПЭЭ, практически не зависит от энергии первич-

ных электронов и составляет 22.8± 0.1 eV. Зависимость

Рис. 4. Зависимость энергии объемного плазмона, опреде-

ленной по СХПЭЭ и спектрам сечения неупругого рассеяния

электронов, от энергии первичных электронов.

энергии объемного плазмона, определенной по диффе-

ренциальным спектрам сечения неупругого рассеяния

электронов, от энергии первичных электронов хорошо

аппроксимируется экспоненциальной функцией и асимп-

тотически стремится к энергии 22.8 eV — значению,

совпадающему со средним, определенным по СХПЭЭ.

Данный результат свидетельствует о большей чув-

ствительности спектров сечения неупругого рассеяния

электронов к изменению энергии первичных электронов.

Поскольку Kλ-спектр представляет собой суперпозицию

различных процессов неупругого рассеяния электронов,

изменение энергии объемного плазмона в Kλ-спектрах

может быть связано с перераспределением интенсив-

ности между пиками потерь энергии на поверхностно-

подобные и объемно-подобные возбуждения.

Для подтверждения влияния соотношения между ин-

тенсивностями пиков, составляющих спектр, проведено

моделирование Kλ-спектра как суммы двух неразре-

шенных пиков. Форма пиков описывалась лоренцево-

подобными функциями Тоугаарда [23]

λK =
BT

(C− T 2)2 + DT 2
.

Физика твердого тела, 2016, том 58, вып. 5
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Рис. 5. Модельный Kλ-спектр, состоящий из двух пиков,

при относительной доле площади высокоэнергетического пи-

ка 76% (a) и зависимость энергии максимума модельного спек-

тра от относительной доли площади высокоэнергетического

пика (b).

Параметры B, C, D являются подгоночными и для

каждого элемента имеют определенные значения [23].
Параметр B определяет интенсивность пика, пара-

метр C — его положение, параметр D определяет ши-

рину и косвенно влияет на положение и интенсивность

пика. Описание спектров сечения неупругого рассеяния

электронов с помощью лоренцево-подобных функций

(универсальные классы сечения неупругого рассеяния

электронов) было предложено Тоугаардом [23].
Были выбраны пики с одинаковой шириной и энер-

гиями потерь, близкими к энергиям поверхностного и

объемного плазмона в Fe: 14.9 и 22.8 eV.

На рис. 5, a показан результирующий спектр при

соотношении площадей составляющих его пиков 24

и 76%. Пики практически не разрешены по энергии, а

положение максимума спектра отличается от положения

доминирующего пика. При увеличении интенсивности

высокоэнергетического пика максимум результирующе-

го спектра сдвигается в сторону доминирующего пика

(рис. 5, b). Эта зависимость стремится к энергии высо-

коэнергетического пика.

Таким образом, энергию потерь пика, соответствую-

щего возбуждению объемного плазмона, можно опреде-

лить с большей достоверностью, чем энергии остальных

пиков, поскольку в данном случае можно исключить

влияние интенсивностей различных вкладов на итоговое

положение максимума на спектре.

3.3. А п п р о к с им а ц и я с п е к т р о в с е ч е н и я н е-

у п р у г о г о р а с с е я н и я э л е к т р о н о в с п ом о-

щ ью у н и в е р с а л ь ны х ф у н к ц и й Т о у г а а р д а.

Для количественной оценки изменения вкладов раз-

личной природы в спектр сечения неупругого рас-

сеяния электронов было предложено [13,14] аппрок-

симировать спектр трехпараметрическими функциями

Тоугаарда [23]. Исследование процессов потерь энер-

гии электронов путем выделения из спектров сечения

неупругого рассеяния вкладов разной природы является

одной из актуальных задач электронной спектроскопии,

которая может быть использована для оценки влияния

поверхностных возбуждений на СХПЭЭ, РФЭС и Оже-

электронные спектры [4–6,25–28].

Рис. 6. Спектры сечения неупругого рассеяния электронов Fe

при энергиях первичных электронов 300 (a) и 3000 eV (b),
аппроксимированные лоренцево-подобными функциями Тоу-

гаарда.
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На рис. 6 показан результат аппроксимации спектров

сечения неупругого рассеяния Fe при энергиях пер-

вичных электронов 300 (a) и 3000 eV (b). Количество
подгоночных пиков выбиралось из соображений дости-

жения минимального среднеквадратичного отклонения

подгоночного и экспериментального спектров. Для хо-

рошей аппроксимации достаточно шесть пиков, включая

пик M23.

Спектры сечения неупругого рассеяния электронов Fe

аппроксимированы шестью пиками Тоугаарда: пики A, B ,

C, D, E и пик M23. Параметры функции Тоугаарда B,

C, D варьировались до достижения наилучшего совпа-

дения подгоночного спектра с экспериментальным. При

аппроксимации энергия пика D (объемный плазмон)
фиксировалась как средняя, определенная по СХПЭЭ

для объемного плазмона (22.8 eV).
Из рис. 6 видно, что при увеличении энергии первич-

ных электронов увеличивается интенсивность пика D и

уменьшаются интенсивности пиков A, B , C . Изменение

интенсивностей отдельных пиков вызывает изменение

формы всего спектра. Метод разложения спектров се-

чения неупругого рассеяния электронов на пики потерь

позволяет количественно оценить вклады отдельных

процессов потерь в результирующий Kλ-спектр.

На рис. 7 приведена зависимость площади подгоноч-

ных пиков, определяющей интенсивность возбуждений,

от энергии первичных электронов. Монотонно убыва-

ющие зависимости площадей пиков B и C свидетель-

ствуют об их поверхностной природе, противоположная

тенденция для зависимости площади пика D — о его

объемной природе. Природу остальных пиков сложно

однозначно определить ввиду их малой интенсивности.

Средние энергии потерь подгоночных пиков и средне-

квадратичные отклонения приведены в табл. 3.

Энергия пика C в процессе аппроксимации варьиро-

валась свободно и в итоге принимала значение, близкое

к литературным данным для поверхностного плазмона

в Fe [17,18], а отношение энергии потерь объемного

Рис. 7. Зависимость площадей подгоночных пиков от энергии

первичных электронов.

Таблица 3. Энергии подгоночных пиков (в eV)

E0, eV A B C D E M23

300 1.60 6.55 15.73 22.80 28.98 56.07

600 1.75 6.70 15.15 22.80 31.17 56.36

1200 1.75 6.99 15.00 22.80 34.52 56.51

1900 1.89 6.99 15.00 22.80 35.25 56.51

3000 2.62 7.14 15.00 22.80 34.66 56.66

Среднее 1.92 6.87 15.18 22.80 32.92 56.42

Отклонение 0.40 0.24 0.32 0.00 2.72 0.22

плазмона к энергии потерь пика C близко к
√
2, что

хорошо известно из классической теории плазмонов для

свободного электронного газа [29].

Энергия пика B , полученная в результате аппрокси-

мации, близка к энергии экспериментальных пиков в

СХПЭЭ и Kλ-спектрах.

Энергия пика A изменяется от 1.6 до 2.6 eV при изме-

нении энергии первичных электронов от 300 до 3000 eV,

так же как энергия этого пика, определенная по диф-

ференциальным Kλ-спектрам (табл. 2). Таким образом,

пик A может представлять собой два неразрешенных

пика: поверхностно-подобный и объемно-подобный, при

этом энергия потерь поверхностно-подобного пика мень-

ше, чем объемно-подобного. Средняя энергия пика A
близка к энергии пика 1 в дифференциальных спектрах

сечения неупругого рассеяния электронов Fe (табл. 2).
При увеличении энергии первичных электронов уве-

личивается интенсивность объемно-подобного пика, и

положение результирующего пика A сдвигается в высо-

коэнергетическую область.

4. Заключение

Исследованы спектры характеристических потерь

энергии электронов и спектры сечения неупругого рас-

сеяния электронов Fe. Сравнительный анализ показал

преимущества спектров сечения неупругого рассеяния

электронов для количественного анализа процессов вза-

имодействия электронов с веществом по сравнению с

CХПЭЭ. Исследована тонкая структура спектров сече-

ния неупругого рассеяния электронов с помощью метода

аппроксимации экспериментальных спектров трехпара-

метрическими функциями Тоугаарда. Проведена количе-

ственная оценка вкладов различных процессов неупруго-

го рассеяния в Kλ-спектры Fe, полученные при разных

энергиях первичных электронов. Определена природа

пиков потерь по зависимости их интенсивности от

энергии первичных электронов.

Данный метод может быть использован для исследова-

ния механизмов рассеяния электронов и количественной

оценки вкладов отдельных процессов рассеяния в спект-

ры сечения неупругого рассеяния электронов разных

материалов.
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