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La détermination de la perte d’énergie des padguthargées dans des cibles
élémentaires ou complexes représente un intérét biesm fondamental que pratique pour la
compréhension de nombreux phénomeénes liés a dlaiten des particules chargées avec la
matiere. Elle fournit d'importantes informationsncernant les propriétés physiques des
matériaux traversés en vue de leurs applicatioms des différents domaines. A haute
énergie, les valeurs du pouvoir d’arrét sont digges pour un large nombre de systéemes
[PAU12, PAU13]. En revanche, la détermination de ealeurs & basse énergie par la
technique de transmission d’ions reste une tacieplexe. Sur le plan expérimental, ces
difficultés sont liées a la contrainte d’avoir dgkles homogenes et tres minces. Sur le plan
théorique, la compréhension de tous les mécanigoretamentaux par lesquels les ions
cedent leurs énergies aux atomes cibles et quiuvisent a la perte d’énergie totale, est

nettement moins bien connue a basse énergie.

En fait, le comportement des ions dans la matietg gtre traité comme un ensemble
de chocs individuels donnant naissance a des disatt des pertes d’énergie plus ou moins
importantes. Les diverses théories de ces phénaméliigerent, en plus de leurs
développements patrticuliers, par le nombre moyametactions que les ions subissent au
cours de la traversée de la cible. Ce nombre esttdment lié a I'épaisseur, a la nature de
I'ion incident, son énergie et aux atomes du mitir@wersé. On a alors coutume de distinguer

les domaines de diffusion simple et celui de léugdibn multiple.

Dans la diffusion simple ou le nombre moyen de sh#lastiques est voisin de l'unité,
la fonction de distribution angulaire des ions eefond avec la section efficace différentielle
de diffusion. Pour des épaisseurs plus grandesgdrouve dans le domaine de la diffusion
multiple qui a été étudiée par de nombreux autetarst, sur le plan théorique [MOL48,
SCO063-a, SCO063-b, MEY71, SIG74, AMSQfi]'expérimental [AND71, AND74, SUG79,
ANNS8S8]. En principe, la résolution de I'équation tansport de Boltzmann est souvent
utilisée pour déterminer la distribution angulaite la diffusion multiple [KHAO7-a]. Une
solution analytique de cette équation est impossiots modeéles théoriques font appel donc

aux approximations.

Le modele de Sigmund et Winterbon (SW) [SIG74]lisdi dans ce travail pour le
calcul des distributions angulaires d’ions transnast valable pour les faibles angles et

lorsque la perte d’énergie des ions dans la cibtenégligeable. Dans certains cas, un bon
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accord entre ce modele et I'expérience est repai®71, AND74, FAMOO]. Dans d’autres
cas, le désaccord observé [AND71, HOO75] a étédeentiellement a I'effet de la perte
d’énergie des ions dans le solide qui n'a pas 8 gn compte dans les calculs. Dans ce
travail, nous avons tenu compte de cet effet dd’ai’'un traitement rigoureux puis en utilisant
'approximation de I'énergie moyenne.

D’autre part, les déviations individuelles qui adimient & la perte d’énergie totale
sont dues essentiellement aux chocs élastiquepeayient étre déterminées par la section
efficace de diffusion, ou plus précisément pardeeptiel interatomique. Ce dernier n’est pas
tout a fait connu avec précision dans la gammebdsses énergies. Il représente a ce jour
I'objet de plusieurs études théoriques [GOE15].msyen efficace pour extraire le potentiel
d’interaction ion-atome cible, consiste a détermiaedistribution angulaire et latérale d’'ions
a travers des cibles solides ou gazeuses. Plugiecinerches dans ce sens ont été menées
durant les dernieres décennies. Cet intérét a étévénpar un grand nombre de résultats
expérimentaux [FAMOO, FAMO2, ARCO05, ARCO06, CAN10,AN11] obtenus par la

technique de la transmission d’ions a basse énergie

La contribution relative du potentiel d’'interactiat de la perte d’énergie sur la
diffusion multiple d’'ions transmis a travers undlei solide est I'objectif essentiel de ce
travail. A partir de cette problématique nous pnéses les différents problemes résolus dans
cette thése, étayés comme suit:

Le premier chapitre résume les mécanismes physiguiesccompagnent l'interaction d’une
particule avec une cible solide (potentiel d’int¢i@n, perte d’énergie, cinématique de la
collision ion-atome cible, les collisions multip)es

Le deuxieme chapitre est consacré a la descripgsnmodeéles théoriques et les différentes
approximations utilisées pour le calcul de la dstion angulaire de la diffusion multiple.
Nous apportons des corrections au modele SW emttenanpte de la perte d'énergie totale
des ions. En s'appuyant également sur la théoriramhsport, le modele théorique de la
dispersion latérale d’ions est introduit dans captine.

Dans le troisieme chapitre, nous présentons dadtats obtenus pour les distributions
angulaires d’ions Het H€E transmis a travers des cibles de C, Al, Cu, AdPét Nous
étudions d’'une maniere séparée puis simultanéfet’de la perte d’énergie et du potentiel

d’interaction sur la diffusion multiple. Une compion de nos résultats a ceux obtenus

expérimentalement est présentée.
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Le quatrieme chapitre se focalise sur I'étude dpdroximation de I'’énergie moyenne dans le
calcul de la distribution angulaire de la diffusioiltiple.

Le chapitre cing synthétise les résultats obtemus tlu calcul des distributions latérales

d’'ions a travers un milieu diffusif. La relationtem les distributions angulaires et latérales
d'ions transmis sera étudiée dans cette partie et comparaison avec les résultats

expérimentaux est également présentée.

Enfin, nous terminons cette étude par une conalugénérale dans laquelle nous résumons

I'essentiel de notre travail.
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CHAPITRE 1

Processus d’interaction ion-matiere

solide a basse energie



1.1. Introduction:

L’étude des diffusions multiples d’'ions de bassergie dans une cible solide, fait appel
a la fois a l'expérience et a la simulation numéeiq Cette derniére est liece a la
compréhension de tous les processus fondamentaterdction entre la particule incidente
et le solide.
En commencant par la validité du traitement classignous allons résumer les aspects
fondamentaux qui gouvernent l'interaction ion-citdelide : cinématique de la collision,
potentiel d’interaction et perte d’énergie. Noustgemtons brievement la théorie des

diffusions multiples. Une description des modélesidnulation est fournie également.

1.2. Description classique de la diffusion d’ions basse énergie:

Au cours de l'interaction d’ions avec une surfaokdg, il est possible d'utiliser les
lois de la mécanique classique pour décrire le méoe de la collision. Le traitement

classique est valable lorsque la longueur d'ond®@ée aux ions incidents, donnée par la

h
J2ME

caractéristiques de linteraction (espace inter&jam distance minimale d’approche et

relation de De BroglieA =

, est toujours plus petite devant les dimensions

parametre d'impact) [MOT65]M, et E sont, respectivement, la masse et I'énergie de ['i

incident. h est la constante de Planck. Dans étttge, nous considérons des ions légers de

basse énergie, la condition décrite préecédemmertgsurs verifiée.

1.2.1. Collision élastique:

Dans une collision élastique entre un projectilereatome cible, I'énergie cinétique et
la quantité du mouvement totales sont conserveéass [Be cas, les structures électroniques

respectives du projectile et de 'atome cible mnasiechangées.
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La figure 1.1 représente une collision élastiqueeetieux corps : un projectile de massedil
de vitessé& entre en collision avec un atome cible de massawrepos. D’aprés les lois de

la mécanique classique, le transfert d’énergietfedas deux masses s’écrit:

MlMZ
T=4—""2 _FEcod®d (1.1)
(M, +M.)

E est I'énergie initiale du projectile & est I'angle de déviation de I'atome cible par @pp

a la direction initiale du projectile.

M,

Figure 1.1. Schéma représentant une collision bina& entre deux particules de masses Met M,
dans le systeme du laboratoire.

Le facteur cinématique K correspond au rapporteehiémergie du projectileE’ apres la
collision et son énergie initiale E. kst donné en fonction de l'angle de diffusion du

projectile ® par la relation :
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2
M, cos@+ | M,? - M 2sin’@

1.2
M.+ M, (1.2)

K:E:
E

Dans le cas des collisions pour lesquelles la mdgs@rojectile est inférieure a la masse de
I'atome cible, seul le signe (+) est possible eisnavons alors une énergie unique de la
particule diffusée pour chaque angle de diffusi®ar contre, lorsque le projectile est plus
lourd que l'atome cible, les deux signes sont fbssiet on observe dans ce cas, deux

énergies finales pour chaque angle de diffusion.

1.2.2. Intégrale de diffusion:

Du fait que le potentiel d’interaction V(r) possaglee symétrie sphérique, le passage
du systéeme de référentiel lié au laboratoire velsidié au centre de masse (cdm), permet de

réduire le probleme de ces deux corps a un probl@n@ seul corps de masse réduite

M, M

=—1 2 atsoumis au potentiel V(r) (figure 1.2).
H M.+ M, p (r) (fig )
Ho g
p

Centre de force

Figure 1.2. Schéma représentant la diffusion de lparticule fictive dans le cdm ou p est le
parametre d’'impact.
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On considére la particule fictive de magsede vitessev et de position (r,¢) (figure 1.2).

Si cette particule est soumise a un potentiel abntfr), son équation du mouvement,
exprimée dans le repére du centre de masse §6Q1t02] :

d 2 , 2
Ecdng{(gg +r (%} }+V(r) (1.3)

E.., est I'énergie disponible dans le centre de maadlgeest donnée par:

Ey=— 2 (1.4)
M1+M 2

La conservation du moment cinétique L donne:

20 _
=P (1.5)

p est le paramétre d’'impact (figure 1.2).

En combinant les équations (1.3) et (1.5), on obtie

E:V\/ _V(r)_(_pjz (1.6)
dt E r

=7 .7
Vv
A partir des équations (1.5) et (1,6), on trouve :
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do = P dr (1,8)

L’angle de diffusion®, défini dans le systéme lié au centre de massal@s obtenu par

I'intégration de I'équation (1.8) autour de toukes trajectoires possibles. On trouve donc :

ezn—ZpI ar > (1.9)
Tm r2 1_ V(r) _pi2
E r

cdm

Cette expression porte le nom d’'intégrale de difiusElle dépend de I'expression du
potentiel d’interaction interatomique ainsi que d#sux parameétres qui caractérisent la

collision a savoir le parametre d’'impact p et I'agie initiale B.

Les angles de diffusio® et de recul® définis dans le référentiel du laboratoire peuvent

s’exprimer alors en fonction de I'angl par les relations:

© = arcta _Asin®_ (1.10)
1+ Acosf

@ :ﬂ_;e (1.11)

ou A :&.

1

Pour déterminer la trajectoire des ions dans lielsoties procédures numériques sont souvent
utilisées pour le calcul de l'intégrale de diffusi¢équation 1.9). Cependant, il existe des
approximations analytiques qui permettent de cafclibngle de diffusion en fonction du
paramétre d’'impact. C'est le cas de la méthode n’'(@ENS83] et la formule magique de
Biersack et al [BIE8O, ZIE85].
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1.3. Potentiel d'interaction :

En présence d’'une force coulombienne répulsiveeatgux noyaux en interaction, un
ion de numéro atomiqué,, va étre diffusé en s’approchant d’'un atome cibdke,numéro
atomique Z,. Cette force n'est pas purement coulombienne pgtee les électrons qui

entourent les deux noyaux vont diminuer partiellemé& charge nucléaire des deux

partenaires. Pour tenir compte de cet effet, lemqiel coulombien est multiplié par une

fonction d’écrany (Lj:
a

v(r)= zlzrze2 X(é) (1.12)

e est la charge élémentaire et a est le rayonatiécr

Les potentiels les plus utilisés dans le domainéinkeraction d’ions de faible énergie avec
des solides sont les potentiels de Thomas-FernfiTOR72], de Lenz-Jensen (LJ) [LEN32-a,
LEN32-b], de Thomas-Fermi-Moliére (TFM) [MOL47] eklui de Ziegler, Biersack et

Littmark (ZBL) [ZIES5].

Pour les potentiels LJ, TFM et ZBL, la fonction ¢'én s’écrit sous la forme:

r_ < .l
((L)=3 oo n L) (113

n, o, et P, sont des constantes d’ajustement. Ces constamtedannées dans le tableau 1.1.

nia, o, s a, B, B, B, |Bs
LJ 3| 0.7466 | 0.2433| 0.01018 O 1.038 0.3876  0.206 0
TFM | 3] 0.35 0.55 0.1 0 0.3 1.2 6 0
ZBL |4 ]0.18175| 0.50986 0.28022 0.0281j73.1998 | 0.94229 0.4029 0.2016

Tableau 1.1. Valeurs des constantes d’'ajustemet, et 3, pour les trois potentiels LJ, TFM et
ZBL.
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Le rayon d’écran pour les potentiels TF, TFM eslékrit:

4= 088533 _ (1.14)
(212/3 +222/3)

Pour le potentiel ZBL, nous avons:

0.88533

- Zlo.23+zzo.23 (1'15)

& est le rayon de Bohr¢a0.529A).

La variation de la fonction d’écran en fonction paramétre x=r/a est représentée dans la

figure 1.3 pour les trois potentiels ZBL, TFM et LJ

Fonction d'écran x(x)
o

0,01

Figure 1.3. Variation de la fonction d’écran en fortion de x=r/a pour les trois potentiels ZBL,
TFM et LJ.

1/m

Il est souvent commode d’écrire le potentiel d'ratgion sous la forme : V({y~ (qu’'on

appellera potentiel en puissance). La fonctionrdéaans ce cas s’écrit [BOH48]:
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x(ij:mkm (ij ' (1.16)
a a

Ou ky est une constante qui dépend de m.

En effet, le calcul de I'intégrale de diffusion vt plus simple dans ce cas. Les potentiels
écrantés sont parfois remplacés par des potertigigiissance [NAS96]. Les parameéetres m et
km sont ajustés suivant le domaine des valeurs dmnsidérées.

Un exemple est présenté dans la figure 1.4 danselel@a fonction d’écran de LJ est
approximée par des fonctions en puissance de m.

La valeur m=1 correspond a un potentiel puremeulocobien.

Fonction d'écran
o
H

0,01 |

0,1 1 10

Figure 1.4. Approximation de la fonction d’écran dupotentiel LJ par des fonctions d’écran en

puissance.
Le choix de la meilleure fonction d’écran a étécdté dans plusieurs références [LANGO,
TOR72, ROB74, MAS80, O'C0O86, PAR87, ECK95]. Les @amaisons des résultats
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expérimentaux avec les prévisions théoriques omtital la conclusion que le potentiel ZBL
donne souvent les meilleurs résultats [CRU82, PAR87

De plus et comme les potentiels interatomiques gtécédemment ne donnent pas toujours
des résultats satisfaisants avec l'expérience, justeanent du potentiel d’interaction est
souvent utilisé. Ainsi et pour reproduire les rémtsl expérimentaux, le rayon d’écran est
multiplié par un facteur C. Cette méthode a étdéisag dans plusieurs études [HEI76,
O’'CO77, O'CO86, TASO1l, DRAO6] comme un outil simpe efficace pour modifier le
potentiel d’interaction.

Selon O’'Connor [O’CO86], ce facteur dépend des mométomiques de l'ion et de I'atome

cible comme suit :

C=0,54+ 0,0054, 7+ 2) (1.17)

1.4. Section efficace de diffusion:

La section efficace différentielle de diffusion aste grandeur importante dans la
description de linteraction ion-atome solide. Edenne la valeur de la probabilité d'un
transfert d’énergie dans un intervalle entre T T a un atome cible, ou la probabilité de
diffusion du projectile dans un angle compris efite26+d 0.

La section efficace de diffusion peut s’écrire enction du parametre d'impact p comme

suit:
do =2npdp (1.18)

On peut I'exprimer en fonction de I'angle de diffus par la relation :

do = m;a{@ ® (1.19)
do

Pour un potentiel coulombien écranté, la sectidicaafe différentielle est obtenue a partir de
la dérivée de I'angle de diffusion dans le centeendasse (équation 1.9) par rapport au

paramétre d’impact p, selon la relation suivant&B82]:
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do__ P [® (1.20)
dQ sin@ dp

Si le potentiel d'interaction est purement couloembila section efficace (appelée section

efficace de Rutherford) devient :

> 2
do 1 [zlzze j 1 (1)21

d_Q _1_6 E|:dm Sin4§

La figure 1.5 représente la variation de la sec#fficace différentielle en fonction de I'angle
de diffusion dans le cdm [ECK91]. Ces calculs dataffectués dans le cas du potentiel TFM

et pour plusieurs valeurs de I'énergie réduite’énergie réduite est définie par :

2
oo ME (zZe )
M,+M, | a

Lindhard, Nielsen, et Scharff [LIN63] ont montréegliexpression deg—g qui dépend des

deux variablesd et ¢ peut étre réduite, avec une assez bonne approgimatiune fonction

d'une seule variabld"?. lls ont obtenu une expression universelle deeltisn efficace

valable avec une précision raisonnable:

do(t?) = ma® %f (t?) (1.23)

f(t¥?) est appelée fonction universelle de diffusion.

tV? :ssinée (1.24)
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Figure 1.5. Variation de la section efficace diffé@ntielle par unité de & (a est le rayon d’écran)
en fonction de I'angle de diffusion dans le cdm, ¢aulée dans le cas du potentiel TFM et ce pour
différentes valeurs de I'énergie réduitee [ESK91].

Winterbon, Sigmund et Sanders [WIN70] ont donné empression approximative de la

fonction f (t'?) :

q -1/q
F(1?) =At1’}m[1+(2>\tfm) } (1.25)
Les valeurs des constantesn et g sont données dans le tableau 1.2 popotestiels TFM,

LJ et TF (Thomas-Fermi).
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Potentiel m q

TFM 1.309 0.333 0.667
LJ 2.92 0.191 0.512
TF 1.7 0.311 0.588

Tableau 1.2. Valeurs des constantés m et g pour les potentiels TFM, LJ et TF.

La figure 1.6 représente la variation de la forrcfig*’?) pour les trois potentiels ZBL, TFM et

LJ.

f(t1/2 )

01}

——7ZBL
—— TFM
—J

Figure 1. 6. Variation de la fonctionf(t'/2) pour les trois potentiels ZBL, TFM et LJ.

1E-3

0,01

0,1
172

10

Dans le cas d'un potentiel en puissance (Y{f"), la fonction f(t'?) est donnée par

I'expression [LINGS] :

f(t1/2) :)\ t1/2—m

Ou A, est une constante dépendante de m.
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1.5. Perte d’énergie des ions dans la matiére:

Lorsqu’un ion pénéetre dans la matiére, il subitndenbreuses interactions avec les
atomes de la cible et perd ainsi graduellement&uwrgie. Pour définir la perte d’énergie
moyenne au cours de ces différentes collisiongsbamené a considérer deux types de perte

d’énergie:
1.5.1. Perte d'énergie inélastique :

La perte d’énergie inélastique (ou électroniqushité des collisions inélastiques entre
la particule incidente et les électrons du matécihle. Le transfert d’énergie de la particule
incidente aux électrons de I'atome cible est di puncessus fondamentaux intervenant lors
de la collision inélastigue. Les processus esdensent : l'excitation ou lionisation
électronique de I'atome cible et la capture élegtroe par I'ion projectille. La contribution
de chague mécanisme dépend de la nature du pl@jetctie sa vitesse ainsi que de la nature
de la cible. La capture est prédominante a bassmiénet a haute énergie I'excitation et
I'ionisation sont les phénoménes dominants. Quamnd énergies intermédiaires, les trois

processus sont en compétition. Les trois processuisquasi équiprobables lorsque la vitesse

2
du projectile v est proche de la vitesse de Bgjw <.

h
Dans le régime des hautes vitesses, I'ion incidshtotalement épluché de ses électrons. Sa
charge peut alors étre considérée comme ponctlellenodélisation du pouvoir d’arrét est

donnée par la formule de Bethe [BET53] :

2
[—E = gmef N L2 p 2V (1.27)
dx ), m,V* I

me est la masse de I'électron, N est nombre d’atocitdss par unité de volume et | est le
potentiel d’excitation et d’ionisation moyen detéee qui dépend des propriétés quantiques

de celui-ci. Pour les cible d&, =10, une formule approximative a été proposée parkBloc

[BLO33] en utilisant le modele de I'atome de Thor@smi : |1 (4 )= 10. Z eV.
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Pour des vitesses du projectile inferieures a tasse de Bohr<v,), le pouvoir d’arrét

électronique peut étre calculé dans le cadre dindarie de Lindhard, Scharff et Schigtt
(théorie LSS) [LIN63, LING8] :

3/2

(—d—Ej —gmEd g A%V (1.28)
dx /g (z272+22°)" Vo

& varie entre 1 et 2 et il est approximé gar Z,'°.

Pour des vitesses intermédiaires, des phénomeneaptiere d’électrons entre I'ion incident
et les atomes interviennent. Le dép6t d’énergidethtvmaximum et dans cette région on

trouve le ‘pic de Bragg'.
1.5.2. Perte d'énergie élastique:

La perte d'énergie élastique (ou nucléaire) comcémnquantité d'énergie cédée aux
noyaux par répulsion coulombienne au cours de llssiom. La répulsion est plus ou moins
écrantée par le cortege électronique. Cette p&teidjie entraine la déviation de la particule
incidente de sa trajectoire initiale ainsi que iaaren mouvement des atomes heurtés.

On définit le pouvoir d'arrét nucléaire comme étzgul a :

0(T=Trax)
(d—Ej =-N [Tdo(E) 29)
dX n o(T=Twin)

Ou T est I'énergie transférée durant la collisillg est comprise entremf €t Thax Tmax €St
donnée par :

(M, +M,)

E : énergie de I'ion incident.

do : section efficace de diffusion élastique.
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Lindhard et al [LIN64, LIN68] ont introduit les vables réduitesg et p respectivement

proportionnelles a I'énergie E et au parcours Ride:

et p=4mN aZMR

(M, +M)*®

2
M, E /[lezej (1.31)

€=
M, +M, a

En utilisant ce formalisme, le pouvoir d'arrét rédg, (e) est relié au pouvoir d’arrét réel

par:
de € dE

S(e)s|—| = — 1.32

() (dpl ﬂasz( d><jn (1.32)

avec y= LMZZ (2.33)
(M +M,)

En fait, la théorie LSS donne une expression ptusncode deS, (s) en utilisant la fonction

universelle de diffusion ft) :

€

S.(e)=] X (tl’z)% (1.34)

n 3/2
o L

D’apres Ziegler et al [ZIE85], le fit des valeurammeériques de la perte d’énergie élastique

permet d'écrireS, (&) pour le potentiel ZBL sous la forme:

0.5In(1+1.1383)

S (€)= our € <30 135
(6)= o 013257 s o 10508 POV @
S, (€) zlg—: pour &> 30 (1.36)
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Le pouvoir d’arrét nucléaire est utilisé parfoisupaéterminer la fonction d’écran a partir de

I'expression inverse de I'équation (1,34) [NAS96] :

f(x) :%[xsn(x)] avec: x =t"? (1.37)

En injectant I'expression de,3lonnée par les équations (1.35) et (1.36) dampdion
(1.37), nous pouvons déduire une expression agab/tapprochée de la fonction f(x) pour le
potentiel ZBL :

,[1.1383 o)
f(x)=0.5n7%=——2-Inn,—* 1,38
(x)=0.8n%| == == ~Inn, dx} (138)
Avec:n,=1+1.1383> et n,=1+0.01321x>"""+ 0.19593¥" (1,39)

C’est la fonction universelle de diffusion utilisée au cours de cettie étu

1.5.3. Perte d'énergie totale:

L’énergie moyenne de la particule incidente a une profondeur x dorarée ld

matériau cible est telle que:
E(x)=E-AE (1.40)

Ou AE représente la perte d’énergie totale (électronique et nucléaire). Elle siexen

fonction du pouvoir d’arrét totz&%) selon 'expression :
X

AE = T{Ej dx (1.41)

Le pouvoir d’arrét total subi par la particule idente est obtenu en sommant les pouvoirs

d’arrét électronique et nucléaire :
dx dx ), Ldx)/,
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Les valeurs du pouvoir d'arrét des ions dans laigreatsont tabulées [NOR70, HUB9O,
BERO5, PAU]. Le programme SRIM (Stopping and Raof®ns in Matter [SRI08]) permet
aussi d’obtenir le pouvoir d’'arrét a partir desfé@iénts modéles théoriques et des données
expérimentales.

La figure 1.7 donne a titre d’exemple, la variatawn pouvoir d’arrét obtenue par SRIM2008
[SRI08] pour des ions Hedans une cible d’aluminium en fonction de I'énerigicidente. On
peut constater dans ce cas, la faible contributionpouvoir d’arrét nucléaire au pouvoir

d’arrét total.

35

30

25

2

- - - électronique
— - = nucléaire

— total
10 ]

15

Pouvoir d'arrét (eV/A)

Energie (eV)

Figure 1.7. Variation des pouvoirs d’arrét électrorque, nucléaire et total en fonction de
I'énergie des ions H&dans une cible d’aluminium, obtenus a partir du cde SRIM [SRI08].

1.6. Diffusions multiples:

Lorsqu’un ion traverse une cible solide, il sublugeurs collisions successives

appelées diffusions multiples. Si I'on considerdrinsmission des ions a travers une cible
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solide tres mince, la majorité des ions quittertitde sans interaction significative~(Q). La
section efficace de diffusion diminue quand l'angle diffusion augmente. De ce fait, la
majorité des ions font des collisions avec de &ldngles de diffusion. Si la cible contient
plusieurs centres diffuseurs, les ions vont subindmbreuses collisions successives jusqu’a
la sortie du solide. Chaque collision est carasééripar un angle de déviation donné sachant
gu'on a une forte probabilité pour que cet angli¢ fible. Ceci nous permet d’avoir a la
sortie de la cible une distribution angulaire dgoqui se ressemble a une distribution

gaussienne autour @e0 (Voir figure 1.8).

Centres
diffuseurs

lons incidents '&A‘ é

— e e———

Figure 1.8. Schéma représentant le processus deffulions multiples.

La diffusion multiple d’'ions joue un rble importadans plusieurs domaines de la
physique, comme dans lI'analyse par faisceau diBAs(lon Beam Analysis), I'implantation
ionique, la lithographie par faisceaux d’ions, kEtettion des particules, le transport d’ions
dans les accélérateurs, la fusion thermonuclétieetkérapie par faisceaux d’ions [AMS03].

L’étude expérimentale de la diffusion multiple di®@dans un solide est basée sur la

détermination de leur distribution angulaire e¢tate comme c’est illustré sur la figure 1.9.

solide 3 solide /3
J p

ions a ions

Y
Y

x> «—x—>

aD)istribution angulaire b) Distribution latérale

Figure 1.9. Schéma représentant les deux pricipalegeométries pour I'étude de la diffuion
multiple. a et p sont I'angle de déviation et le déplacement latérd’ions respectivement.
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1.6.1. Distributions angulaires d’ions transmis aravers une cible solide :

Le calcul des distributions angulaires des padighargées transmises a travers un
milieu contenant plusieurs centres diffuseurs d’ébget de plusieurs traitements théoriques
[WIL39, GOU40, ROS41, LEW50, MOL47, BET53, SNY49C852]. Les diverses théories
different principalement dans le traitement de iffusion simple d’'une part et du choix du
potentiel d'interaction d’autre part. Un apercu @&h de ce sujet est donné dans les
références [SCO63-a, AMSP3
Le modéle de Moliere [MOL47, MOL48] qui est basé & méthode de sommation des
collisions simples, utilise la section efficaceRiatherford pour décrie I'interaction ion-atome
cible. L'effet d’écran dans ce modele est considéméutilisant un parametre nommé ‘le
parametre angulaire d’écragp’.

En se basant sur le modele de Moliere, Meyer [MB¥rdéterminé la distribution angulaire
de la diffusion multiple. Ses résultats, pour wergé gamme d’énergie, montrent que I'angle
a mi-hauteur de la distribution est inversemenpprbionnel a I'énergie initiale des ions.

En utilisant I'expression de la section efficaceaduite par Lindhard [LIN63], la théorie de
la diffusion multiple a été réévaluée plus tard peymund et Winterbon [SIG74] pour donner
une estimation numérique de la distribution angeldiions transmis. Les potentiels de TF et
LJ ont été utilisés pour décrire I'interaction iateme cible..

Un bon accord entre ces modeéles avec les résaktptrimentaux a été reporté par plusieurs
auteurs [AND74, EFK75, HOO75, KNU77].

1.6.2. Dispersion latérale:

En plus du changement de leur direction, les iosassimis subissent également un
déplacement latéral. La dispersion latérale quiitlicprofil du faisceau dans la matiére a été
étudiée par Marwick et al [MAR75]. Ces derniers mmintré que les distributions angulaire et
latérale sont liées. La distribution angulairedlal® (combined angular-lateral spread) qui a
éte décrite initialement par Fermi [SCO49] a étleuwdée par la suite par Sigmund et ces
collaborateurs [SIG78]. En fait, la corrélation aqiiste entre les deux distributions a été
utilisée pour réduire leur combinaison a une se&xlpression qui contient uniquement la

distribution angulaire.
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Récemment, il a été montré que la dispersion latatas ions gouverne la résolution de
I'image dans la microscopie ionique [WHIQ9]. Elleuyerne aussi la verticalité des parois
dans la lithographie ionique et la résolution eofgmdeur lors de I'analyse par faisceaux
d’ions [WHI13].

1.7. Effet de I'échange de charge sur les distribiains angulaires:

Un échange de charge peut se produire lors delllasi@o d’'un projectile avec un atome
dans le solide, menant la neutralisation ou laonésation du projectile [SOU86/u cours de
cette collision et a des distances interatomiquetites (<1A), les orbitales atomiques se
croisent, il y a donc une formation d’'une quasi-cale de durée de vie trés courte (de
I'ordre de 10" s). La promotion d’un électron par excitation piduire la neutralisation ou

la ré-ionisation du projectile [BAR72].

Cet échange de charge peut avoir un effet surigéghaitions angulaires des ions transmis.
En effet, le changement de la charge de l'ion esbmpagné d'un changement de son
impulsion. De plus, la section efficace de la diftun élastique est gouvernée par le potentiel
interatomique qui dépend de la charge du projectile

La figure 1.10 représente les distributions angegaexpérimentales des ion$ 8 3,7 MeV
transmis a travers une cible de carbone [KAN83RdTie distribution correspond a un état de
charge g du projectile a la sortie de la cible :@%,2,....,7. Ces distributions sont quasi-
identiques pour g variant entre 1 et 5. Elles dewat significativement différentes pour les

valeurs q=6 et gq=7.
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Figure 1.10. Distributions angulaires des ions Nde 3,7 MeV transmis a travers une cible de
carbone d’épaisseur 1.6ug/cn? et pour différents états de charge des ions a lasie q=1-7
[KANBS3].
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1.8. Simulation numérique:

Il existe plusieurs approches pour modéliser ldfusions multiples des ions a

I'intérieur d’'une cible solide.

1.8.1. Théorie de transport:

La théorie de transport a été initialement étaptiar décrire le comportement de gaz
dilués. Cependant, il a été montré qu’elle pewg éppliguée a un grand nombre de types de
particules (€lectrons, ions, phonons...) qui sontirdaraction et qui suivent une certaine
distribution statistique.

Pour des échelles de grandeur de 'ordre ou supégea la longueur d’onde associée a des
ions, les effets quantiques peuvent étre négligda eodélisation du transport des ions a

I'intérieur d’'un solide peut étre faite grace ajl@tion de transport de Boltzmann.

Cette équation décrit I'évolution temporelle defdaction de distributionF(T,V/,t) d’ions,

dont la position esf et la vitesse est a I'instant t.

La forme générale de I'’équation intégro-différelteiele transport est la suivante :

vOF(T,v,t)=——~ (1.43)

collisions

Le membre de droite de I'équation 1.41 est un tedmecollision qui représente tous les

processus susceptibles d’affecter et faire vasidohction de distribution. Ces collisions sont

dans notre cas les interactions ion-atome cible.

Pour modéliser la transmission d’ions dans le sofidr la théorie du transport, la difficulté

majeure dans la résolution de I'’équation de Boltamse situe dans I'expression du terme de
collision, qui dépend de la section efficace ddudibn ou plus précisément du potentiel

d’interaction. Dans I'approximation des faibles ksgde diffusion et lorsque la perte

d’énergie est négligée, cette équation possedsalatons analytiques uniquement pour un
potentiel exprimé en puissance. Pour un potenteirdé, des solutions numériques sont

utilisées.
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1.8.2. Simulation Monte Carlo :

Cette méthode est basée sur I'approximation déssiook binaires ou BCA (Binary
Collision Approximation). Son principe consisteldvse en détail, la trajectoire et I'énergie
d’un trés grand nombre d’ions transmis a travesolale. La direction de I'ion apres chaque
diffusion et son parcours entre deux collisionscegsives sont choisis en utilisant les
nombres aléatoires.

Cette simulation donne des résultats tres satasfts et permet un grand gain de
temps de calcul. Ainsi I'histoire de chaque iontgre suivie jusqu'a son arrét ou sa sortie de

la cible.

1.8.3. Dynamique moléculaire:

La dynamique moléculaire simule l'interaction dems avec les atomes cibles a
travers une force déterminée a partir du potemtetatomique. Les positions et les quantités
de mouvement des particules dans la cible sontrdi&tées par l'intégration sur le temps des
équations classiques du mouvement de Newton [ECH®LHéplacement des particules est
suivi en temps réel, c’est a dire que I'on peutsidérer par exemple, des interactions
simultanées d’un ion avec plusieurs atomes. De, pleisx atomes mobiles peuvent interagir
'un avec l'autre. Ces simulations reproduisent dame cascade fidéle a la réalité. Ces

calculs sont extrémement gourmands en temps del.calc
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CHAPITRE 2

Etude de la transmission

d’'ions a travers une cible solide



2.1. Introduction :

La théorie des diffusions multiples a fait I'obgé plusieurs études. Initialement
développée par Bothe [BOT21], cette théorie a éténnoncée, dans la limite des faibles
angles de diffusion, par plusieurs auteurs [MOL8&063, MEY71, SIG74] dans le but
principal de calculer les distributions angulaitB®ns transmis a travers une cible solide.
D'autre part, I'étude théorique des diffusions iplés est d’'une grande importance pour

I'interprétation de certains résultats expérimexnfddR89].

Le modéle de Sigmund (SW) [SIG74] est basé surébolution de l'équation de
transport et repose sur plusieurs approximationstré d’exemple, la perte d'énergie totale de
I'ion incident dans la cible est négligée. Cependalans le cas des cibles épaisses, un
désaccord a été observé entre les résultats exgédnx et les calculs théoriques [AND71,
HOO75].Ce désaccord peut étre lié essentiellement a ta g&mergie des ions dans le solide

qui n’a pas été prise en compte dans les calculs.

Dans le présent chapitre, nous présentons les ewdeééoriques de la diffusion multiple.
Nous introduisons le modéle SW et les approximatiotilisées. Nous présentons aussi les
améliorations que nous avons apportées a ce mpdaletenir compte de la perte d'énergie
totale (€lectronique et nucléaire) des ions dansolede dans le calcul des distributions
angulaires des particules transmises a traversibiee solide. Nous présentons également le
modeéle de Marwick et Sigmund pour le calcul degitigtions latérales d’ions.

2.2. Modéle de Sigmund et Winterbon (SW):

Pour un faisceau d’ions monoénergétiques initialgnmllimaté, provenant d’une
source ponctuelle a l'origine, et qui traverse dag de I'axe des x un milieu homogéne
d’épaisseur x avec N centres diffuseurs par unégévdlume (figure 2.1), I'équation de

Boltzmann s’écrit:

oF(T,v,x)

—T—VEF(T,Y/,X):—NJ.d3\i[vF(”r,”v,>§ KV, V)= VR0, VY] (2.1)
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Ou F est la fonction de distribution des iods.= K(\7,\7’)d3\/ représente la section efficace
de diffusion d’'une particule qui a initialement uvieessev et qui va étre diffusée vers un

intervalle de vitess(aV’, d*v ) .
solide

Direction initiale du lons transmis

faisceau d'ions M

»
|

> X

Figure 2.1. Schéma représentant la géométrie utibe dans le calcul des distributions angulaires
des particules transmises.

Le traitement utilisé ici pour le calcul des distriions angulaires d’ions transmis a travers
une cible solide est basé sur les approximatioivaistes :

- Distribution aléatoire et homogéne des atomes gible

- Les collisions sont binaires avec une symétrie ataie de diffusion.

- La perte d’énergie totale est négligée (électromigiunucléaire).

- Les angles de diffusion sont faibles.

La premiere hypothéese spécifie le cas de la dffushultiple incohérente qui exclut la
diffusion dans les conditions de canalisation ouliffeaction. Cette hypothése signifie que le
fait de négliger les corrélations entre les centtéfuseurs, revient a remplacer le milieu
diffuseur par un ensemble de points matériets.deuxieme hypothese exclut la prise en
compte de plusieurs cas, comme la diffusion pamptiesons ou par des particules polarisées,
qui sont négligées dans notre gamme d’énergie.rdiaidme hypothese, qui implique des
simplifications dans la résolution de I'équation tansport, est justifiée dans la limite des
faibles angles de diffusion et des faibles épaisstiaversées. La quatriéme hypothése est

essentielle pour la validité de la résolution dEliation de Boltzmann. Moliere [MOL48] a
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précisé que le terme ‘faibles angles’ signifie dgee angles de diffusion dans le systeme de

laboratoire sont inférieurs a 20°.
La résolution de I'’équation 2.1 donne [BOT21] :
dQ % .
F(x,a)dQ :2—j kdkJ (k) expt N>o, (K) (2.2)
mn 0
ou:
a : angle total de diffusion.

dQ : angle solide de diffusion.

J, : fonction de Bessel d'ordre zéro et de premiee.typ

6, (K) = [ do (@)L 3, (kp)] 2.3)

@: angle de la diffusion simple dans le systemeathoiatoire.

Nous avons vu (chapitre 1) que dans le cas d'urenpiel écranté, la section efficace

différentielle peut s’écrire sous la forme:

t

do = &’

f(t?) (2.4)
Dans la limite des faibles angles de diffusion,shauvons:

Ea

142 = o=
¢ 22,7,¢

® (2.5)

Tel que :

Z,: numéro atomique de l'ion incident.
Z,: numero atomique de la cible

E: énergie initiale de l'ion incident.

a : rayon d’écran

En injectant 'expression ddo dans I'équation 2.3, I'équation 2.2 devient [SI(74
F(x,0)dQ =G dif zdzJ( @) exp-ta () (2.6)
0

L’épaisseur réduita et I'angle réduitd sont définis respectivement par :
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T=T1|" NX (2.7)

. _  Ea
a= 22.2.8 a (2.8)

La fonction de diffusiomA(z) de I'équation 2.6 est donnée par I'expression sue/a

A= %Pf(zp) [1-3, @) 2.9)

Avec :

z= 242, k (2.10)
E,a

La figure 2.2 représente la variation de la foncttl(z) pour les potentiels ZBL, TFM et LJ.
Pour les petites valeurs de z, les valeurdd@® des potentiels ZBL et LJ sont trés proches.
Pour les grandes valeurs de z, les valeurs Ade) calculées pour le potentiel ZBL

s’approchent de celles calculées pour le potenEdd.
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A(z)

20 40 60 80 100

Figure 2.2. Variation de la fonction A(z) (équation 2.9) pour les potentiels de ZBL, TFM el.J.

En introduisant la fonctionf(t,G) (appelée fonction de diffusion multiple) [SIG74],
I'équation (2.6) s'écrit:

F(x,0)dQ = & o £ (0.8 2 .11)
Ou : f,(1,d) :TzdzJo( ) exf-1A (2) (2.12)

Pour des cibles tres minces£0) :

lim F(x,a) = Nxdo(a) (2.13)

On défini la fonctiori(t, @) par :
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~3

f(1,d) = anl(T, a) (2.14)

L’équation (2.12) devient :

limf (t, &) =f () (2.15)
f (6() est la fonction de diffusion définie par le potehinter-atomique (paragraphe 1.4).

La variation de la fonctiori (T, &) (qui décrit la diffusion multiple) avec I'angle nditl & est

représentée sur la figure 2.3 dans le cas du peteBL et pour plusieurs valeurs de

I'épaisseur réduita (de 1 jusqu’a 20). On présente également sur laarfiégure la variation

de la fonction universelle de diffusiba) (qui décrit la diffusion simple).

Cette figure montre I'importance des collisions tiplgs pour les valeurs de considérées.
Dans le domaine de basse énergie, les épaissduresésont comprises entre 0.1 et 10.

Cependant, pour des larges valeursadet les faibles valeurs de, les fonctionsf (T, &) et
f (d) sont proches. Ceci montre que dans ces condilem&ns ont subi essentiellement des

collisions simples.
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f(x3)

Q>

Figure 2.3. Variation de la fonctionf (1, ) avec@ pour différentes valeurs der dans le cas du

potentiel ZBL.

Pour chaque distribution angulaire tjér, &), on peut déterminer I'angle réduit a mi-hauteur
a,, qui correspond a I'angle réduit pour lequig(t, & , ) zlfl(r, 0).
% )

L’angle réduitdy est relié a I'épaisseur réduitepar I'expression suivante [SIG74] :
2

G, =Crt*" (2.16)

Les constantes C et m sont légerement dépendantes d
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L’équation 2.16 qui représente une simple corr(étlaéntredy et Test une loi universelle
2

valable pour tous les systemes ion-atome cibleidérés. Elle représente un moyen simple
pour tester la validité des modéles théoriquesaddiffusion multiple et en particulier le
modele SW. Pour plusieurs combinaisons projectdea cible, les résultats expérimentaux
d’Andersen [AND71, AND74] confirment cette loi.

Pour les valeurg < 20 (qui correspondent au domaine de moyenne et faildegé&), Spahn
et al [SPA75] et indépendamment Hooton et al [HO®@r& trouvé au moyen de I'expérience
un accord acceptable avec la théorie de SigmuMlieterbon. Anne et ses collaborateurs

[ANN88] ont déterminé les angle(s}/ expérimentalement et ils ont confirmé la consistanc
2

de I'’équation (2.16) sur un large intervalle de

Il faut signaler ici que, généralement, la disttibo angulaire de la fonction de la diffusion
multiple n’est pas gaussienne. Elle peut étre appr@e par une fonction gaussienne
seulement si le paramétre m est proche de 1 [MART3582].

La théorie de Meyer [MEY71] donne aussi une reta&ntredy ett, exprimée par
2

I'expression :

2

a, :gl(T)+?—2 9, (1) (2.17)

0

01 et @ sont des fonctions tabulées [MEY71] gtest la demi-distance entre deux atomes

Voisins.
2.3. Modéle de Valdés et Arista (VA) :

Dans le modele SW, I'énergie est considérée comunstante. Dans le cas ou cette
condition n’est pas satisfaite, on doit tenir coengé la variation de la section efficade en
fonction de I'énergie de l'ion a l'intérieur dedible [KHAOS].

Pour tenir compte du fait que I'énergie de l'iorident varie le long de son parcours (soit

E(x')), nous effectuons le changement suivant dansdtou (2.2) [SIG74] :
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expl = Nxa, (K] - exr{— NJX' 0, ( k. § )) dx} 2.18)

oo(k,E(x')):nazA(i) . (®)
A(2) =T‘S‘_§f (9)[1- 3( 23] (2.20)
Z= E z (2.21)

On définit I'énergiek dans les unités appropriées par :

Ea

772 (2.22)

K=

Cette énergie correspond a I'énergie réduait@quation 1.22) lorsque la masse de l'ion
incident est tres petite devant la masse de I'atcibie.

L’équation (2.21) s’écrit :

z (2.23)

La fonction de diffusion multiple s’écrit alors:

f.(1,8) :IzdzJo( ) exp- B z)] (2.24)
et
P(z7) =iA(ﬁ z] ¢ (2.25)
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Pour calculer la fonctiori,(t,d), Valdés et al [VAL94] ont supposé que la dépendathe

pouvoir d'arrét total avec I'énergie E de I'ion,ypes’exprimer par une simple relation:
—(E)=-\F 2.26
o (E) (2.26)
Ou et s sont des constantes. Cette dépendance s'exaussi par :

dk s
E(K) = -AK (2.27)

L’équation (2.25) devient:

i K dk 1" K |k
P(zt)=|A Z === 1A Z|— 2.28
(21) -([ [K(T') ](dKj )\;[ [K(T') JKS (2.28)
dt’
Avec :
E,.a
K =— 2.29
out 2212262 ( )
E,..est I'énergie de l'ion a la sortie de la cible.

D’autre part, I'intégration de la perte d’énergigemeée par I'équation 2.26, donne :

1(1-5)

1_
N 1-s ts
A K =Ky,

(2.30)

En injectant I'expression d@ déduite de I'équation (2.30) dans I'équation (2.28 en

introduisant une fonction G définie par [VAL94] :

G(2) =E YA(y) (2.31)
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L’équation 2.28 devient:

P(z1)=1(1- 4 z-SG(Zl’ij_SG( 2 (2.32)

R K E . . . .
Le parametrep:L‘“:?"“t représente le rapport entre I'énergie de l'ion &daie de la
K

cible et son énergie initiale u<€1). Par conséquence (jb} représente la perte d’énergie

relative.

Dans la limiteu—1, on peut montrer qu@(z,r) - TA (z) qui correspond a la diffusion
multiple lorsque la perte d’énergie n’est pas adérse (modéle SW).

Sur la figure 2.4 on représente dans le cas dunpekteZBL, la variation de la fonction
P(z;1) (équation 2.32¢n fonction de z pour s=0.5&t1. Cette fonction a été calculée pour
trois valeurs deu (0.5, 0.7, 0.9) qui correspondent a des pertesedige relative de 50%,
30% et 10% respectivement. On représente égalepoemtc=1, la variation de la fonction
TA(z) qui représente la fonctioR( z,T) lorsquep=1.

Cette figure montre une différence significativearerles valeurs de la fonction P calculée
pour u =0.5 (une perte d’énergie de 50%) et lorsquel (une perte d’énergie nulle). Ce

résultat est la premiére indication sur l'influende la perte d’énergie sur les distributions

angulaires.
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Figure 2.4. Variation de la fonction P(z, 1) (équabn 2.32 avec s=0.5) pour le potentiel ZBL.

Afin de tenir compte de la variation de I'énergie tion a l'intérieur de la cible d’'une
maniéere plus précise dans les prochains chapiteess allons calculer I'énergie E(x’) définie
par I'équation 1.40 du chapitre 1. Le calcul destrihutions angulaires se fait donc
directement a partir des équations 2. 24 et 2.2hisNlonnerons plus de détails sur le calcul

des distributions angulaires dans le prochain ¢teapi

2.4. Le modele de Marwick et Sigmund :

La distribution latérale d’'ions transmis a travewse cible d’épaisseur x peut étre
exprimée par la fonction de distributiG{x,p), ol p=+/y?+2z* est le déplacement latéral

(voir figure 2.5). Cette quantité, qui est obteregalement a partir de la résolution de

I’équation de transport, est donnée par [MAR75]:
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G(x.p) dzngd(sj]: kdkg( kgj exJE— N)% o, ( 19} (2.33)

O ey X

Faisceau

incident
s

Figure 2.5. Schéma représentant un déplacement la#é p des ions transmis a travers une cible

d’épaisseur x.a est la déviation angulaire

En effectuant les changements suivants :
1 k
P a et Ejdk'cro(k') ~ a,(K) (2.34)
0

La fonction G (x,p) devient identique a la fonction de la diffusion tiple F(x,a).

En utilisant I'épaisseur réduiteet la variable réduit@ définie par :

Ea

2;4&p

p=ma’N (2.35)

L’équation 2.33 s’écrit :
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G(x,p)dp=

— |

d(%j]g zdzg( i;zj ex%;[ m(y)} (2.36)

0

La fonction A('y) est analogue & la fonctiah(z) définie par I'équation (2.9).

En introduisant la fonctiogh(r,f)) (fonction réduite de la dispersion latérale) défipar :

0

gl(T,f)):TizIZdZ%( 2?} eX%-lj viA(v)} (2.37)

La fonction de la dispersion latérale s’écrit alors
G(x,p)dp=g(tp)p b (2.38)

Marwick et Sigmund [MAR75] ont dérivé une loi d’'ddle, reliant la distribution angulaire
d’ions a la distribution latérale correspondanterée par :

g,(1.p) = (ET f{r,rgj @)3

[" est une fonction qui dépend Iégérementrde

Pour un potentiel exprimé en puissancer'™), la loi donnée par I'équation (2.39) est

exacte lorsque la fonctioh prend I'expression suivante [MAR75]:

1/2m

r=(1+2m) (2.40)
Cette définition de la fonctiof reste valable pour un potentiel écranté si le patarm est
bien ajusté selon la valeur de I'épaisse{(MAR75].

La fonction I correspondant aux potentiels TF et LJ a été cacualdmériquement par

Marwick et Sigmund. Sa variation est représentées thafigure 2.6.
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Figure 2.6. Variation de la fonctionI" avect pour les potentiels TF et LJ [MAR75].

En utilisant 'équation (2.38), une distributiornideale gl(t,f)) peut étre obtenue a partir de la

distribution angulaird, (t,d) en effectuant le changement :

p=—a (2.41)
-
Notons que le temps de calcul de la fonct'@r(r,f)) est beaucoup plus important que le

temps de calcul de la fonctio‘@(t,d). La loi d’échelle permet d’avoir un gain dans le psm

de calcul degl(r,f)). D’autre part, la mesure expérimentale de la dgpe latérale d’ions

dans des cibles gazeuses est relativement simid&$Sa, SID75-b], ce qui permet d’étudier
la diffusion multiple pour des épaisseurs tres msndorsque la sensibilité du potentiel
d’interaction aux distances r relativement graretgprononcée [KNU76-a).
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2.4. Conclusion :

Le modele de Sigmund de la diffusion multiple pdes ions transmis a travers une
cible solide est basé sur la théorie de transf@tmodele est valable pour de faibles angles
de diffusion et considére une énergie constaniéaele long de son parcours dans la cible.
La fonction de la diffusion multiplé,(t,&) qui dépend des parametres rédditet T decrit
bien le processus de la diffusion multiple. Cetiaction qui est universelle (valable pour

n'importe quelle combinaison ion-atome cible) dépeapendant du potentiel d’interaction.

La perte d’énergie des ions dans le solide a é&ididérée par la suite suivant le traitement de
Valdés. La fonction de la diffusion multiplig(t,d&) dépend dans ce cas du rapporntre
I'énergie de I'ion a la sortie de la cible et soregie initiale. Ce rapport peut s’exprimer en
fonction du pouvoir d'arrét des ions dans le solides résultats obtenus dgt, &) montrent
d’'une maniére générale que la distribution angelde la diffusion multiple varie sous I'effet
de la perte d’énergie. Dans le prochain chapitree é@tude détaillée dans ce sens sera
présentée. Le modele de Marwick et Sigmund quibese également sur la théorie de
transport, permet d'étudier la dispersion latémdliens. Ce modele relie les distributions
angulaires avec les distributions latérales au malgela loi d’échelle.
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CHAPITRE 3

Influence de la perte d’énergie et du potentiel
d’interaction sur les distributions angulaires

d’'ions a travers une cible solide



3.1. Introduction:

Les diffusions multiples des ions dans une cibliédeosont étroitement liées a la
section efficace de diffusion. Cette derniere dépen potentiel interatomique ainsi que de
I'énergie de I'ion qui varie le long de son parcuCette variation est déterminée par les
pouvoirs d'arrét électronique et nucléaire. Ce merrdépend également du potentiel
d’interaction entre le projectile et 'atome ciblBoutes ces corrélations entres ces grandeurs
entrainent que la perte d’énergie influence sais&ribution angulaire d’ions transmis.

Dans ce chapitre, nous allons présenter les résulidatifs au calcul des distributions
angulaires de la diffusion multiple obtenues damsaddre de la théorie de transport. En
premier lieu, nous avons calculé les distributiangulaires en utilisant le modéle SW. Nous
avons considéré que la perte d’énergie des ionségéigeable dans la cible.

Par la suite, cette perte d’énergie a été intreddéins le calcul des distributions angulaires et
nous avons étudié l'influence de cette grandeutesudistributions angulaires ainsi calculées.
Nous avons également étudié I'effet du potentigltdiaction sur les distributions angulaires.
Une comparaison des distributions angulaires oletenpar le présent calcul a celles
déterminées expérimentalement pour différentegsibkt effectuée et une discussion de tous

ces résultats est présentée.
3.2. Validité de I'approximation x=L :

Dans le but de calculer les distributions angugad®ons transmis, nous avons utilisé
I'approximation suivantex =L, ou x est I'épaisseur de la cible et L est le pars total de
I'ion dans la cible
Pour justifier cette approximation, des simulatiddente Carlo [KHAO7-b] basées sur le
code TRIM-85 (TRansport of lons in Matter) [ZIE8Sit été effectuées pour des ions'He
d’énergie de 2 et 10 keV transmis a travers unk atargent. Pour chaque énergie, deux
épaisseurs ont été considérées (50 et 200 A pke¥ 2200 et 800 A pour 10 keV). Seuls les
ions transmis avec un angle inférieur a 20° ontétesidéres. Les variations des distributions
de parcours 1/N dN/dL avec L/x sont présentées [dafigure 3.1. Il est clair que dans les cas
He'(2 keV)/Ag(50 A) et H&10 keV)/Ag(200 A), la majorité des ions transmist ain

parcours L proche de I'épaisseur x. Les valeursub&bs du parcours moyen s@hH=1.12 x

54



pour HE(2 keV)/Ag(50 A) et(L)=1.11 x pour HE(10 keV)/Ag(200 A). Les distributions

angulaires peuvent étre calculées dans ces dewnaadisant le modéle SW.

10°¢ —
: He - Ag

- 1

o'i:/lo ‘ —o— 2keV-50A ]
—e— 2keV-200A

o —0— 10keV-200 A

% 10° E

% %0000, [ TV

_3 UUO i
107 Oooo.oo%O
1 1 ° OO.OOOOOO
14 1,6 1,8
L/ x

Figure 3.1. Variation des distributions de parcours}/N ALen fonction de A pour 2keV
50A (—0—), 2keV-200A (~e—), 10keV-200A o—) et 10keV-800A u—).

Cependant pour les systémes'(2ekeV)/Ag(200 A) et HE10 keV)/Ag(800 A), une forte
contribution d’ions qui ont un parcours plus graje I'épaisseur a été observée. Pour d’ions
qui subissent de pareilles situations, les distidims angulaires calculées par le modele SW

ne sont pas précises.
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3.3. Calcul de la fonction de diffusion multiple enutilisant le

modele de Sigmund et Winterbon:

Nous avons montré dans le chapitre 2 que la digiob angulaire de la diffusion
multiple calculée en utilisant le modele SW pewxptimer a l'aide de la fonction de la

diffusion multiplef,(t,&).

Pour le calcul de cette fonction, nous avons atilisxpression de I'équation 2.12 (chapitre

2). Les valeurs dé.(t,a) obtenues, pour de larges intervallestd® & considérés dans le

cadre de notre travail, coincident parfaitementcales résultats tabulés de Sigmund et
Winterbon [SIG74, SIG75] pour les potentiels d’'naigtion de TF et LJ. Un exemple

correspondant a la transmission d'ions He 10 keV a travers deux cibles d’argent
d’épaisseurs égales a 80 et 160 A est donné dditgita 3.2. Ces épaisseurs correspondent
aux épaisseurs réduites respective).2 et 1=0.4. Dans les deux cas, le potentiel de TF a

éte utilisé.

Présent travail i

100 |
- e [SIG74]

10 |

Fonction de diffusion multiple

1 . 1 . 1 . 1 . 1 . 1 . 1
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30

a

Figure 3.2. Distributions angulaires de la fonctiorde distribution multiple f,(t,G) pour t=0.2 et
7=0.4.
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Le calcul des distributions angulaires pour diffées valeurs der nous a permis de

déterminer I'angle réduit a mi-hauteéir,, en fonction det pour le potentiel ZBL. Le fit des
2

résultats obtenus déy(r) par la loi universelle donnée par I'équation 2.16athapitre 2,
2

donne les valeurs de C et m qui varient en fona@rintervalle du fit surt. Le parametre

m qui sera largement utilisé dans cette étude \emiee 0.3 et 1. Un exemple est donné dans

la figure 3.3 qui représente la variation ﬂ}e/ (T) pour T compris entre 2 et 10. Les valeurs
2

obtenues dans ce cas sont C=0.304 et m=0.633.

Les valeurs de C et m obtenues dans le cadre de éide et pour des épaisseurs réduites
allant de 0.01 jusqu’a £0partagées sur 8 intervalles sont présentéeslelaaisleau 3.1. Lors

du fit, une attention particuliere a été portéa ebion det entre 0.1 et 10 qui correspond au
domaine de basse énergie. On présente égalementcdatableau les valeurs de C et m
déduites par [TIR96] a partir des résultats expéntaux de [AND71, AND74, SPATYS5,
ANNS8S8]. Cette comparaison montre que nos valeurs<Cdet m sont comparables a celle
obtenues par la mesure expérimentale de la diffusioltiple.

T T T T T T T

18 | _
®  Valeurs calculées .
16 | — Fitparl'équation (2.16) i

0,4 | " | " | " | " |

Figure 3.3. Variation de I'angle réduit a mi-hauteu 6(}/ en fonction de I'épaisseur réduitet .
2
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T [0.01,0.1] | [0.1,0.5]] [0.5,2] [2,10] [10,30] [&DO] | [300,2.1G] | [2.10°10%
Notre C 0.688 0.296 0.260 0.304 0.379] 0.500 0.633 0.901
étude
(ZBL) m 0.306 0.410 0.513 [0.633| 0.718 | 0.804 0.860 0.923
C 0.330 0.362 0.920 1
[¢]
§ m 0.585 0.691 0.893 0.909
XS
3
i Référence [AND71, [ANNSS, SPA75] [ANNSS, [ANNSS]
AND74] SPATS]

Tableau 3.1. Valeurs de m et C obtenues dans le a@is potentiel de ZBL.

3.4. Effet de la perte d’énergie sur les distribubns angulaires

d’ions transmis a travers une cible solide:

3.4.1 Détermination de la perte d’énergie :

Pour la gamme d'énergie considetés valeurs des pouvoirs d'arrét électronique et
nucléaire obtenues a partir de SRIM 2008 [SRIO8] @@ utilisées pour déterminer la
variation de I'énergieE en fonction du parcours X’ a I'intérieur de la eilfequations 1.40 et
1.41 du chapitre 1). Un exemple de cette fonctismilistré dans la figure 3.4, pour le cas

d’ions H de 10 keV dans une cible d’aluminium.
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E (keV)

90 -
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Figure 3.4. Variation de I'énergie E des ions H(10 keV) en fonction du parcours traversé x’
dans une cible d’aluminium.

3.4.2. Calcul des distributions angulaires en tenancompte de la perte

d’énergie :

Pour chaque systeme considéré dans cette étudgustement polynomial d’ordre 2 de la

fonction E(x’) a été utilisé pour calculer la foncticFP( z,r) définie par I'équation (2.25). La

fonction f (1, G) est calculée par la suite en utilisant I'équad2B8 [MEKO7].

Notons que le code de calcul que nous avons déwelgour tenir compte de la perte
d’énergie dans la détermination des distributiomguéaires, est valable pour tous les
systemes ion incident-atome cible et ce quelquel'soiergie initiale du projectile. Ce code
de calcul permet aussi d’étudier séparément l'efietla perte d’énergie électronique et
nucléaire sur les distributions angulaires. Partregries calculs de Valdés sont valables
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uniguement dans le cas ou le pouvoir d’arrét siexpren fonction de I'énergie de I'ion E par

une expression de la formée’. E

Le calcul def,(t1,6) pour des ions d’hydrogéne et d’hélium, transmisravers

différentes cibles (C, Al, Cu, et Ag) et pour utenvalle angulaire [0, 20°] nous a permis de
déterminer les distributions angulaires correspotefa Nous avons considéré des cibles
minces: I'épaisseur maximale choisie était de 58 A keV et 200 A a 10 keV. Les calculs

dans ce cas ont été effectués en tenant compéepsete d’énergie totale.

Sur les figures respectives 3.5 et 3.6, nous ptéssries distributions angulairdgons He
de 4 keV et 10 keV d’énergie transmis & traversdiole d’argent de 200A d’épaisseur. Nous
avons utilisé le potentiel écranté de ZBL. Lesritistions correspondantes lorsque la perte

d’énergie n’est pas considérée sont présentéesnégat.

1,02

' He'(4keV) - Ag(200 A) ]

1,00 -

0,98 -
0,96 -
0,94 -
0,92 -
0,90 -

L - Sans perte d'énergie .
0,88 - —— Avec perte d'énergie 1

Distribution angulaire (normalisée)

0,86 -

) ] ) ] ) ] ) ]
0 5 10 15 20

0,84

Angle total de diffusion (deg)

Figure 3.5. Distributions angulaires d’ions Hé de 4 keV transmis a travers une cible d’argent de
200A d'épaisseur (avec et sans perte d’énergie). petentiel de ZBL est utilisé.
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e - .
@©
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2 I -----8ans perte d'énergie 1
B 05 T T
a I ~ |
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Angle total de diffusion (deg)

Figure 3.6. Distributions angulaires d'ions Hé de 10 keV transmis a travers une cible d’argent
de 200A d'épaisseur (avec et sans perte d’énergikp potentiel de ZBL est utilisé.

Nous pouvons observer que la perte d’énergie neotiffilure de la distribution angulaire. La
distribution angulaire devient plus large lorsqaepkrte d’énergie est considérée. L'angle a
mi-hauteur correspondant devient plus grand. Celtedsest en accord avec les calculs de
[VAL94]. Ceci peut s’expliquer par le fait que lgrson tient compte l'effet de la perte
d’énergie, I'énergie de I'ion devient inferieuresan énergie initiale. Comme Il'angle a mi-
hauteur de diffusion est inversement proportiorkénergie de l'ion incident [GOE13], les
distributions angulaires s’élargissent.

La perte d’énergie a un effet également sur leilolisions angulaires d’ions sur des cibles

tres minces (voir figure 3.7).
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Figure 3.7. Distributions angulaires calculées poudes ions Hé de 2 keV transmis a travers une
cible d’Ag d'épaisseur 50 A.

Dans le but de comparer les effets de la perteedi® nucléaire et électronique sur

les distributions angulaires, nous avons effecagédalculs en incluant la perte d’énergie
totale (€lectronique et nucléaire). Par la suiysnavons considéré uniquement la perte
d’énergie électronique. On désigne p&i/E et AEJE les pertes d’énergies relatives totale et
électronique respectivement. Les distributions &iges pour deux cibles d’Ag, d’épaisseur
de 150 A et 200 A, sont présentées sur la figBel®s distributions correspondantes lorsque
la perte d’énergie est négligée sont égalemeneptéss.
Cette figure montre que I'apport de la perte d’§reeélastique sur les distributions angulaires
est tres faible. En fait, la perte d’énergie nuckast tres petite devant la perte d’énergie
électronique dans tous les cas considérés deétatte. Si on considére I'exemple de la cible
d’Ag de 200 A, les valeurs dAE{/E et AEJE sont 0.168 et 0.139. Les distributions
angulaires peuvent se calculer en tenant comptguement de la perte d’énergie

électronique.
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Figure 3.8. Distributions angulaires calculées poudes ions Hé 10 keV transmis a travers une
cible d’Ag d'épaisseur 150 A et 200 A. La perte diergie totale est considérée (-s-), la perte
d’énergie électronique uniqguement est considérés (—) et la perte d’énergie est négligée (- - - ).

3.4.3 Effet de la perte d’énergie sur I'angle a mirauteur de la distribution :

Pour chaque distribution angulaire, on peut dédidreyle By qui correspond a la mi-
2

hauteur de la distribution lorsque la perte d’éreegt considérée.

B
Sur la figure 3.9, on présente la variation laatéwn du rapport 7 . bour des ions Hede
%

2
2 et 10 keV transmis a travers plusieurs épaisseudrane cible Ag en fonction de la perte

d’énergie relativeAE/E. Les résultats obtenus montrent clairemenghaentation du rapport

63



B
%a avec la perte d’énergie relativeE/E dans les différents cas considérés dans cette
2

B
étude. Dans les deux cas étudiés, il existe la méa&mation de 7 o avecAE/E.
2

1,10 T T T T T T T T
+ R
He - Ag 0
1,08 | i
/./
o e 2keV L7
= 1,06 - B 10 keV .
S P
~~ //
3 o
o« 1041 e -
/.//
1,02 -~ -
1,00 ,/// 1 1 1 |
0,00 0,04 0,08 0,12 0,16
AE /| E

Figure 3.9. Variation du rapport By/ay en fonction de la perte d’énergie relativeA\E/E pour
2 2

des ions Hé de 2 et 10 keV.

B
Notons que le rapportyza est plus grand dans le cas de'{@e keV)/Ag (200 A) qui
%

correspond a la valeur la plus grandeA&2E.
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3.5. Influence du potentiel d’interaction sur les dtributions

angulaires:

Un moyen simple pour corriger le potentiel d’intgran consiste a multiplier son

rayon d’écran par un facteur correctif C

a =Cay (3.1)

Les calculs des distributions angulaires pour lgstesnes cités précédemment ont été
effectués pour différentes valeurs dg IGa perte d’énergie totale des ions dans le salid&
considérée.

La figure 3.10 présente des distributions anguailans le cas des ions HELO keV)
transmis a travers une cible d’Ag (de 150 A) etrpteux facteurs correctifs ;€1 et G=0.9.
Cette figure montre que les distributions deviemnnpdms étroites en prenant un facteycT
Ceci peut s’expliquer par le fait qu'un facteygC diminue la fonction d’écran, ce qui rend le
potentiel plus faible. En effet, si on compare paorparamétre d’'impact donné I'angle de
diffusion (équation 1.9 du chapitre 1) dans le @a$z<1 a celui obtenu dans le cas oxC

(un potentiel non modifi€) on trouve que I'anglerespond a <1 est plus faible.

1,1 ' r '

He (10 keV) - Ag (150 A)

0,9 - .\. -
0,8 N \ \. —ma— C-~=1 i
i \.\_ —e— C_=0.9 A

0,6 _— \I —:

0,5 - \

0.4 g e i
™~

0,3 -

1

10 e o

Distributions angulaires (normalisées)
o
;,
T I
.//

0'2 ! " ! " ! " ! " !
0 5 10 15 20

Angle total de diffusion (deg)

Figure 3.10. Distributions angulaires d’ions Hé (10 keV) transmis a travers une cible d’Ag
d'épaisseur 150 A. Le potentiel ZBL est considéréams le cas G=1 (+—) et G=0.9 £=—).
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3.6. Influence simultanée du potentiel d’interactia et de la perte

d’énergie sur les distributions angulaires :

Nous avons montré dans les sections précédentes facteur correctif 1 entraine
une distribution plus étroite. Par contre, l'efdd la perte d’énergie (caractérisée par le
pouvoir d'arrét électroniguegentraine une distribution plus large. Dans laipagui suit,
nous étudions I'effet simultané des deux procesauses distributions angulaires.

Dans le présent modele, le pouvoir d’arrgeSt modifié en utilisant un facteur correctif C
(Ce1) :

S=Ce & (TRIM) (3.2)
S«(TRIM) est le pouvoir d’arrét électronique calcal@artir du code TRIM [BIE91].

He" - Ag (160 A)

0,9

0,8

0
Q
‘O
Rz
©
£ I
S 07
£ i
2 06
.a =
£ o5
U’ o
g 04
2
IS
3 02
u = -
a % e ——  1l4keV ]
00 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1
0 5 10 15 20 25

Angle total de diffusion (deg)

Figure 3.11. Distributions angulaires d’ions Hé transmis a travers une cible Ag d'épaisseur
160A avec (G=1, C~1) et (G=0.9, G=3) pour plusieurs énergies de I'ion incident.
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En conséquence, on s’attend a avoir plusieurs amiduins (¢ ,Co) qui donnent la méme
distribution angulaire. Un exemple est présentésdanfigure 3.11, dans lequel la méme
distribution des ions Hede 10 keV a travers une cible Ag de 160 A estrai#een utilisant
deux combinaisons (€1,C~1) et (G=0.9,G= 3).

La figure 3.12 contient aussi les distributionsdages calculées dans les mémes conditions
mais pour différentes valeurs de I'énergie de l'incident (12 et 14 keV). Comme il a été
observé a 10 keV, les distributions angulaires descdeux combinaisons {CC.) sont

parfaitement identiques pour les autres énergies.

Cependant, si on considére différentes valeurs’amikseur, les distributions angulaires
calculées avec les précédentes combinaisopsCdCne sont pas identiques. La figure 3.12
présente les résultats obtenus pour deux épaisd@@ret 160 A). On observe clairement que
les distributions angulaires, calculées pour(QC=1) et (G=0.9 ,G=3) sont identiques pour
160 A mais elles sont différentes pour 100 A.

On peut conclure que la détermination du pouvoarrét électronique et du potentiel
d’interaction a partir des distributions angulairegspérimentales est possible par la
considération de plusieurs valeurs de I'épaisséar.bonne combinaison (C,C.) doit
reproduire les distributions angulaires expérimiestabtenues a plusieurs épaisseurs.

Les résultats obtenus montrent également que leBibditions possédent une faible
dépendance aux valeurs du pouvoir d’'arrét par mragpdeur dépendance a la variation du
potentiel d’interaction. La méthode présentée daeste étude est particulierement

intéressante dans la détermination du potentietetaction [MEK15].
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distributions angulaires (normalisées)

Figure 3.12. Distributions angulaires d’'ions Hé (10 keV) transmis a travers une cible Ag.
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3.7. Comparaison a des résultats expérimentaux:

La diffusion multiple a été étudiée expérimentaletrgour différentes combinaisons
de projectiles et atomes-cibles par plusieurs asitedl haute énergie, il existe une variété
d’études expérimentales de la diffusion multipler €ontre, a basse énergie on ne trouve dans
la littérature qu’'un nombre limité de résultats @éxmentaux. Ces études ont été effectuées
dans les années 60-80 et les valeurs de la diffusidtiple sont peu précises. Dans les deux
dernieres décennies, plusieurs résultats deshdistrns angulaires d’ions légers (H et He) de
faible énergie transmis par des cibles solidesAIC,Cu, Au, Ag et Pd) ont été publiés

[FAMOO, FAM02, ARC04, ARCO05, ARC06, CAN10, CAN11FC13].
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3.7.1 Comparaison des distributions angulaires caldées avec I'expérience :

Pour la comparaison de nos résultats a ceux ob&xpérimentalement, nous avons
calculé la fonction de diffusion multiple par le déde SW. Nous avons introduit ensuite la
perte d’énergie dans les calculs. Nous avons @fdigpotentiel écranté ZBL. La normalisation

entre les courbes est effectuée=a0.

a) Cas d’une cible d’aluminium :

Nous présentons la distribution angulaire d’ionBydrogene transmis a travers une
cible d’aluminium d’épaisseur 159 A (figure 3.18)ous avons comparé nos résultats a ceux

obtenus expérimentalement [ARCO05].

wle | H'(10keV) ~ AI(159 A) _

3 \ ® Experience
% 08 L R Le présent calcul (ZBL): sans perte d'énergie_|
= ' Le présent calcul (ZBL): avec perte d'énergie
= .
= .
o 06 : -
£
>
S 04r
c
je
3 02f
@
a)
0,0 |
1 1 1 1 " 1 1 1 1
0 2 4 6 8 10 12 14 16

Angle (°)

Figure 3.13. Distributions angulaires calculées diins H" de 10 keV transmis a travers une cible
Al d'épaisseur 159 A comparées aux résultats expérentaux [ARCO5].

L’accord entre nos résultats (dans le cas du petefBL et avec I'effet de la perte d’énergie)

est excellent avec les résultats expérimentaux [263C
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Sur la figure 3.14, on présente nos distributiomguéaires calculées dans le cas d’iorisdd

9 keV transmis a travers une cible d’aluminium diépeur 200 A. Ces résultats ont été
comparés aux distributions expérimentales [FAM@h peut remarquer que l'effet de la
perte d’énergie améliore I'accord avec I'expériesealement dans le cas de faibles angles de
diffusion (@ inferieur a 4°).

Nous pouvons également remarquer sur les deuxeBgurécédentes que l'effet de la
perte d’énergie contribue Iégérement sur les digtions angulaires. En effet le pouvoir
d’arrét électronique pour H(10keV)/Al est=3.556 eV/A et pour H(9keV)/Al §7.188 eV/A
[SRI08]. Ces deux valeurs correspondent a des geftmergie relatives de 12% et 16%
respectivement. Nous allons voir dans le chapitrqué la condition pour voir un effet

significatif de la perte d’énergie sur les disttibns esAE/E>30%.

T T T ] y T T T ' ! '
ol H" (9 keV) - Al (200 A)
® Experience [FAMOO]
----- calcul ZBL (sans perte d'énergie)
o 0.8 - —— calcul ZBL (avec perte d'énergie)
'(_=U
)
2 06 |- i
©
c
R
3 04} i
B
©
02| ]
- @
0,0 1 A 1 . 1 . 1 + . . . '
o 5 4 6 8 10 12

Angle total de diffusion (deg)

Figure 3.14. Distributions angulaires calculées ddins H" de 9 keV transmis a travers une cible Al
d'épaisseur 200 A comparées aux résultats expérimaux [FAMOO].
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b) Cas d’'une cible de carbone :

Sur la figure 3.15, nous présentons la distributeorgulaired’ions d’hydrogene
transmis & travers une cible de carbone d’épaigA. Nous avons comparé nos résultats

a ceux obtenus expérimentalement [CAN11].

Nous pouvons observer sur cette figure que nodtaésiisans perte d’énergie ou avec perte
d’énergie) concordent avec les résultats de [CANLHffet de la perte d’énergie sur la

fonction de la diffusion multiple est égalemenstfaible pour ce systeme.

I T I I T I T I T I T I T I T I
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Figure 3.15. Distributions angulaires d’ions H (6keV) transmis a travers une cible de carbone
d'épaisseur 130 A comparée aux résultats de [CAN11]

c) Cas des cibles d’argent et de cuivre:

Nous présentons maintenant les distributions airgsla’ions d’hydrogene de 9 keV
transmis & travers une cible d’argent d’épaiss80rA (figures 3.16) et a travers une cible de
cuivie de 157 A (figure 3.17). Nous avons compatés mésultats avec les résultats
expérimentaux de [CAN10].
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Figure 3.16. Distributions angulaires d’ions H (9 keV) transmis a travers une cible Ag
d'épaisseur 250 A, comparées aux résultats expérimaux de [CAN10].

Dans les deux cas, nous n'avons pas obtenu undoomnda Les distributions calculées
sont trop larges. Les auteurs de la référence [@ANDt utilisé un potentiel en puissance
(Cr™ qui correspond a n=2.8 pour reproduire ces résudbapérimentaux. Cette valeur de n
implique un potentiel qui décroit trop vite par papt aux autres potentiels usuels et est en
accord avec le critére de Lindhard [LIN68] concetné comportement des potentiels
interatomiques a basse énergie, et pour des destamg-atome cible trés faibles#&; ou a est
le rayon d’écran). Dans cette gamme d’énergie er pes distances, le role de couches
électroniques extérieures devient important. Leeptiel électrique sera largement modifié.
Ce comportement a été observé dans les métauxadsitions (Cu, Ag, Au) [CAN10,
CEL13]. D'autre part, ce désaccord peut étre aifrild I'état de la cible qui n’est pas
completement amorphe. Les effets de canalisatitueimcent les distributions angulaires qui
deviennent étroites. Le méme désaccord a été abdans le cas des atomes-cibles lourds par
[AND74].
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Figure 3.17. Distributions angulaires d’'ions H (9 keV) transmis a travers une cible de Cu

d'épaisseur 157 A, comparées aux résultats expérimaux de [CAN10].

d) Cas d’une cible de palladium :

Une autre comparaison dans le cas d'iohsrahsmis a travers une cible de palladium
d’épaisseur 170 A (figure 3.18) est présentée. \asurs expérimentales sont celles de
[CEL13]. Dans ce cas, un grand désaccord a étaw@beatre nos calculs et I'expérience. En
fait, par I'ajustement empirique des potentielswdraction avec les résultats expérimentaux,
les auteurs de la référence [CEL13] ont utilispdéentiel en puissance avec n=2, le potentiel
de LJ et de TFM. Le rayon d’écran pour ces troieipiiels a été modifié par 0.45,8.74 a
et 0,68 arespectivement faest le rayon d’écran de Firsov [NAS96]). Le désadmbtenu

dans ce cas est attribué eégalement aux raisongé@gscdans le cas des cibles de Cu et d’Ag.
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Figure 3.18. Distributions angulaires d'ions H (9 keV) transmis a travers une cible de Pd
d'épaisseur 170 A, comparées aux résultats expérimaux de [CEL13].

3.7.2. Comparaison des angles a mi-hauteur avecxjgérience :

On représente dans la figure 3.19 la variationdg,e obtenue dans cette étude en
2

fonction de T avec une comparaison aux résultats expérimentauylasieurs groupes

[AND71, AND74, ANNS88]. Les données déypour 30<<10° sont celles de [ANNS8S],
2

mesurées dans le cas d’'ions de R", Ar' et Mo' transmis a travers des cibles solides et

gazeuses, et sur une gamme d’énergie de 20 a 90uMYurt<20, les valeurs dé(y sont
2

celles de [AND71], en utilisant difféerents ions Z3<30) d’énergie de 200 a 1000 keV

transmis a travers des cibles de carbone. Pols, [AND74] ont mesurédya partir des
2

distributions angulaired’ions (1<z<18) de 500 keV a travers des cibles de Se, PdTAg,
Ta0s. Ces résultats expérimentaux nous ont permis d'ave variation der sur six ordres

de grandeur.
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La figure 3.19 montre que les résultats obtenus &v@otentiel ZBL sont en tres bon
accord avec les divers résultats expérimentaux.aCatrd confirme la validité du choix du
potentiel ZBL dans le traitement de la diffusionltiple. Cependant, les calculs présenteés ici
négligent les effets relativistes qui deviennernpamants pour des énergies €élevées d’ions ce
qui correspond aux larges valeurstd®es corrections doivent étre apportées au mdshdle
pour incorporer ces effets pour des larges valeets

1000

100

10 3 E
: o [ANNSS] :
1¢ A [AND74] E
g —— Le présent calcul (ZBL) ]
01k E
SRR RN RTTTY W1 W ETTT B RTTTT BRI B S W RTTT S W AT

10" 10° 10°

T

Figure 3.19. Variation de I'angle réduit a mi-haueur 6(}/ en fonction de I'épaisseur réduite.
2
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3.8. Conclusion:

Dans ce chapitre, un modéle basé sur la théorieadsport a été utilisé pour calculer
les distributions angulaires d’ions d’hydrogened#iélium transmis a travers différentes
cibles solides. Des cibles minces ont été consedépdur assurer que la valeur du parcours
des ions soit égale approximativement a I'épaisdeun cible. Les résultats obtenus lors du
calcul des distributions angulaires par le modéW 8t en utilisant le potentiel ZBL,
permettent d’avoir un fit unique de I'angle rédaitmi-hauteur sur un large intervalle de
I'épaisseur réduite. Ceci est en accord avec dautnodéles théoriques qui donnent une
forme unique de I'angle réduit & mi-hauteur en famcde I'épaisseur réduite valable pour

n'importe quelle combinaison ion-atome cible.

L’étude de I'effet de la perte d’énergie sur lestalbutions angulaires, montre que ces
derniéres deviennent plus larges. La perte d’éeedgit étre considérée dans les calculs
méme pour des cibles trés minces. La perte d'émdrgilastique des ions dans la cible
constitue un terme dominant de la perte d’énexgede pour les systémes considérées et dans
la gamme d’énergie utilisée dans cette étude.

La forme des distributions angulaires dépend auksi potentiel utilisé pour décrire
I'interaction projectile-atome cible. En effet, pld’'une seule combinaison (potentiel, perte
d’énergie inélastique) peut mener a la méme digioh angulaire pour une épaisseur donnée
de la cible et pour différentes énergies. Maisrsconsidere d’autres valeurs de I'épaisseur,
les distributions calculées ne sont plus identig@&scritére est important pour le choix de la
bonne combinaison (potentiel, perte d’énergie) r@irpdes distributions expérimentales des
ions transmis.

La comparaison de nos résultats a ceux obtenusiegréalement montre un accord obtenu
dans le cas des cibles de C et d’Al qui valideHeix du potentiel ZBL. L'effet de la perte
d’énergie améliore relativement cet accord. Pow ables de Cu, Ag et de Pd, le modéle
utilisé ne reproduit pas les résultats expérimentae désaccord est lié probablement a la
structure de ces cibles qui n’est pas purement @meofla présence des micro-cristaux dans
cette structure).

La comparaison sur un large intervalle d’épaissetatgites de nos valeurs de I'angle réduit a
mi-hauteur & ceux obtenus expérimentalement coefiamvalidité du potentiel ZBL dans le

traitement de la transmission d’ions.
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CHAPITRE 4

Approximation de I'énergie moyenne dans le
calcul des distributions angulaires d’ions

transmis a travers une cible solide



4.1. Introduction:

L'effet de la perte d’énergie sur les distributicarsgulaires d’ions transmis a travers
une cible solide décrit dans le chapitre 3, penat itroduit d’'une maniere plus simple dans le
modele de Sigmund et Winterbon (SW) [VAL94]. Cedfgproximation consiste a remplacer
I’énergie initiale de I'ion par une valeur moyerowmprise entre son énergie initialgdt son
énergie finale k: a la sortie du solide. C'est une méthode qui mmersnet d’avoir un gain
dans le temps de calcul exigé par le modele deégagd Arista (VA) [VAL94]. Elle a été
utilisée d’'une part par plusieurs auteurs pouraepire les résultats expérimentaux de la
diffusion multiple [AND71, AND74, SID75-a]. D’'autrpart, la détermination de I'énergie
moyenne est d’'un intérét pratique dans la détetimimaexpérimentale du pouvoir d'arrét
pour des cibles épaisses [L'HO84, BLUSO].

Dans ce chapitre nous présentons une étude sygj@mde cette méthode. Nous utilisons le

modéle VA pour tester la validité de cette appraation.

4.2. Approximation de I'énergie moyenne dans le made de

Sigmund:

Lorsqu’un ion d’énergie gtraverse une cible, il perd de I'énergie le lorg sbn
parcours. Son énergie a la sortie de ciklg &pend du parcours ainsi que du pouvoir d’arrét
dans le milieu traversé. A partir de ces deux éasrf et K., on peut définir une énergie
moyenneE entre et B, Si la perte d’énergie relative dans la cible e fiaible, cette
valeur moyenne de I'énergie peut étre assimiléeradyenne arithmétique [SCH84], donnée

par :

— EO + Eout

ar > (4.1)

Plusieurs expressions de I'énergie moyeBmat été proposées [LIN6S, HOG70, BLUSO] :
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E:%go[lwwlfz] 4.2)

E :% E, [1- Vel (4.3)

__3 2,5 1,5

E—gEo[l—u CIR-p] 5.
—_ EOUI

Avec U =

0

Schmaus et ses collaborateurs [SCH84] ont dévelappéprocédure qui permet de calculer

1/m

I'expression de I'énergie moyenne pour un potemiepuissance~r*™). lls ont introduit un

facteur d’échellé\(x)pour gue le changement effectué pour tenir commelad perte

d’énergie (équation 2.18 du chapitre 2) puissers&c

exp{— NJZ a, (k. E( x)) dx} - ex;ﬁ— Nm, (K B)[A( ﬂzm} (4.5)

Tel que :

. E \ -2m 1/2m
/\(X)z{%jdx{ I(E:‘)} } =ETEO (4.6)

L’énergie moyenne est obtenue donc par :

EO

E= A0

(4.7)

Dans le cas ou le pouvoir d’arrét dépend de I'éeesgivant la IoiS( E) ~ E, le facteurA

s'écrit :
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1/2m
1 S+l—2m 2
A(x ){(1 = )} pour STmlil (4.8)

) 1 2m/ (
et
1/2m
|n(H'S_l) 2m
AN(X)=| ———= our——= 4.9
(%) [ T pour —= (4.9)
Dans ce cas patrticulier et lorsque m=0.5 et s=1lrauve :
2
N(x)=— (4.10)
1+

Ce facteur correspond a la moyenne arithmétiquedergie donnée par I'équation 4.1. Dans
plusieurs cas pratiques et pour reproduire leslteisuexpérimentaux [AND74, KNU76b],
cette valeur moyenne a été utilisée avec succes teoir compte de l'effet de la perte
d’énergie des ions.

L'utilisation de I'approximation de I'énergie moyea dans la diffusion multiple a été étudiée
également par Valdés et Arista [VAL94]. Il a mongpée I'effet de la perte d’énergie peut étre

introduit d’'une maniére précise si on consideradigie moyenne :
E — 1 E [1+ 1/272
1 =5 Bl ] (4.11)

La détermination de I'énergie moyenne est un problé@’intérét pratique puisqu’elle nous
permet d'étudier l'effet de la perte d’énergie etilisant le modeéle de Sigmund. Cette
grandeur permet également de convertir les angkls de diffusion en angles réduits lors de
I'étude des potentiels interatomiques a partir €gultats expérimentaux de la transmission

d’ions.
4.3. Résultats et discussion:

Les distributions angulaires d’'ions” ihansmis a travers des cibles d’Al, Au et Ag
ont été calculées dans le domaine des basses &n€i@i et 50 keV). En premier lieu, les
calculs ont été effectués en considérant la peéeedgie suivant le modele VA cité dans le
chapitre 3. Dans la deuxiéme étape, la perte dmex été considérée dans les calculs en
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utilisant le modele SW avec I'énergie moyenﬁp (équation 4.11). Dans les deux cas,

I'énergie de l'ion transmis a été calculée par W&iipn 1.38 du chapitre 1. Les valeurs du

pouvoir d’arrét électronique ont été extraites gipde SRIM 2008. La fonction de diffusion

f(t"?) du potentiel de ZBL est utilisée.
Les distributions angulaires calculées dans lediaas H de 10 keV transmis a travers une
cible d’aluminium et une autre d’argent d’épaisse200A sont présentées sur la figure 4.1.

Les résultats obtenus par 'approximation de I'§ieemoyenneE, sont présentées sur la

méme figure.

T T | ! | ! | ! |
@ 10 e Modéle VA B ]
D —— Modeéle SW avec I'énergie &1
'c—é 0,8} -
2
2 06f H'(10keV) - Ag (200 A)
.E
-]
S 04}
©
=
@]
02
Q
2 0.0 L H'(20keV) Al (200 A)

0 5 10 15 20
Angle total de diffusion( deg)

Figure 4.1. Distributions angulaires d’ions H (10 keV) transmis & travers les cibles Ag(200A) et
Al(200A), calculées par le modéle VA et par 'appreimation de I'énergie moyenne (le modéle

SW avec I'énergie moyennd_El).
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Comme il a été montré précédemment [VAL94], lesxdeodeles donnent des distributions

identiques pour les deux systemes a cette éndr@iperte d’énergie relative dans ces cas est

E‘*15%.

0
Sur la figure 4.2, on présente les distributiongudaires de la diffusion multiple pour H50
keV)/Al (3000 A) et H (50 keV)/Ag (2000 A). La perte d’énergie est cdésée comme dans
le cas précédent par le calcul exact d’'une pappaet’approximation de I'énergie moyenne

E, d’autre part. On peut clairement voir que I'énergioyenneE, ne donne pas la bonne

représentation de la perte d’énergie pour des alglevées de la perte d’énergie. La perte
d’énergie relative considérée dans ces deux cas est

A—EEzGS%pourH/Ag et A—EE: 70%pourH/A

1,0 + 7
—_ H" (50 keV) - Ag (2000 A)
g '
2 0,8 | -
©
£ ]
2
~ o6} °-
Q
E ]
- ([
2 04 + L 7
5 H™ (50 keV) - Al (3000 A) ° o
5 02+ —— Modéle VA o P
[ \ p . °
= e Modéle SW avec I'énergie & ]
Q 0,0 LL . | ) | ) | A 1

0 5 10 15 20

Angle total de diffusion( deg)

Figure 4.2. Distributions angulaires d’'ions H (10 keV et 50 keV) transmis a travers des cibles
d’Al (3000 A) et d’Ag (2000 A), calculées par le miele VA et par 'approximation de I'énergie

moyenne (modele SW avec I'énergie moyean).
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L’énergie moyenne_E1 a été testée également par [VAL94]. Leurs résultabntrent qu’'une

différence significative entre les deux modéles mmmce a paraitre Iorsqué% est

supérieure a 40%.

Afin de proposer une autre expression de I'éneng@yenne E,, qui donne un meilleur

accord avec les résultats du modele VA pour les différentes valeu%;é, nous avons

calculé les distributions angulaires d’ion$ &travers des cibles Al, Ag et Au. Des protons
d’énergie de 10 et de 50 keV ont été utilisées et plusieurs épasde cibles ont été

considérées. Les calculs exacts des distributions ont été effecab@sddpar le modéle VA.

BN

Par la suite, la valeur d&_ est obtenue de maniére a ce que la distribution angulaire

correspondante, obtenue par le modéle SW soit similaire a celle obteriaenmdeéle VA.

On présente dans la figure 4.3, la variation du rapg% avec I'énergie relativeA%
0

obtenue dans les différents cas considérés dans cette étude. Leda@zét est également
0

présenté dans la méme figure. On peut remarquer que la variat,%yéeest indépendante
0

de la cible. Pour de faibles valeurs de la perte d’énergie re(&% < 30%), un bon accord
est obtenu entr&,, andE,. Cependant, des déviations systématiques sont obtenues pour les
larges valeurs dé% .

A partir du fit des valeurs obtenues &, , nous proposons une nouvelle expression de la

fonction de I'énergie moyenne [MEK16] (figure 4.3):

By =ocEo (Lr2230n)” (4.12)
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Figure 4.3. Variation du rapport entre I'énergie moyenne et I'énergie initiale k& en fonction de la
perte d’énergie relative AE/E pour le potentiel ZBL.

La figure 4.4 représente des distributions angesaicalculées, en utilisant le modele de
Sigmund avec l'approximation de I'énergie moyenke et le modéle de VA pour
H*(50keV)/Ag (2000 A) et F{(50keV)/Al (3000 A). Il est clair que dans les deux cas, la

fonction E;, donne la bonne représentation de la perte d’énergie.

Sur la figure 4.5, on présente la variation de I'angle & mi-hagu(défini dans le chapitre
3) en fonction des valeurs de la perte d'énergie relaﬁ'%. Les anglesB,, (E.,).

Bl,z(Eﬁt)et Bl,z(El) correspondent a la mi-hauteur de la distribution angulaire obtenue en

utilisant les énergies moyennes,, E, et E, respectivement. Les résultats obtenus

confirment que I'expression proposée Beg est la fonction la plus appropriée si on veut

utiliser I'approximation de I'énergie moyenne.
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Figure 4.4. Distributions angulaires d’'ions H (10 keV et 50 keV) transmis a travers des cibles
d’Al (3000 A) et d’Ag (2000 A), calculées par le naele VA et par 'approximation de I'énergie

moyenne (modéle SW avec I'énergie moyenr‘@_i?ﬁt ).
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Figure 4.5. Variation des angles a mi-hauteurBl,z(Eex) (modeéle VA), Bl,z(Eﬁt)(modéle SwW

avec I’énergieEm) et Bl,Z(El) (modéle SW avec I’énergieEl) en fonction de la perte d’énergie

relative AE/E.

Pour tester la fonction de I'énergie moyenkg, dans le modéle proposé par

[SCH84], nous avons utilisé le system&3d keV)/Au avec une épaisseur de la cible variant

entre 100 A et 3000 A. Pour chaque épaisseur xalaur correspondante de I'épaisseur

réduite t permet d’avoir le paramétre m a partir du tabledu(Ghapitre 3). La fonctiorE(x’)

(énergie de lion E en fonction du parcours tragedans la cible x’) est déterminée par

I'équation 1.40 (chapitre 1).a fonction d’échelleA(x) est calculée par la suite en utilisant
lintégrale donnée par I'équation 4.6. La fonctibe I'énergie moyenne (notg,) est obtenue

alors par I'équation 4.7.
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La variation du rapporl% en fonction de I'énergie relativ@% obtenue dans ce cas est

0
comparée au rapport d%% dans la figure 4.6. On peut voir clairement suteckgure que
0

I'accord est parfait entre ces deux fonctions. Gedide d’'une part la fonction moyenne de

I'énergie que nous venons de proposer et indiqaetre part, I'importance des valeurs de m

obtenues par le fit de la loi universelig,, =f (1).

I T I T I T I T I

1o H50 keV - Au l

09 -

0,8 -

0,6

0,5 |

1 A 1 A 1 A 1 A 1
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8

AE/E

Figure 4.6. Variation du rapport entre I'énergie moyenne et I'énergie initiale i en fonction de la
perte d’énergie relative AE/E pour le potentiel ZBL. Em est la fonction préposée dans cette étude

et ES est la fonction calculée en utilisant le traitementle Schmaus [SCH84].

Les distributions angulaires calculées @y sont en bon accord avec le modéle VA
si I'interaction entre I'ion incident et I'atome cible est décrite pgvdtentiel de ZBL. Dans le
but de vérifier si I'expression dE,, est encore valide pour d’autres potentiels, nous avons

calculé les distributions angulaires d’ions transmis en anitites potentiels TFM et LJ. Nous
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présentons dans les figures 4.7 et 4.8, la vaniatio rapportEex £ avec la perte d’énergie
0

relative A% obtenue dans le cas des potentiels TFM et LJ cagpment. Les rapports

E% et % sont également présentés sur la méme figure.
0 0

_']_,O - | ! | ! | ! | ! | ! | ! I i I -

H(50keV) - Al '

0,9 _

[ Potentiel TFM ]

0,8 | _

iy 0,7 | _

m I ]

06F @ EX _

o5k = _

i Eﬁt 7
ogbL—1 . v o0,
0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8

AE/E

Figure 4.7. Variation du rapport entre I'énergie moyenne et I'énergie initiale k& en fonction de la
perte d’énergie relativeAE/E pour le potentiel TFM.
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Figure 4.8. Variation du rapport entre I'’énergie moyenne et I'énergie initiale k& en fonction de la
perte d'énergie relative AE/E pour le potentiel LJ.

Ces figures montrent que I'expressionfe proposée dans cette étude pour le potentiel ZBL

décrit bien le comportement des valeurs exactd&dergie moyenneE,, pour les potentiels
TFM et LJ, et pour une large gamme de la perte d’énergie relatefgen@ant, I'énergie

moyenneE, peut étre utilisée dans le cas des faibles valeurs de la perte d'émdmtiee

(6E/ <3096).

L’approximation de I'énergie moyenne avec I'expressionEgdeproposée dans cette

étude est en excellent accord avec le modele VA dans le domairesske dnergie. pour

vérifier la validité de cette approximation sur une large gamme d’éneqjis,avons calculé
les angleiil,z(Eex), Bl,z(Eﬁt) et Bl,z(El) pour des ions Htransmis a travers une cible d’Al,

en fonction de I'énergie initiale des iong [ variant de 10 keV a 2 MeV). Deux valeurs de
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la perte d’énergie relative\E/E=50%,AE/E=75%) ont été considérées. Les résultats obtenus
sont présentés sur la figure 4.9.

Sur cette figure on peut remarquer que pour unie génergieAE/E de 50%, les fonctions

E,, et E, peuvent étre utilisées dans I'approximation dedigie moyenne sur toute la gamme
d’énergie (de quelgues keV a quelques MeV). Pouladges valeurs de la perte d’énergie
relative, la fonction E, donne la bonne représentation de I'énergie moyenne pour
E,<100keV. Si I'énergie de I'ion est supérieure a 100 keV, I'énargigenneE, est la plus

appropriée.

B1/2 (deg)

2 o 1 1 1 A | 1 1 1 A | 1
10 100 1000

E, (keV)

Figure 4. 9. Variation des angles a mi-hauteurBl,z(Eex)(modéle VA), Bl,z(Eﬁt)(modéle SW

avec I'énergieE,, ) et Bl,z(El) (modéle SW avec I'énergi&,) en fonction de I'énergie initiale de

Iion E,.
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4.4. Conclusion:

Dans ce chapitre, deux modéles ont été utilisésr malculer les distributions

angulaires d’ions Htransmis a travers des cibles d’Al, Ag et Au. fégfde la perte d’énergie

a été pris en compte dans les calculs en utilidank approches différentes. Une nouvelle
fonction de I'énergie moyenne a été proposée dandomaine de basse énergie. Cette
fonction est valable méme pour de larges valeurdadperte d’énergie relative. Elle est
valable également pour tous les potentiels conssddans cette étude (ZBL,TFM et LJ) et
pour une énergie incidente des ions inférieurekEY, ce qui permet d’estimer les effets de
la perte d’énergie sur les distributions anguladeda diffusion multiple par le modele SW.
Cette fonction est aussi en excellent accord awdoriction théorique proposée par Schmaus
[SCH84].
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CHAPITRE 5

Dispersion latérale d’ions transmis a

travers une cible solide



5.1. Introduction:

Les diffusions multiples entrainent la dispersiog@aire des ions mais elles tendent
aussi a les dévier de leurs directions initialepmmuisant un déplacement latéral. Or, I'étude
de la dispersion latérale d’ions est une compléargétnécessaire pour la compréhension des
divers processus de la transmission d’ions a tsagtes solides. D’un point de vue théorique,
la distribution angulaire est liée a la distributiatérale et I'une peut étre déduite a partir de
l'autre. Expérimentalement, la détermination d’utistribution angulaire d’'ions transmis a
travers une cible solide tres mince est une tacifiécild. En revanche, la mesure
expérimentale d’une distribution latérale a trava®s cibles gazeuses est relativement simple.
Pour ces cibles, les épaisseurs sont trés mincgaigeprésente une alternative pour étudier
la diffusion multiple et indirectement le potentiateratomique dans un milieu ou la perte

d’énergie des ions est quasi nulle.

Dans ce chapitre, nous allons présenter les résultala dispersion latérale d’'ions
transmis a travers une cible solide pour le padé@BL. Nous allons tester la validité de la
loi donnant la relation entre la distribution arajté et la dispersion latérale. Une
comparaison entre les résultats relatifs aux caldal la dispersion latérale obtenus au cours
de notre étude avec les résultats déduits expérateement est présentée. Nous allons étudier
également 'effet de la perte d’énergie sur la éisn latérale.

5.2. Calcul de la fonction de la dispersion latéral:

La fonction réduite de la dispersion Iatéragg(T,ﬁ)) a été calculée en utilisant
I'équation 2.36 du chapitre 2. Le potentiel de ZBEté considéré. Sur les figures 5.1 et 5.2,
on représente la variation de cette fonction aeedéplacement latéral rédypt pour deux
épaisseurs réduitest:=2et 1 = 20. Les fonctions correspondantes calculées pountengiel
de TF par Marwick et al [MAR75] sont également préées. On peut remarquer que les
distributions pour les deux potentiels sont qudsntiques pour=20. Une variation entre

les distributions qui peut atteindre 20% est ob&eau voisinage deé= 0 pour T=2.
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3,0 -
T=2 ]
2,5 | [ ] -
°
- —— Nos calculs (ZBL) .
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—
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Figure 5.1. Variation de la fonction g avec le déplacement réduit d@ pour T = 2 dans le cas du
potentiel de ZBL. Les valeurs calculées de, gour le potentiel de TF [MAR75] sont également
présentées.

I I I I I
0,0010 [= -
1=20
0,0008 |- -
—— Nos calculs (ZBL)

0,0006 - ® [MAR75](TF) T
— -
o))

0,0004 |-

0,0002 -

0,0000 -

1 1 1 1 1 1 1
0 20 40 60 80 100 120

Figure 5.2. Variation de la fonction g avec le déplacement réduit dg pour T = 20 dans le cas du
potentiel de ZBL. Les valeurs calculées de, gour le potentiel de TF [MAR75] sont également
présentées.
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Les résultats obtenus lors du calculgjét,f)), pour les potentiel de ZBL et de TF et

pour différentes valeurs de (de 0.1 jusqu’a 1000), montrent que les distrimgilatérales

sont identiques lorsqye>p,,, (ou p,,,est le déplacement latéral a mi-hauteur). L’écaitee
les valeurs degl(r,ﬁ) pour ces deux potentiels et poux1 devient important au voisinage de
p=0. Cest le méme comportement observé lors du caleulla fonction de diffusion
multiple f, (1, &) pour T<1.

Comme nous l'avons signalé au chapitre 2, la lé@chkelle (équation 2.39) sert a
établir une relation entre les fonctiorfs(t,6) et g,(1,p). Cette loi a été vérifiée

numeériqguement par [MAR75] pour les potentiels TIE&tLa fonctionl” correspondante a été
calculée en utilisant I'équation 2.40, et en clsssnt la valeur appropriée de m pour chaque
valeur de I'épaisseur réduite

Le paramétre m est obtenu selon [MAR75] par :
d -1
m=|-t—Inf (1,0 5.1
St (r0) 5.)

Cependant, les valeurs de m déduites a partir tt# laniverselle ¢, =f (1’)) peuvent étre
utilisées.

Dans le but de vérifier la loi d'échelle pour letgatiel ZBL, les valeurs den(t) du tableau
3.1 ont été utilisées pour le calcul de la fonction Par la suite, la fonctiom, (T,p)est
déduite a partir de la fonctioiy (1, &) en utilisant I'équation 2.39.

Dans la figure 5.3, on présente la variation detation ' dans le cas du potentiel ZBL, et ce
pour différentes valeurs de Les résultats obtenus montrent que cette fonctiarie
lentement avec I'épaisseur réduite de 1.8 a 2.2). Elle peut étre approximée pa2 dans

notre domaine d’énergier €ntre 0.1 a 1).

Dans le tableau 4.1, la fonctichl(t,O) calculée par loi d’échelle est comparée a la fonct

gl(T,ﬁ) calculée par I'expression exacte (équation 2.38ud\oouvons ainsi remarquer que
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les valeurs deg,(1,p) et g* (1,0) sont trés proches pour>1. Une petite variation

(Agl /g, ~ 5%) entre ces valeurs est observée lorsgy@st compris entre 0.1 et 1.

T 0.1 1 10 100 1000

r 2.080 1.990 1.908 1.815 1.789

) 6.850 10 |42.114 1.034 10 | 4.963 10 |3.196 10

g% (1,0) [6.49610 |42.113 1.068 10 | 4.949 10 |3.199 10

Tableau 5.1. Comparaison entre les valeurs gg (t,0) etg*, (t,0) pour différentes valeurs det.

T T T T T T T
22| ]
°
21} ]
°
20} ]
L °
19| L .
°
18 | o
1 il Ll o el o1l o el
0,01 0,1 1 10 100 1000

Figure 5.3. Variation de la fonctionI' en fonction de I'épaisseur réduiter dans le cas du potentiel
ZBL.

Sur les figures 5.4 et 5.5, on présente une congoarales distributions Iatéralegg(r,ﬁ)
calculées a partir de I'expression exacte puistédisant la loi d'échelle pourr =0.1 ett =1.
Nous pouvons voir a partir de ces deux figures lgaedistributions calculées par les deux
méthodes sont quasi-identiques. Ceci confirme ldit& de la loi d’échelle pour le potentiel

ZBL. Une différence entre les distributions estey@ée au voisinage de=0 dans le cas au

96



=0.1. Cette différence est probablement attribuéeeareurs liées au fit des valeurs dg,

par la loi universelle dans l'intervalle des faiblealeurs de.

T T T T T
40 —
® EXxpression exacte
I —— Loid'échelle A
30 |- —
=1
—

o> 20 -
10 +
0 &
0,0

Figure 5.4. Variation de la fonction de dispersionatérale en fonction du déplacement latérap
pour T = 1. Les calculs ont été effectués par I'expression axte (équation 2.37) et par la loi
d’échelle (équation 2.39).

L T T T
[ J
. ® [Expression exacte
G,OX].O ~ I_ H dn' h ” -1
® —— Loi d'échelle
L 1=0,1 T
5
— 4,0x10
o
2,0x10° | .
1 " 1 " 1 " 1 "
0,0000 0,0004 0,0008 0,0012 0,0016

Figure.5.5. Variation de la fonction de dispersioratérale en fonction du déplacement latérap
pour T = 0.1. Les calculs ont été effectués par I'expression aote (équation 2.37) et par la loi
d’échelle (équation 2.39).
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5. 3. Comparaison a des résultats expérimentaux:

Notre traitement théorique de la dispersion lagteaété consacré a des cibles solides,
mais il reste valable dans le cas des cibles gageUSomme nous l'avons mentionné
précédemment, I'étude expérimentale de la dispersitérale d’'ions a travers ce genre de
cible est relativement simple. On ne trouve darigt&ature que les résultats expérimentaux
de la dispersion latérale d’ions dans les gaz.

Sur la figure 5.6, on présente une comparaisore datdistribution latérale calculée
dans le cas du potentiel de ZBL et a celle obtemp&rimentalement [SID75-b] dans le cas
de la transmission d’ions FH&¢50keV) a travers une cible d’azote, d'épaisse8rdn et de
densité 4.3 10 atomes/ci Cette figure montre un excellent accord entre desix

distributions. Le calcul dans ce cas a été effeptud expression exacte.

1,0 s
' +
e He (50 keV) - N (0.8 cm)
% 038 .
c
9
2}
E’_ 0,6 - ® Expérience [SID75-b] 7
0 —— Calcul-ZBL
©
S oal
[}
©
c
je
g 02}
c
o
L.
00 | =

0,0 0,5 1,0 15 2,0 25 3,0 35 4,0

Figure 5.6. Distribution latérale d’'ions He" transmis a travers une cible de N calculée pour le
potentiel de ZBL et comparée aux résultats expérinmaux [SID75-b].
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nombre de particules

Figure 5.7. Distribution latérale d’'ions N transmis a travers une cible de Xe

1,2

1,0

0,8

0,6

0,4

0,2

0,0

T

Calcul-ZBL

® Experience [SID75-a]

N* (60 keV) - Xe (600 A)

-0,5

0,0 0,5 1,0

p(mm)

calculée pouel

potentiel de ZBL et comparée aux résultats expérinmaux [SID75-a].

Fonction de la dispersion latérale

1,0

0,8

0,6

0,4

0,2

0,0

Ar’ (50 k

T I T I

eV) - Xe

- -2
% 1=3.873 10 |
L ® Expeérience [KNU76-a] |
—— Calcul-ZBL
| 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 |
0 1 2 3 4 5 6

PPy,

Figure 5.8. Distribution latérale d’'ions Ar* transmis a travers une cible de Xe calculée pouel

potentiel de ZBL et comparée aux résultats expérimmeaux [KNU76-a].
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Sur les figures 5.7 et 5.8, on montre deux distiiimg latérales d’ions a travers une cible
gazeuse de Xe obtenues par le potentiel ZBL. Dasisléux cas, les calculs ont été effectués
en utilisant la loi d’échelle.

Ces distributions ont été comparées avec les atsudixpérimentaux de [SID75-ppur le
systéme N sur le Xe d’épaisseur 1 cm et de densité 4.30% abmes/cr (figure 5.7), et de
[KNU76-a] pour le systéme Assur le Xe d’épaisseur réduite-3.87 107 (figure 5.8).

Ces deux figures montrent également un trés basrécc

Nous signalons ici que la perte d’énergie relatiiens dans les trois cas cités précédemment
ne dépasse pas 5%. La contribution de cet effdesudistributions calculées est trés faible.
En utilisant I'équation 2. 41, le déplacement latééduit a mi-hauteur de la dispersion

latérale p,,, peut étre relié a I'angle reduit,,, par la relation :

~ T.
P2 :Fallz (R)

En injectant I'expression de la loi universetig, =f (T) (équation 2.16) dans I'équation 5.2,

nous avons deéduit la relation suivante effife et T:

Py, = %Tlﬂ/zm (5.3)

Nous avons utilisé les valeurs deet m extraites a partir du tableau 3.1 pour étudier la
variation de p,,,en fonction det (équation 5.3). Cette variation pour 0.04<0.4 est
représentée dans la figure 5.9 et pour 08%0 dans la figure 5.10. Ces valeurs sont
comparees aux valeurs d&,, déduites a partir de I'expression exacte. Les lt@su
expérimentaux des valeurs du déplacement latédaiitrd mi-hauteur en fonction de de
divers ions (1<Z <19) sur des cibles de Xe [SID75-a], et d’ions He', N*, Ne" et Ar" sur
des cibles d’Ar, N et Xe [SID75-b] sont respectivement présentéscesrdeux figures. La

comparaison présentée dans ces deux cas montresunon accord entre les valeursfijg

obtenues par le calcul exact, par loi d’échellpagtl’expérience. Ceci confirme d’'une part la

validité du potentiel ZBL et 'importance de loiéthelle d’autre part.
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Les valeurs de la fonction de la diffusion multigieuvent étre utilisées avec une bonne

précision pour déduire les distributions latérales.

A Résultats expérimentaux [SID75-a]
® Expression exacte
—— loi d'échelle

0,01

1E_4 1 1 1 1 PR T T S W S N WY N N B AT AN A A A A A FN W NN AN N FNTRTRAT] FATRTTITI IYTTTTITI N

0.1 0,15 0,2 025 03 035 04

T

Figure 5.9. Variation depq,, en fonction det : () : expression exacte, (—) : loi d’échelle €N) :
valeurs expérimentales [SID75-a].
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! ! L ! ! ! L
10 A Résultats experimentaux [SID75-b] 3
F ——Loi d'échelle (ZBL) 3
[ ® Expression exacte (ZBL) ]
1E E
Pr | :
01E E
0,01 i <
C . Sy . . s ]

1 10

Figure 5.10. Variation depy/, en fonction det : (*) : expression exacte, (—) : loi d’échelle ) :
valeurs expérimentales [SID75-b].

5. 4. Influence de la perte d’énergie sur le calcude la dispersion

latérale :

Nous avons vu que la perte d’énergie a un effetesudistributions angulaires méme
pour des cibles trés minces. Pour étudier I'effetla perte d’énergie sur les dispersions

latérales d’ions transmis a travers une cible solwh introduit d’abord la perte d’énergie

dans le calcul de la distribution angulaire. Paisldte, la distribution Iatéralg(x,p) est

déduite a partir de I'expression &¢x,a ) en effectuant le changement :

p->—0 (5.4)
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Sur les figures 5.11 et 5.12, on présente la vanate la dispersion Iatéra@(x,p) calculée

avec et sans perte d’énergie dans le cas d’iérdeH0 keV transmis a travers une cible
d’aluminium de 300 A et celui d’'ions Hele 50 keV transmis a travers une cible d’argent de
600 A respectivement.

! ! ! ! ! ! ! ! ! ! !
1,0 4
+
H" (10keV) - Al (300A)
08 4
Q I -----3ans perte d'énergie I
\g 0,6 —— Avec perte d'énergie 4
<
= 5 ]
=
® 04f 4
]
g -
O o2} 4
0,0} T i
| L | L | L | L | L |
0 10 20 30 40 50

Déplacement latéral (A)

Figure 5.11. Distribution latérale d’'ions H" (10 keV) transmis a travers une cible d’Al (300 A)
calculée avec et sans perte d’énergie.
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@ [
)
= 06
9
()
:‘:).’_ I
ra 04
02 .
: | : | : | : | : | : | : | : | : | :

O 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
Déplacement latéral (A)

Figure 5.12. Distribution latérale d’ions He (50 keV) transmis a travers une cible d’Ag (600 A)

calculée avec et sans perte d’énergie.

Nous pouvons observer sur ces deux figures queelte m’énergie a un effet sur les

distributions latérales de la méme facon que sudistributions angulaires. Ces distributions
deviennent plus larges.

On mentionne ici que nous avons négligé la vanatio parcours L de l'ion suite a sa

dispersion latérale. Nous avons toujours gardé I'approximatioe: L .

L'effet de la perte d’énergie sur les distributidagérales peut étre introduit également en
utilisant I'approximation de I'énergie moyenne eitdans le chapitre 4. En fait, le calcul des
distributions latérales en tenant compte la peeeatgie nécessite un temps de calcul tres
important. On recommande par cette étude d’utiliaeloi d’échelle et I'approximation de

I’énergie moyenne.
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5.5. Conclusion :

Dans ce chapitre, nous avons calculé la dispefatérale d’'ions transmis a travers un
milieu diffusif (un solide ou un gaz) pour le patiehde ZBL. Nous avons calculé la fonction
de la dispersion latérale en utilisant un calcwdatXle modele de Marwick-Sigmund) et par
un calcul approché (la loi d’échelle). Les réssltabtenus montrent qu’'une distribution
latérale peut étre obtenue avec une trés bonnésimre@ partir d’une distribution angulaire
pour des épaisseurs réduites supérieurs a un.rbparaison de nos résultats obtenus dans le
cas du potentiel ZBL avec les résultats obtenugmxgntalement montre un tres bon accord.
Cet accord confirme la validité du potentiel d'matetion et de la loi d’échelle. Nous avons
également étudié l'effet de la perte d’énergie lesr distributions latérales. Les résultats

obtenus sont analogues aux résultats relatifs laulakes distributions angulaires.
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Conclusion



Dans ce travail, nous avons effectué une étuda destribution angulaire des ions H
et HE de basse énergie transmis a travers des ciblieesoNous avons utilisé une méthode
basée sur la résolution de I'équation de transpaty déterminer la fonction de diffusion
multiple. En premier lieu, nous n'avons pas cormgid@ perte d’énergie d’ions dans les
calculs. Les résultats obtenus pour le potentienzihtrent que la variation de I'angle réduit

a mi-hauteurd,,,de la diffusion multiple prend une forme universetbmme prévu par les
modéles théoriques. Les valeurs ainsi obtenuesdgeconcordent avec les résultats

expérimentaux de plusieurs études, sur une langengad’énergie et pour différents systemes
ions-atomes cibles. Les parametres obtenus lorft ¢ghar la loi universelle des valeurs de

a,,, sur une large gamme d’épaisseurs réduites, swmte dgrande importance pour

'ajustement du potentiel ZBL par un potentiel enisgance. Cette méthode a montré
largement son efficacité au cours de cette étude.

Nous avons montré par simulation Monte Carlo, qoer pes systémes considérés et

pour notre gamme d’énergie, le parcours total daes dans le solide a une valeur proche de
celle de I'épaisseur de la cible. Nous avons paulte apporté des corrections au modele de
Sigmund afin de tenir compte de la perte d’énedgies le solide. Les distributions angulaires
calculées d’ions transmis deviennent plus larges sionsidere la perte d’énergie. De ce fait,
les angles a mi-hauteur correspondants augmemens avons remarqué également que la
perte d’énergie a un effet sur la fonction de diffn multiple méme pour des cibles trés
minces.
L’accord observé entre nos résultats et ceux obtempérimentalement pour les cibles Al et
C, confirme la validité du potentiels utilisé danstre simulation. Pour les métaux de
transition (Ag, Cu, Pd, Au), nous n’avons pas obtan bon accord. Ceci est probablement
di a linteraction projectile-atome cible qui estlndécrite par les potentiels utilisés. La
canalisation des projectiles dans la cible pew également a I'origine de ces distributions
etroites. Il sera intéressant de compléter le ptégavail par une étude détaillée sur ce
probleme.

L'effet du potentiel d’'interaction sur les distriibans angulaires a été étudié. Les
calculs effectués montrent que les distributiongudaires des particules transmises sont tres
sensibles a la variation du potentiel.

Nous avons montré également que plusieurs combmaigpotentiel, perte d’énergie
inélastique) peuvent mener a la méme distributimyukaire pour une épaisseur donnée de la

cible et pour différentes énergies. Mais si on m®re d’autres valeurs de I'épaisseur, les
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distributions calculées ne sont plus identiques.c@eére est important pour le choix de la
bonne combinaison (potentiel, perte d’énergie) @irpdes distributions expérimentales des
ions transmis. Les résultats obtenus montrent ggale que les distributions possedent une
faible dépendance aux valeurs du pouvoir d’arrétrgport a leur dépendance a la variation
du potentiel d’interaction. La méthode présentéesdaette étude est particulierement
intéressante dans la détermination du potentietataction.

Dans ce travail, I'approximation de I'énergie mogerpour le calcul des distributions
angulaires a été étudiée. Deux modeles ont étéagtilpour calculer les distributions
angulaires d’ions Htransmis a travers des cibles d’Al, Ag et Au. fégfde la perte d’énergie
a été pris en compte dans les calculs en utilidank approches différentes. Une nouvelle
fonction de I'énergie moyenne a été proposée dammimaine des basses énergies, qui est
valable méme pour de larges valeurs de la perteettge relative. Pour une perte d’énergie
donnée, l'introduction de la valeur cette fonctéfa place de I'énergie de I'ion incident dans
le modéle de Sigmund permet de considérer de neapiécise I'effet de la perte d’énergie.
Cette approche porte l'avantage de diminuer corsldément le temps de calcul des
distributions angulaires.

La derniere partie de ce travail a été consacrééti@de de la dispersion latérale
d’ions. Les résultats obtenus pour le potentiel ZBlontrent que loi d’échelle permet de
réduire largement le temps de calcul des distiimgtilatérales. Ces dernieres peuvent donc
étre déduites a partir des distributions angulaikesis avons aussi donné dans cette partie,
une expression simple qui permet de calculer lgdadéments réduits a mi-hauteur. La
comparaison avec les résultats expérimentaux manttees bon accord. Cet accord confirme
le choix du potentiel ZBL. Une méthode a été pr@podans cette étude pour tenir compte
I'effet de la perte d’énergie sur les distributidagerales. Comme il a été observé dans les
distributions angulaires, les distributions latégatleviennent plus larges sous l'influence de la

perte d’énergie.
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