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RESUMEN

Hemos estudiado la emisidn de electrones Auger de blancos
sdlidos de Be, Na, Mg, Al, y 85i, inducida por bombardeo de iones
de gases nobles en el rango de energias de 0.3 a 20 keV. lLos
espectros de energia de electrones presentan una estructura an-
cha, debida a decaimientos Auger dentro del solido, y estructuras
angostas provenientes de transiciones Auger en Atomos excitados
que escaparon del sdlido. A partir de la confrontacion de los
espectros Auger de blancos sdlidos con los obtenidos previamente
para blancos gaseosos y del andlisis de las posibles transiciones
electranicas entre el Atomo eyectado v la superficie, identifica-
mos las estructuras angostas en los espectros fAuger de Na vy Re.

Fara discutir los resultados experimentales hemos adaptado
un  programa de Monte Carlo con el cual se simula la cascada de
colisiones en el sdlido, los eventos de excitacion de capas
internas y los decaimientos Auger. Mediante la camparacion de las
intensidades Auger experimentaleszs con las calculadas por la simu-—
lacidn determinamos las contribuciones relativas de las coli-
éiones simetricas (entre atomos del blanco) vy las asimétricas
(entre el proyectil y los &tomos del blanco) en la excitacion de
capas K y L. de blancos de Be y Al, respectivamente. Hemos utili-
zado la simulacidn para analizar resultados previos de emisidon de
rayos X de la capa K del Berilio, medidos con proyectiles de
energias mds altas gue las usadas en nuestros experimentos. De
este andlisie se obtuvo informacidén sobre las variaciones del

factor de Ffluorescencia v los nimeros de ocupacion de capas



externas del Be con la energia del proyectil.

El estudio de la forma de las estructuras Auger angostas y  su
dependencia con la energia y angulo de incidencia del proyectil,
nos ha dado informacidn sobre los procesos de colisién, la vida
media de las vacancias internas y el decaimiento Auger. PMediante el
cdlculo de las distribuciones en angulo y energia de los atomos ex-
citados eyectados del sdlido y la interaccién entre éstos vy la su-
perficie metdlica, obtuvimos las distribuciones de corrimientos de
energia en las energias Auger. A partir de la comparacion de estas
distribuciones con los picos Auger angostos experimentales determi-

namos las principales causas del ensanchamiento de estos picos.



ABSTRACT

We have studied the Auger electron emission from solid Be,
Na, Mg, Al, and Si targets bombarded with 0.5-20 keV noble gas
ions. The electron enerqgy spectra show a broad structure,
resulting from Auger transitions in wTne bulk of the solid, and
sharp structures coming from Auger transitions in excited sput-
tered atoms. From the comparison of solid and gas phase Auger
electron spectra, and the analysis of the possible electronic
transitionse between the excited sputtered atom and the solid
surface, we have identified the sharp structures of the Auger
electron spectra of Na and Re.

We have adapted a Monte Carlo program to simulate the col-
lision cascade in the solid, inner—-shell excitations and Auger
decays. From the comparison of experimental and simulated Auger
intensities we have evaluated the relative role of symmetric and
asymmetric collisions in Be k- and Al L-shell excitation. In the
case of Beryllium we have extended the discussion of the exciting
processes to higher projectil energies. To this end, we have
applied the simulation to early measurements of Be k  X-ray
vields. From this analysis we have obtained information about the
variations of the fluorescence vield and ocuter-shell occupation
numbers of Be with projectile energy.

The study of the shape of the sharp Auger structures and
their dependence with the energy and incidence projectile angle

give us information about the collisional processes, inner-hole



lifetimes,. and Auger decays. From the evaluation of the enerqgy
and angular distribution of the excited sputtered atoms and the
interaction between them and the solid-surface, we have obtained
the energy shift distributions in the Auger energies. From the
comparison of these distributions with the experimental atomic

peaks we have determined the main causes of the broadening of

these peaks.



CARPITULO 1 —~ INTRODUCCION

El bombardeo de un solido con iones pesados a energias del
aorden de los keV produce la emisidn de varios tipos de partilicu-
las: 4dtomos neutros, iones, electrones, fotones y moléculas. EI
andlisis de las distribuciones en energia v angulo de las parti-

culas emitidas da origen a varias técnicas, con las cuales se

i

estudian propiedades de la superficie del sdlido y de zona
cercanas a ella. Por ejemplo, la distribucidn espacial de los
atomos que constituyen la superficie se puede estudiar a partir
de las distribuciones en dngulo y energia de los proyectiles
retrodispersados por el sdlido. For otro lado, las distribuciones
de los electrones emitidos dan informacidn sobre la estructura
electronica del sdlido y de los procesos de colisidon. El enorme
desarrollo que han tenido las técnicas de analisis de superficies
en los Ultimos afos se debe en gran parte al avance de la tecno-
logia de ultra alto vacio, que permite realizar experimentos con
superficies reproducibles y libres de contaminantes.

En este trabajo estudiaremos algunos aspectos de la emisidn
electrdonica  de metales livianos inducida por bombardeo dg‘ iones
pesados. En la fig.1-1 se muestra una distribucidn de electrones
tipica, obtenida por bombardeo de un blanco solido de Al con
iones de Ne a 2 keV. Son varios los procesas qQue contribuven a la
emision de estos electrones. En primer lugar, cuando el idn se
acerca a la superficie puede producirse la emisidn de electrones
a costa de la energia potencial del ién incidente. Este mecanismo

de emisidn de electrones es el mas importante a energlias de los
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proyectiles bajas, del orden de las decenas o algunas centenas de
eV, para iones de gases nobles. Veremos en la seccidn 1-3% gue los
@lectrones eyectados mediante este proceso poseen anergias  de
unos pocos eV, Ern la fig.1-1 podrian contribuir con una pequeiia
fraccidn al pico principal, observado a ~14 eV.

A medida que aumenta la energia de los proyectiles se habi-
litan otros canales de emisidn electrdnica, que ocurren a costa
de la energia cinética del proyectil. Una vez que el proyectil
penetra en el sdlido choca con los &tomos del blanco y como
consecuencia de estas colisiones se degrada su energia vy puede
quedar implantado o ser eyectado del sdlido. 6i la distancia de
acercamiento entre los nidcleos en la colisidn proyectil-— atomo
hlanco (calisidn p~b) es suficientemente chica, puede producirse
la excitacidon de alguna capa electrdénica interna del &atomo
blanco o del proyectil. Luego de un cierto tiempo, tipicamente
entre ~107*F y 10718 gpg, estas excitaciones decaen y la energla
liberada puede ser emitida en forma de radiacidn {(rayos—X) o
transferida a otro electrdén, el cual puede resultar eyectado del
s@lido (efecto Auger). Tanto los rayos—X como los electrones
Auger emitidos en estos procesos tienen energias caracteristicas
de los niveles de energia de los atomos excitados y pueden ser
utilizados entonces para la identificacion de dichos atomos. En
el espectro de la fig.l1-1 aparecen los picos de electrones Auger
provenientes de la desexcitacidn del blanco, Al, y del proyectil,
Ne.

En las colisiones p~b el &atomo blanco puede adquirir energla
suficiente como para desplazarse de su posicion en la red e

iniciar una serie de colisiones contra cotros atomos del blanco,



generandose asi una "cascada de colisiones”. En estas colisiones
entre dtomos del blanco (colisiones b-b) también pueden producir-—
se excitaciones de capas electrdnicas internas gue den lugar a la
emision de electrones Auger.

Los proyectiles y dtomos del blanco excitados poseen ener-
gias cinéticas grandes comparadas con la energia de cohesidn del
stlido y la vida media de las excitaciones también es grande,
compar-ada con el tiempo caracteristico de la colisidtn. Ambos
efectos hacen que los decaimientos ocurran relativamente lelios
del lugar donde se produjo 1la wcitacidn, inclusive algunos
Atomos pueden escapar del sdlido conservando su estado de excita-
cidn y decaer luego en &1 vacio. Segun veremos en la seccidn 1-Z,
51 en las transiciones Auger dentro del sdlido intervienen dos
electrones de la banda de valencia, entonces los picos Auger
resultantes tienen un ancho aproximadamente igual a dos veces el
ancho de la banda (medido en la base del pico). Mientras que en
los decaimientos que ocurren fuera del sdélido intervienen elec-—
trones de niveles angostos (atomicos) y los picos resultan mucho
mads angostos que los correspondientes a decaimientos en el inte-
rior del sdlido. El pico Auger del Al observado en la fig.l1-1
contiene ambas contribuciones: picos angostos debidos a decai-
mientos en el vacio, superpuestos a un pico maAs ancho proveniente
de decaimientos en el interior del sdlido.

L.os electrones Auger generados dentro del sdlido interactdan
con los dtomos de la red, perdiendo poca energia en excitacidon de
fonones, Yy can los otros electrones del sdlido, perdiendo canti-

dades apreciables de energia en la creacion de pares electrdn-



hueco o produciendo oscilaciones colectivas de los electrones de
valencia (plasmones). Estas interacciones inelasticas determinan
el frenamiento v la profundidad de escape de los electrdnes Auger
en metales. Fara electrones con energias menores.o del orden
que 1 keV la profundidad de escape en diferentes metales varia
entre ~5 y 20 A *-172

Como consecuencia de las pequefras profundidades de escape,
sdlo los electrones Auger generados cerca de la superficie del
s6lido podréan escapar conservando su energia caracteristica. Los
generados a profundidades mayores dificilmente lleguen a la
superficie, y si llegan, estardn degradados en energia, pasando a
constituir la cola que se observa hacia bajas energias en el pico
Auger (fig.1-1).

Algunos de los electrones secundarios, excitados durante el
transporte de los electrones Auger o directamente por los atomos
en movimiento, consiguen escapar del sélido y constituyen el
fondo de electrones secundarios. Fuede verse en la fig.l—-1 que
este fondo de electrones es asimétrico, posee su madimo a ener-—
gias bajas (unos pocos eV) y sobre su cola de alta energia apare-
cen los picos Auger. Todas las contribuciones mencionadas pueden

observarse en el espectro de la fig.1-1.

La ihterpretacidn de los espectros de electrones Auger y de
los mecanismos para producir las vacancias internas en colisiones
idn—-sdlido ha dado lugar a una gran cantidad de publicaciones. En
la mayoria de éstas, los resultados obtenidos han sido discutidos
en base a comparaciones con espectros inducidos por bombardeo con

electrones o con modelos aplicables especialmente a espectros



Auger de blancos gaseosos. Ambas comparaciones son incompletas
porque en el bombardeo con electrones, ademés de ser diferente el
mecanismo de excitacidn, los Atomos decaen en el mismo sitio en
el cual se produce la excitacion, mientras que en el caso de
bombardeo con iones pesados algunos adtomos decaen fuera del
sédlido, modificaAndose apreciablemente la forma de los espectros.
De la misma manera, antes de utilizar los modelos de secciones
eficaces de encitacidn, gque se aplican directamente en colisiones
con blancos gaseosos, se debe considerar el frenamiento de los
proyectiles dentro del sdlido y la posibilidad que las excita-
ciones se produzcan no sélo en las colisiones p~-b, sino tambieén
en la cascada de colisiones. Existe actualmente una cierta ten-
dencia®-=-% a discutir los procesos de excitacion y decaimiento
desde un punto de vista mds cuantitativo, basado en calculos de
Monte Carlo para describir las trayectorias de los proyectiles vy

los modelos de excitacidn.

En esta tesis se presentan nuevos resul tados experimentales
de emisidn de electrones Auger de blancos sdlidos de EHBe, Na, Mg,
Al , y 8i, inducida por bombardeo con iones de gases nobles en el
rango de energias de Q.5 a 20 keV. Fara discutir estos.resultados
hemos adaptado un programa de Monte Carlo que simula las trayec—
torias de los Atomos dentro del sélido, los eventos de excitacidn
y los decaimientos Auger. Los objetivos principales del trabajo
han <sido: 1) Determinar las contribuciones relativas de las
colisiones p-b y b-b y los posibles mecanismos de excitacidn de
capas K y L de blancos de Be, Mg y Al, 2) identificar las estruc-

turas atdmicas en los espectros Auger del Na, Be y &8i, y 3)
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obtener un modelo gque describa cuantitativamente las principales
fendmenos que determinan la forma de las estructuras Auger ato-

micas v la dependencia de ésta con la energla de los proyectiles.

El trabajo estd organizado de la siguiente manera: En las
secciones siguientes de este capitulo se introducen los conceptos
basicos sobre los mecanismos de excitacidn, los decaimientos
Auger vy las interacciones de los dtomos eyectados con la superfi-
cie metdlica. En el capitulo 2 se presentan los equipos experi-
mentales utilizados y el método de medicidn. En el I se describe
el programa de Monte Carlo. En el 4 se presentan resultados vy
discusiones sobre los mecanismos de excitacidn de capas electro-
nicas internas para varias combinaciones de proyectiles y blan-
cos. En el capitulo 5 se identifican las componentes de algunas
estructuras Auger vy finalmente en el & se discute la dependencia
de la forma de las estructuras Auger con la energia y el angulo

de incidencia de los proyectiles,y con el &ngulo de observacion

de los electrones emitidos.

1"



i-1 PROCES0S DE EXCITACION DE CAFPAS INTERNAS

En esta seccidn introduciremos los conceptos basicos de los
modelos que utilizaremos en el capitulo 4 para estimar las proba-
bilidades de excitacidn de capas electrdnicas internas, en coli-
siones idn-sdlido. El lector encontrara una descripcidn mads com-—
pleta en alguna de las numerosas revisiones que existen sobre el
tema.r-e—1=

Fara que se produzca la excitacidn de una capa electrénica
interna se necesita una colisién violenta, en la cual la distan-
cia de acercamiento entre los dos dtomos debe ser menor gue una
dada distancia critica, generalmente pequefia. For este motivo las
colisiones de excitacidn dentro del sdédlido se pueden considetrar
como colisiones entire daos atomos y se pueden descartar las coli-
siones donde el proyectil interactda con mas de un &tomo a 1la
vez, ya que s muy improbable que éstas dltimas sean violentas.

Las colisiones atdmicas que pueden producir excitaciones de
capas internas se clasifican®-? de acuerdo a tres regimenes dife-
rentes: atdmico, intermedio y molecular. En el régimen atdmico
los electrones de las capas internas son débilmente perturbados
durante la colision. Ejemplos representativos de este reégimen son
las colisiones de protanes y particulas o« sobre blancos pesados,
a velocidades de los proyectiles (Vp) mayores que las velocidades
medias de los electrones de las capas internas (Ve). El mecanismo
de excitacidn en estos casos es la interaccidn Coulombiana entre
el proyectil y los electrones del blanco; para describirlo se
utilizan modelos perturbativos. Estos pueden ser cuanticos (Apro-

#imacion de Born-7.2-31%) clasicos (encuentro binariol-e~7) vy

12



semicldsicos (método del pardmetro de impacto-7+1-1%), A medida
que disminuye la velocidad del proyectil, el tiempo durante el
cual interactdan las particulas aumenta y la perturbacidn de los
electrones es mayor. lLos modelos se vuelven mds complicados
parque se deben incluir factores que consideren el cambioc de la
velocidad del proyectil debido a la repulsidn internuclear y el
aumento en la energia de ligadura de los electrones durante la
colision.*-19%~1e £n egte rango de energias (rango intermedio) los
meétodos perturbativos comienzan a fallar.

El régimen molecular corresponde a proyectiles con veloci-
dades mucho mencres que Ve. Aqui la perturbacidn en las energlas
de ligadura es grande y los métodos mencionados arriba no  con
aplicables. El movimiento lento de los proyectiles permite que
los electrones se adapten al cambio de posicidn de los nucleos,

formdndose una molécula de distancia internuclear variable en el

tiempo. Este ajuste casi adiabdtico de los electrones hace que,
durante 1l1la colisidn, el comportamiento de los electrones pueda
set descripto por la aproximacidn de Born—-Oppenheimer. Las tran-—

siciones entre estados son muy improbables salvo entre aquellos
que poseen energias muy préoximas, es decir, transiciones resonan-—
tes o casi resonantes. Este efecto selectivo de las colisiones a
bajas energias simplifica los cdlculos de las probabilidades de
excitacidn, porque sdlo se deben considerar unos pocos acopla—
mientos entre estados. A medida que aumenta la velocidad del
proyectil los calculos resultan mds complicados porque se deben
incluir méas canales de excitacidn, bhasta que a velocidades muy

grandes el tiempo de interaccidn es muy corto y nuevamente son

13



aplicables los métodos perturbativoé. El rango de energias donde
deberian empalmar ambas teorias, régimen intermedio, ha sido poco
estudiado adn.

Todos los procesos de excitacidn que discutiremos en este
trabajo estan dentro del régimen molecular. Fara determinar en
cada sistema colisionante cudles son los posibles mecanismos de
excitacion, se necesita un cierto conocimiento de la estructura

electrdnica de la molécula formada durante la colisidn.
a) Estructura electrdnica:

La relajacidon adiabatica de los electrones en colisiones
lentas no implica que los procesos ineldsticos sean imposibles,
por el contrario, suele ocurrir gue dos niveles, muy separados en
energia a distancias internucleares grandes, se vuelvan casi
degenerados a determinadas distancias internucleares, dando asi
las condiciones resonantes necesarias para que se produzca la
excitacidn. La determinaciodn de los niveles de energia de la
maolécula como funcidn de la distancia internuclear, resulta
entonces crucial para la interpretacion de los fendmenos de
excitacion vy es el punto de partida para cualquier célculo

xplicito.

El campo Coulombiano nuclear que actua sobre los electrones
de capas internas es mucho mds fuerte que los campos creados por
los otros electrones. Debido a este efecto y a que la separacion
entre las energias de ligadura de las subcapas internas es
grande, estos electrones se comportan en forma casi independiente
del resto de los electrones, los cuales pueden ser considerados

como simples xpectadores y cuyo lUnico efecto es apantallar el

14



campo de los nucleos. Esto permite expresar los estados de la
molécula en términos de orbitales moleculares de un unico elec—
tréon (om). lLas energias de los om han sido calculadas bajo dife-—
rentes aproximaciones. lLos métodos no relativistas mas usados
son:*-% 1) Aproximacidn hidrogénica, 2) método de Hartree-Fock Y
Z) meétodo de apantallamiento variable.

En la aproximacion hidrogénica, el problema se reduce a
calcular, para cada valor de la distancia internuclear R, los
estados de un dnico electrdn en el campo de los dos nudcleos. En
la +fig.1-2 se muestra un diagrama semicuantitativo de energias,
presentado por Fano y Lichten®-17 para explicar los procesos de

excitacidn en colisiones Ar—-Ar.

(oF}
02

500

| OV T U Y B A |
10060z 605 01 02 05 10 20 50 100

Ke R (u.q) Arvar

Fig.1.2: Diagrama de enerdias para el sistema
Ar—Ar en funcidn de la distancia internuclear,
estimado en el marco de la aproximacion hidro-
génica (de Fano y Lichten, Ref. 1.17)
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Se ve en la fig.1-2 que el rango internuclear se puede dividir en
tres regiones. Cuando la distancia internuclear es grande (R * 35
e &), la interaccidn entre los atomos es apenas apreciable vy
los estados electrdnicos, vy las correspondientes energlas de
ligadura, son simplemente las del limite de &tomos infinitamente
separadas (AS). Para R menores, las nubes electrdnicas comienzan
a salaparse y se forman ndevos estados electrdnicos (los om) como
combinaciones lineales de las funciones de onda atdmicas. Fara R
pequefins  comparados con los radios medios de las capas atomicas,
nuevamente aparece un comportamiento atdmico y los estados elec-
tréonicos tienden a los del limite de &tomos unidos (AU). En el
caso de la colisidn Ar—-Ar, para R-»0, los estados electrdnicos
tienden a los correspondientes del Kr. La nomenclatura de los om
estd definida por los orbitales atédmicos (oa) a los cuales tien~
den los om en el limite de AU y por la proyeccidn del impul so
angular en la direccidn del eje internuclearA ' (paraA = Q, 1, 2
corresponden estados o, I, & .

Una consecuencia de la formacidn de om durante la colision,
es el fendmeno de promocidn de electrones, mediante el cual se
pueden producir excitaciones electrdnicas en colisiones a bajas
energias. Este fendmeno consiste en el aumento del numero cuan-—
tico principal de algunos electrones, al pasar del limite de AS
al de AU. En la fig.1-2 se pueden observar, como ejemplos de este
procesg, la promocién de los om 2po y 4fo. El primero correlacio-
na el oa 1s del limite de AS con el Z2p del AU v el om 4fo
correlaciona los aa 2p con el 4f. Veamos como se explica la
produccién de vacancias en el oa 2Zp de uno de los atomos de Ar

por la promocidn del om 4fg. Dos de los electrones 2p de los
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atomos de Ar evolucionan con R segdn el om 4f0. A distancias de
~0.3 u.a. este om se vuelve degenerado (se cruza) con otros om,
algunos de los cuales estan despoblados (en el estado fundamental
los ca 3d, 4s y 4p del Ar estan despoblados). S5i la colisidn es
suficientemente violenta conmo para que se alcancen esas distan-—
cias internucleares, existird una cierta probabilidad que, en el
momento del cruce, uno o los dos electrones del 440 qgueden en
alguno de los om desocupados, dejando excitado al Ar cuando los
ndcleos se separan.

Despugs de la presentacidn del modelo de Fano-Lichten para
explicar los procesos de excitacidén en colisiones simétricas, se
dedicd un gran esfuerzo a la construccidn de los diagramas de
energias para diferentes sistemas colisionantes v a establecer
las reglas para correlacionar los niveles de AS con los de AU. En
el trabajo de Rarat-Lichten?-!® ge establecid que para correla—
cionar los om se debe empezar por el oa mds ligado en el limite
de A8 y correlacionarlo con el mds ligado del limite de AU, que
posea el mismo ndmero de nodos radiales, s decir el mismo valor
de n-1-1, siendo n el numero cuantico principal y 1 el impuleo

angular. Luego se sigque este procedimiento en orden decreciente

de energlas de ligadura. El principio de exclusiéon de Fauli,
responsable del efecto de promocidn, determina el numero de
ocupacidn de los om. Un om O puede contener hasta un maximo de
dos electrones, un om ¥ hasta cuatro electrones. Las reglas

mencionadas funcionan bien para correlacionar om internos, en
camhio, se deben aplicar con cuidado para los om externos porgue

allf los efectos de correlacidn entre electrones pueden ser
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importantes vy empieza a fallar el modelo de electrdn independien-
te. En la fig.1-3 se muestra un diagrama de correlaciones para el
sistema Ne-0, construido siguiendo las reglas de Barat-Lichten.

Un modelo mas elaborado que la aprosimacidn hidrogeénica vy
que considera dtomos multielectrdnicos, consiste en calcular las
energias de ligadura, para cada valor de R, por el método de
Hartree-Fockt*-19—22 (H-F). Aquil no se tienen en cuenta aspectos
dindmicos debidos al movimiento de los nucleos, se los considera
“"congelados". Otro método para calcular los diagramas de energlas
es el de apantallamiento variable,*-*=% el cual produce resultados
similares a los de H-F utilizando menos tiempo de computacidn. Mo
haremos aqui la descripcidn de los cdlculos, para ello referimos
al lector a los trabajos originales.

En la Ffig.1-4 se muestra el diagrama de energias para la
molécula Ne-0, obtenido por el método de H-F. A diferencia de lo
que se observa en la fig.1-3, el oa ls del O (AS) se correlaciona
con el 2s del Ar (AU) vy el Zp del Ne se correlaciona con el 3Zp
del Ar. Este cambio en las correlaciones se debe a que para
sistemas multielectrdnicos en la aproximacidn perfectamente adia-
batica (nucleos congel ados) , los om de la misma simetria  (igual
valor de A ) no pueden cruzarse.t-11.21-249 pMientras que debido a
la simetria especifical-?*?* del potencial Coulombiano de dos cen-
tros, los om hidrogénicos de la misma simetria si pueden cruzar-
se, Fara distinguir a los om adiabaticos de los hidrogénicos se
utiliza otra nomenclatura, se los clasifica por su simetria y se
los enumera empezando por los mas ligados.

Debido al movimiento de los ndcleos se producen acoplamien-

tos fuertes en la zona de R donde las energias de los om cambia
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bruscamente y se aproximan a las de otros om (20 y I0 alrededor
de 0.05 u.a.). Estos acoplamientos hacen que, desde un punto de
vista cualitativo, el comportamiento de los electrones se asemeje
mas al descripto por los om hidrogénicos (el electrén "prefiere"
pasar al otro om siguiendo las reglas de correlacidn de los om
hidrogénicos). For tal motivo, para describir los procesos de
excitacidn se utilizan, a veces, combinaciones de om adiabaticos,
que posean las mismas corvrelaciones que las om hidrogeénicos. *-%
Estos nuevas om se denominan diabdticos y la nomenclatura es la
misma que la usada para laos hidrogeénicos. En la fig.1-5 se mues-
tran los om diabdticos para la colision Ne—-0, obtenidos de los
correspondientes adiabaticos (fig.1-4).

En la fig.1-3 se han indicado los acoplamientos que pueden
producir excitaciones de la capa K de alguno de los Atomos coli-
sionantes. A distancias de acercamiento pequeflfas se produce una
condicidn resonante entre los om Z2p0 vy 2pmr (proceso A). Si existe
inicialmente una vacancia en el 2pr, el proceso A, denominado
acoplamiento rotacional, representa un mecanismo efectivo para
transferirla al 2pa y dejar al atomo de 0 exitado después de la
coiisidn. For otro lado, el movimiento radial de los nucleos
puede hacer que el acoplamiento entre los om lso y 2p0 sea impoar-—
tante a R ~0.5 u.a. (acoplamientos por intercambio de wvacancias
F—ED

En las discusiones de los préoximos capitulos se estimaran
las probabilidades de excitacidn por promocidn del om 4@ y cruce
de niveles, por acoplamientos rotacionales 2pc*2pq;y por inter-—

cambio de vacancias. Describiremos entonces brevemente los mode-
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lus wtilizados en los cadlculos.
b) FPromocidn del om 4+0:

En colisiones a bajas energlias, los modelos tedricos que
describen los mecanismos de creacitn de vacancias incernas tratan
el movimiento de los nldcleos en forma clasica.®-7"12 Egto permite
expresar la probabilidad de excitacidn (F) en funcidn del para-
metro de impacto (b)) y de la velocidad del proyectil (Vp). La
seccion efica: total de excitacidn se calcula integrando F(b,Vp)
sobre todos los valores de b: O = Endfp(b,Vp)b db.

Fara estimar las vacancias producidas por cruce de niveles
durante la promocidn del om 40 utilizamos el modelo empirico de
kessel ,*-* en el cual F estd dado por una funcidn escalon y es

independiente de Vp:

F{(b) = p si  b<bu«
F(b) = 0O si  brbx
siendo p una constante menor o igual que 1 y bx el parametro de

impacto con el cual se alcanza justo la distancia de acercamiento
entre los nucleos (R®), necesaria para producir el cruce de

niveles. La seccidn eficaz resulta:
OE)= K Rx=F(1-V(Rx)/E),

donde E es la energia en el sistema centro de masa y V la energla

potencial.
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c) Acoplamiento rotacional Zpo-Zptr:

El acoplamiento rotacional entre los om Zpor y 2Zpry esta
inducido por la rotacidn no adiabatica de los nlucleos, a distan-
cias internucleares menores que el radio de la capa K. En esta
region de R existen expresiones analiticas para la separacion de
enargia entre los om y las trayectorias nucleares estéan bien
descriptas por potenciales Coulombianos apantallados. Utilizando
ésto, Taulbjerg vy col.? =% extendieron un modelo previo,?-=e
realizado para sistemas homonucleares, a sistemas heteronucleares
y mostraron que P(bS Vp/W)Y vy 8=EQ(VP /W) deben ser funciones uni-
versales de los argumentos, con parametros de transformacidén de

unidades { y W dados por:

[Nk

37

(Z1i-1) (Z2-1) ((Z1+Z2~-2) /2Y=(Z1ZI2/A) ™

(Z1-1)Z(L2-1)2((Z1+Z2=2) /2)Y =R/ (Z1Z2/A) ,

gsiendo Z1 y Z2 los numeros atdmicos del proyectil y blanco,
respectivamente y A la masa reducida de los ndcleos. Los resul-
tados de esta ley de escalamiento concuerdan dentro del ~10 % con
otros cdlculos ab Initie, efectuados para sistemas particulares,
y estadn en buen acuerdo también con resultados experimenta-—
legt-12

Los resultados de la probabilidad de excitaciéon F vy la
seccidn eficaz de acoplamiento rotacional Orot estan tabul ados en
el trabajo original?-=® y ge muestran en las figs. 1-6 y 1-7.

Orot da la seccidn eficaz de produccidn de vacancias en el
2por normalizada a una vacancia en el 2pr, de manera que para

confrontar la teoria con resultados experimentales habré& que
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Fig.1-7: Seccidon eficaz de acoplamiento
rotacional 2po-2pm en funcidn de la velocidad
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conocer el ndmero de vacancias presentes en el 2po (N, Justo
antes de la colisidn de xcitacidn. Desafortunadamente estos
nuUmeros  no se conocen con precision. Fara determinarlos se han
hecho experiencias con varios sistemas colisionantes®-*7 ¢ se han
encontrado diferencias entre los valores medidos v los calcula~
dos, suponiendo una distribucidn estadistica de las vacancias en
los om.*-*9 Inclusive se encontrd que estas diferencias aumentan

con la velocidad del proyectil.
d) Intercambio de vacancias:

Otro mecanismo importante de excitacion de capas internas es
el intercambio de vacancias, producido por el movimiento radial
de los nucleos. En el trabajo de Stolterfoht?®-*?* ge puede encon-
trar una amplia discusidn de las diferentes aproximaciones utili-
zadas para describirlo. Estos acoplamientos ocurren a distancias
internucleares relativamente grandes, usualmente en la zona de
transicion de orbitales atdmicos a moleculares. Mediante este
acoplamiento se transfieren vacancias desde un om a otro mas
ligado v de la misma simetria, sin que se produzca una condicidn
perfectamente resonante. En la fig.1~-3 se puede ver un ejemblo de
este acoplamiento. La vacancia inicial del om 2p¢, producida por
acaoplamiento rotacional a R pequeflos, puede transferirse al lsg a
R ~0.5 u.a., resultando excitada la capa K del Ne en lugar de la
del 0. Otros ejemplos similares son el intercambio de vacancias
entre los om Zpo vy 3do en la colisidn Ne—Be'-=% vy entre los om
Fdo y 4fa en la colision Ne—-Mg (fig.4-14). En el primero, el
intercambio de vacancias se produce entre las capas L vy kE, mien-

tras que en el segundo se produce entre las capas L de ambos
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atomos.

Un esquema cualitativo de los om entre los cuales puede

producirse un intercambio de vacancias se muestra en la fig.1-8.

1l

!

Fig.1-8: Esquema cualitativo tipico para un aco-
plamiento por intercambio de vacancias. AE: sepa-
racion de energia entre los orbitales atomicos en
el limite de Atomos infinitamente separados, 1/m @
rango de distancias internucleares donde puede
producirse el acoplamiento.

El esquema se ha separado en tres regiones, en la region I los
estados electrdnicos congervan su cardacter atdmico y en la II1 vya
estdn bien conformados los om, s en la regidn de transicidn 11
donde se produce el acoplamiento. Usando una base de orbitales
atémicos vy el hecho que el solapamiento entre los oa, & grandes
valores de R, tienen una dependencia exponencial con la distan-
cia, Nikitin®-=° encontrd una expresidn analitica para el cocien—

te entre la probabilidad de encontrar la vacancia en el estado 2
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y la probabilidad de encontrarla en el 1 (fig.1-B). Esta expre-
sion  depende de la velocidad del proyectil y de tres parametros

AE, NI v€& en la forma

Fa exp (2 AE cos®(@/2)/m Vp) -1

Fa exp(2m AE/M Vp)—-1
donde AE es la separacidn de energlia entre los om a R=o00, 1A7 es
el ancho de la regidn donde puede producirse el acoplamiento y 8
un parametro relacionado con la forma de los niveles. En algunos

casos esta expresion se puede reducir a otra mas simple?-7»2-231
Faz = exp (- ((2 UL)*= —~ (2 UD)2r7=)y/Vp),

siendo Ul y U2 las energias de ligadura de los niveles partici-
pantes. El1 problema se reduce entonces a obtener los valores
correctos de Ul y UZ. Esto no siempre es facil porgue las ener-—
gias de ligadura dependen de la cantidad de vacancias inicialmen-—
te presentes en el om 1. Este efecto de relajacion dinamica de
los om impone un limite de validez a la aproximaciéon de electron
independiente y para superarlo se necesitan, a veces, cadlculos de
energias totales de la molécula, para las distintas configura-

ciones electrdnicas y en funcidn de R.,t-13.1.32
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1-2 DECAIMIENTOS AUGER

lLos &tomoes excitados por alguno de los procesos discutidos
en la seccién anterior, decaen al llenarse las vacancias internas
con electrones de niveles mas externos. La energia liberada puede
ser emitida en forma de radiacion (rayos—X) o entregada a otro
electrdén (efecto Auger), el cual puede resultar eyectado del
s6lido. Este Ultimo es el modo de decaimiento mas favorable para
dtomos livianos, tales como los que hemos utilizado en este
trabajo (Z§14).

Fara estimar las energias de los electrones Auger se pueden
usar varios métodos. Uno de ellos, aplicable a Atomos libres, se
basa en cdlculos de Hartree—-Fock. Aqul la energia del electron

Auger (Ee) se obtiene por:
Ee (ARC) = E(AR) - E(B,C),

donde E(A) es la energia del aAtomo con un agujero en el nivel
interno A vy E(B,C) es la energia del estado final con el atomo
ionizado v con posible excitacidn adicional. Hay pocos valores de
Ee calculados por este método; en general se estiman a partir de
las energias de ligadura de los niveles que intervienen en 1la
transicicn Auger vy de la energia de interaccidén entre los aguje-

ros del estado final U(R,C):
E(ARC) = E(A) — B(B) — E(L) - UKE,L),

siendo E(i) la energlia de ligadura del nivel i.

Cuando el decaimiento Auger ocurre en el interior de un
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sélido vy los electrones que intervienen pertenecen a la banda de
valencia, las energias Auger se pueden estimar con una expresion

similar a la anterior (ver fig.1-9):
E(AV1Vz) = E(A) - E(V;) - E(Vz) - Uef(V,:,V2)

En este caso la energia de interaccidén entre los agujeros
del estado final (Uef) estad apantallada por la relajacidén de los
electrones de la banda. FPara metales como los que hemos estudiado
nosotros, BRe, Mg y Al, la banda est& constituida por glectrones
delocalizados (s y p) y Uef resulta muy pequefro. En cambio, Uef
es importante (~7.7 eV) en materiales como el Cu, donde intervie-
nen dos electrones d y los agujeros del estados final resultan
mads localizados.?* 3=

Cuando se puede despreciar Uef, el rango de energias Auger
es aproximadamente dos veces el ancho de la banda de valencia
(ver fig.1-9). En estos casos los espectros Auger dan informacidn
de la densidad de estados de la banda, N(E), perturbada por la
presencia del agujero inicial en el carozo. En una primera apro-
®imacidn, y sin considerar el transporte de los electrones dentro
del sdlido y otros efectos, la forma del espectro Auger se puede
calcular mediante la autoconvolucidn de la densidad de estados.
Los espectros que responden a este modelo se denominan espectros

tipo banda y la intensidad Auger I(E) es proporcional a:

E
JN(E+§) N(E-$) ds, OCEZLE(D) /2

0

N(E+§) N(E—%) d;, E(D) /2<E<E (D)
0

Se obtiene un mejor acuerdo con los resultados experimen-—
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tales cuando en el cialculo de la autoconvolucion se incluye la
variacion de la probabilidad de la trangicidn Auger a lo largo de
la banda.?®-=2-=6

Los materiales que tienen Uef grande comparado con el ancho
de la banda,®-=7 por ejemplo Cu, poseen espectros Auger con
caracteristicas atdmicas, formados por varios picos angostos
correspondientes a los diferentes multipletes del estado final de
los dos agujeros. Una discusidn de estos efectos y de la relaja-
citdtn de los electrones de la banda para apantallar el agujero
interno inicial se puede encontrar en el trabajo de Mathew?-®2 y
en las referencias que alli se citan.

En esta tesis discutiremos solamente espectros del tipo
banda. Uno tipico de este grupo es el gque se muestra en la fig.1l-—
10a vy corresponde a la distribucion de electrones Auger del Al,
inducida poar bombardeo de electrones a 4.5 keV. En la fig.l-10b
se muestra también un espectro Auger del Al inducido por bombar-
deo con iones. Se puede observar que este Ultimo presenta picos
angostos superpuestos a una estructura ancha, los cuales nao
aparecen en el espectro excitado por electrones. Fara determinar
el origen de estos picaos angostos, similares a los acbservados en
espectros tipo atdmico (Uef grande) se han realizado muchos
trabajos.*-4-1-38-43 Actualmente se acepta que dichos picos pro-
vienen de transiciones Auger en aAtomos excitados que escapan del
sédlido vy decaen luego en el vacio, mientras que la estructura
Auger ancha es similar a la obtenida por bombardeo con electrones
y proviene de los decaimientos Auger dentro del soélido.

Uno de los propdsitos de este trabajo es estudiar la forma
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Fig.1-10: Espectros de electrones Auger del
Al inducidos por bombardeo con electrones (a)
e iones de Ar (b)), & 4.5 keV. Ambos espectros
fueron adquiridos con el equipo de superfi-
cies.
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de las estructuras angostas. Mostraremos que se pueden calcular a
partir de la distribuciones en energfia y en angulo de los Atomos
excitados emitidos por el sdlido.

Ll.as desexcitaciones que ocurren fuera del sdlido se producen
cerca de su superficie y por lo tanto, la energia y la poblacidn
de los niveles externos del atomo eyectado estan afectadas por la
interaccion entre éste y los electrones de la superficie. En la
seccidn siguiente discutiremos los aspectos badsicos de esta inte—

raccion.

1-3 INTERACCION ATOMO-SUFERFICIE

Consideraremas primero las transiciones electrdédnicas que
pueden ocurrir entre una superficie sdlida y un &tomo excitado, o
ionizado, que se acerca o se aleja lentamente de la superficie.
En los diagramas de la fig.1-11 se muestran los procesos identi-
ficados hasta el presente.?-%4 El proceso de neutralizacidn reso-—
nante, indicado en la fig.i~1la, juega un papel importante tanto
en el idn incidente (proyectil) como en los iones emitidos. En
este proceso se transfiere un electrdn desde un nivel ocupado de
la banda de valencia del sd6lido a un nivel de la misma energia en
el Atomo. Generalmente la transferencia electrdnica se produce a
un  nivel excitado del &tomos la neutralizacion resonante al
estado fumamental sdlo es posible cuando éste se encuentra a la
misma energia de los niveles ocupados en la banda. Si la energla
del agujero que queda en la banda, medida respecto del nivel de
vacio, es mayor que dos veces la funcidn trabajo del sdélido, se

puede producir emigsidn de electrones con energias de unos pocos
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Fig.1-—-11: Diagrama de energia para las transiciones

electrénicas entre una superficie y un atomo movi éndose
lentamente cerca de ella. a) neutralizacion resonante
(NR) , b ionizacidn resonante (IR), c) NR desde un
nivel interno, d) neutralizacion Auger (NA), e) desex—
citacidn Auger (DA), Evac: nivel de vacio, Ef: nivel de
Fermi, ¢ funcidn trabajo. (de Baragiola, Ref.1.44 ).



eV, por procesocs Auger dentro de la banda.

Otro proceso que afecta la poblacidn de los niveles externos
del Atomo eyectado es la fonizacidn resonante (fig.1-11b). Me-
diante este proceso se transfiere un electrdn desde un nivel del
atomo, a un nivel de la banda desocupado y de la miema energla.
En la fig.l—-1llc se muestra un tercer proceso resonante, een el
cual el electrdn proviene de un nivel interno de un &tomo de 1la
superficie. La desexcitacidn de este &tomo puede ocurrir mediante
wn proceso Auger, donde intervienen dos electrones de la banda.

Los otros procesos indicados en la fig.i1-11 involucran tran-
siciones Auger en el primer paso. En la neutraliracidn Auger
(fig.1-1le) intervienen dos electrones de la banda, uno de ellos
neutraliza al &tomo a su estade fundamental y la energia remanen-
te we transfiere a otro electrdn de ia banda, el cual puedea
resul tar eyectado. For ultimo un proceso que también puede produ-
cir emision electrdénica es la desexcritacrdn Auger, que ocurre en
Atomos metaestables, fig.l-lle.

Fara finalizar el capituleo 1 discutiremos como se modifican
los Hiveles de energia de los Atomos que escapan del sdlido por
la presencia de la superficie. Las expresiones que obtendremos
agqui seran utilizadas en el capitulo 6 para estimar la forma del
pico atdmico principal del espectro Auger del Al.

Los niveles de energia de un &tomo que se mueve cerca de un
salido se corren y se ensanchan por la interaccidon entre los
electrones de la superficie v del atomo (fig.1-12). El corrimien-
to en erergia se debe a la accidn combinada de tres potenciales:
1) El potencial repulsivo ariginado por el solapamiento de la

nubes electrdénicas del &tomo y del sdlido, 2Y El potencial imagen
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que actua cuando el atomo estd ionizado y 3) El potencial de Van

der Waals debido a la polarizacidn del &tomo.

nivel de
vacio T
¢
nivel de y
Fermi gl

METAL

(@) ATOMO (b) ATOMO

Fig.1-12: Esquema para ilustrar el corri-
miento vy ensanchamiento de un nivel electrdé-
nico en un 4tomo a) muy cerca, b) lejos de la
superficie del solido.

Fl potencial repulsivo tiene una dependencia aproximadamente
exponencial 1-4¥ con la distancia entre el atomo vy la superficie.
Comienza a ser significativo a una distancia &r ~ d/2 + a/2d, don-—
de d es el didmetro medio de los orbitales mas externos del &tomo
v a el parametro de red del sélido.

La atraccidn imagen entre un metal y un 1dn ubicado fuera de

la gsuperficie (solapamiento pequefo o nulo entre las nubes
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electronicas del metal y del Atomo) ha sido estudiada por Lang vy
Fohn.*-9%e  Usando una distribucidn uniforme de cargas positivas,
estos autores mostraron gue para una carga g ubicada una
distancia 8 de la superficie, el potencial imagen estad dado por:
Vim(g) = - q=/4(5-50), donde So es el centro de masa de la densi-
dad de carga en la superticie del metal. Fara el caso del Al el

potencial imagen resulta:s

Vim(G/R) = - Toh eV / (8-0.85) 1.1

La Ffuerzra de atraccidn de van der Waals entre un atomo v un
metal ha sido estudiada por Zaremba v Eohn,'-47 guienes mostraron
que el potencial atractivo estd dado por: VW) = - O/ (E-81) %,
donde C es un parametro que depende del metal y de la polariza-
cion de atomo?-2® () y S1 la posicidn de un plano de referencia
de la superficie metdlica. Fara calcular C v S1 usamos las si-—
guientes expresiones.?-4%

go Np Ea Es Ea+lEs
C = ——m—eeme e e e e e o Y 81 = 1/2 ———=m———- 5
8 Ea + Es Ea + Es

Ea es una energia caracteristica del atomo gue puede ser
tomada igual a la energia de ionizacidn, Es es una energia carac-
teristica del sdolido, usualmente aproximada por la energia de un
plasmdn de superficie y go una cantidad gue depende sdlo del
s6lido. go fue evaluada ajustando valores conocidos de C. Con
estag aproximaciones calculamos el potencial de van der Waals en
funcidn de la distancia & la superficie, para un atomo de Al
neutre <con  una vacancia interna (Vopee"W) vy para un  ion de &1

Viwn®), gue escapan del s6lido (Al). Estos potenciales resultan:
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Vnat W (57A) - 4.4 eV / (85-0.6)=F

Vian* (S/7A) - 3.8 eV / (S5-0.5)=

il

Los niveles de energia de un atomo moviéndose cerca de la
superficie de un sdlido, no solo se corren, sino también se
vuelven mds anchos a medida que aumenta el solapamiento de las
nubes electronicas del &tomo vy la superficie.?®-®° Egte ensancha-
miento es importante muy cerca de la superficie y disminuye en
forma aproximadamente exponencial con la distancia a la superfi-
cie A-‘-?Ao e:-:p(—’XS). L.os pocos valores conocidos de los pardame-—
tros IAO y'X fueron obtenidos a partir de estudios de dAtomos

adsorbidos a superficies metdlicas.?®-®3-==
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CAFITULO 2 -EQUIPOS Y METODO EXFERIMENTAL

Lazs mediciones fueron realizadas con dos equipos experimen—
tales. Uno de ellos es un dispositivo comercial@®-?* de ultra alto
vacio {uav) equipado con varias ftacilidades para espectroscopla
de superficies. El rango disponible de energias de los proyec-—
tiles en este equipo es de 0.2 a 10 keV vy las direcciones de in-
cidencia de los proyectiles y de observacion de los electrones

=

estdn f1ias. El otro equipo utilizado, FKevatrito,®-2 trabaia en
un rango de energias de ~5 a 80 keV v el angulo de observacion es
variable. Ambos equipos representan una buena herramienta para el
estudio de colisiones i1Gn—-sdlido a bajas energlas porgue se Ccom-
plementan en el rango de energias y también en la disposicion
geométrica de los cafones de iones y analizadores de electrones.

En las secciones siguientes describiremeos las principales carac—

teristicas de cada equipo y el método de medicidn.

2—1 EQUIFO DE ANALISIS DE SUFERFICIES
Z2-1—1 Descripcidn general

En la fig.2Z-1 se muestra un esquema del equipo de analigis
de superficies con las partes relevantes para nuestro trabajo. El
dizpositiveo experimental basico para efectuar las mediciones
consta de una camara de wav, un portamuestras con capacidad para
colocar unas 20 muestras, un caffén de iones (ABSY y un analizador
de energia y detector de electrones. La adgquisicion de datos

puede efectuarse en forma manual o mediante una minicomputadora.
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EG61 canén de
electrones
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— graficador

Fig.2—-1: Esquema de las partes utilizadas del
equipo de analisis de superficies.
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También se muestran en la fig.2~1 otros accesorios que, si
hien que no se usan durante la adquisicidn de espectros, son
necesarios para la preparacidn y limpieza de la muestra y para
controlar el nivel de contaminantes ©n la cdmara. Estos acceso-
rios son: Un caffon de electrones (LEG 61), un caiMon de iones
(AG2Y, wun cafdn de &lcalis y un analizador de masa de iones(en la
vista del equipo gue se muestra en la fig.2-1, los dos Jdltimos
accesorios aparecerian superpuestos al AGS y al  analizador de

electrones, respectivamante).

a) Camara de uwav y muestras:

La cAmara principal estd construida de mu-metal vy mediante
una bomba difusora, una bomba idnica y una bomba de sublimacidén
de titanio se mantiene a una presidn base de ~107*® Torr.

Se utilizaron muestras policristalinas de BRe, Mg, Al y 8i de
pureza mayor que 99.999 %, Las mismas se encuentran montadas
sobre un portamuestras con forma de disco gque puede rotar sobre
su eje y desplazarse en las tres direcciones %, y, 2. La limpieza
de las muestras se realiza erosianando SUS superficies
("gputtering") mediante bombardeo con iones de Ar a energlias de
algunos keV v S2° de angulo de incidencia (medido respecto de la
normal a la muestra)l. Fastos iones son producidos en un caffon del
tipo de catodo frio (ABZ). La evolucidn de la limpieza se contro-
la mediante andlisis Auger inducido por bombardeo con electrones
de % keV y se suspende la erosidn de la muestra cuando la concen-
tracidn de los contaminantes en la superficie (principalmente O vy
0) cae por debajo del 1 4 F-%

Hemos utilizado también una muestra de Na depositado sobre
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un sustrato limpio de Mg, preparada in situ mediante el cafféon de
alcalis. Este cafidn posee una fuente emisora de alcalis por ca-
lentamiento indirecto®-4 y una lente que permite enfocar y acele-

rar los iones hacia la muestra.

by CaMdn de iones AGS:

La direccion de incidencia de los iones estad fija y forma un
angulo de 47 regpecto de la direccién de observacién del
analizador y 45° respecto de la normal a la muestra, cuando éesta

s@ encuentra tangencial al disco portamuestras (fig.2-2).

4

disco portamuestra

muestra ‘
______ ( _ ___________ . Gnalizador
— |
1 "2
'
\%59 r/ normal a la
_______ X muestra

canon de iones

Fig.2-2: Esquema de la disposicidn geométri-
ca de la muestra, caffdon de iones y analizador
de electrones en el equipo de andlisis de su-
perficies.

La energia de los iones se puede seleccionar dentro del ran-—

go de ~0.2 a 5 keV si los iones estan simplemente ionizados vy se
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puede extender hasta 10 o 15 keV si estdn doble o triplemente io-
nirados.

Los iones son producidos en una cémara de ionizacién por
bombardeo de electrones y son analizados en masa mediante un fil-
tro de Wien. Luego de pasar por el filtro los iones son desviados
hacia la muestra mediante un cuadrupolo. De esta manera se elimi-
na la posible contaminacidn del haz por &tomos neutros no anali-
zados en masa y ademds se puede barrer una zona determinada de la
muestra.

El &rea de la zona irradiada depende de la energia del haz v
tipicamente tiene alrededor de 2 mm de diametro. Las corrientes
estdn en el rango de 107® a 10~% A para iones simplemente car-—
gados y de 1077 a 10~*® A4 para los mdltiplemente cargados.

Durante el funcionamiento del AGYH la presidn en la céamara de
wav  aumenta a ~107% Torr. Esto no afecta mayormente las con-
diciones de limpieza de la muestra porque se trabaia con gases
nobles puros, con lo cual la presidn parcial de los otros gases

contaminantes permanece en ~1073° Torr.

¢) Analizador de energia:

Los electrones emitidos a 13° de la normal a la muestra,
cuando #sta se encuentra en la posicidn usual (fig.2-2), son a-—
nalizados en energia por un analizador electrostatico hemisféri-
co. £l 4drea de aceptacidn sobre la superficie de la muestra es
mayor que el area irradiada por el cafidn de iones. Una lente
electrostdtica produce una imagen de la fuente de electrones en
la ranura de entrada del analizadaor. Esto permite mantener el

analizador alejado de la muestra, mejorandose asi la relacion
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seffal —ruido.

Antes de entrar al analizador los electrones pueden ser
acelerados o retardados. Esto da origen a dos modos de operacidn,
en wno de ellos la energia de paso de los electrones en los
sectores esféricos del analizador se mantiene constante (mddo
CAE). En este maodo, la resalucion (2 %) y la transmisiodn del
analizador permanecen constantes para aquellaos electraones con
energias (Ee) menores que la energia de paso. El otro modo de
operacion, CRR, consiste en mantener constante la relacidn entre
el potencial de retardo y la energia de paso. La inclusion del
potencial de retardo tiene par objeto mejorar la resolucion del
analizador, lo cual se logra a expensas de la transmision. En el
modo CRR la resolucidn absoluta y la transmisidn resultan propor-
cionales a la energia analizada. Todos nuestros espectros fueron
adquiridos en el modo CRR, eligiéndose valores de compromiso
entre resolucion y transmisiodn.

LLos electrones que poseen la energia adecuada recorren tra-—
vectorias comprendidas entre las dos placas del analizador vy al
salir de éste son detectados por un multiplicador de electrones
tipo ‘“channeltron'. La sefral del detector es amplificada usando
técnicas de pulsos v los datos son registrados manuwalmente o
automidticamente por medio de una minicomputadora Digital FDF-8.

Dos aspectos del analizador que discutiremos con un poco mas
de detalle son: 1) La calibracidn de la escala de energia de los
electrones y 2) La resolucidn del analizador. El primero es
impaortante porque se compararan las posiciones de los picos Auger

en nuestros espectros con las aobtenidas por otros autores y el
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segundo porqgque se comparard la forma de los picos Auger atdmicos
con resultados calculados, debiéndose conocer entonces si el
equipo. puede producir alguna modificacidn en la posicion o en la

forma de dichos picos.
d) Calibracidn de la escala de energila;

Fara efectuar la calibraciodn de la escala de energias=-=
bombardeamos la muestra con electrones acelerados a travéé de un
potencial Vf, conocido con suficiente precisidn, y observamos el
pico de electrones reflejados elasticamente en el blanco. EIl
diagrama de energias correspondiente a esta medicidn e muestra
en la fig.2-73. Todos los potenciales estdn medidos entre los
niveles de Fermi de los diferentes electrodos.

En este caso, la energla de .0s electrones respecto del

nivel de Fermi del blanco es conocida y estd dada por:
Ee = e Vf + OFf + Ekt (2-1)

donde e es la carga del electrdn, Vf la tensidn aplicada entre el
filamento vy la muestra, ©2+f= 4.35 eV la funcidn trabajo del
filamento de tungsteno vy Ekt= 0.23 eV la energia térmica mas
probable de los electrones emitidos.

Fara que estos electrones lleguen al multiplicador de
electrones, se debe sintonizar la energia de paso (T) del

analizador de manera que se cumpla:
Ee = e R + T + @sp (2-2)

donde R es el potencial de retardo seleccionado de antemano vy ®sp

la funcidn trabajo del analizador. De 2-1 y 2-2 se calcula 1la
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funcidn trabajo del analizador, que es el dnico parametro

desconocido.

1
FEkt
q>f ‘bSp

7
- 7%
filamento /t et
eciromeliro
eVt er.7E°P
¥m
blanco
Fig.2-%: Diagrama de energias utilizado en la medicion

de la funcidn trabajo del espectrdmetro, ¢5p, y la cali-
bracion de la escala de energia de los electrones.

Conociendo el valor de @sp, la energia de cualquier otro
electrdn detectado queda determinada por la relaciéon 2-2. Esta
energia estd medida respecto del nivel de Fermi del blanco y para
comparar con resultados obtenidos en fase gaseosa conviene expre-
sarla referida al nivel de vacio. En la fig.2-3 se ve que la

energia de los electrones referida al nivel de vacio de la mues—

tra estad dada por:

Feves = @ R + T + @sp ~ @m
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donde 9m es la funcidn trabajo de la muestra. En nuestro trabajo
usamas valores de 9m obtenidos de tablas,®-*® los cuales esté&n en

muy buen acuerdo con los medidos en el equipo de superficies por

Zampieri.=®-7
e) Resolucidn del analizador:

La resolucidn absoluta en energia depende de la geometria v
de la energia de paso del analizador,®-® en nuestro caso esta da-

da por:
E = 0.02 T = 0.02 (Ee-dsp)/ RR

donde se ha definido el factor de retardo RR por: RR= (Ee-0sp)/T.
Fara enérgfas de los electrones mucho mayores que Osp, el factor
de retardo representa aproximadamente el cociente entre la ener-
gia inicial del electrdn vy la energia con gque ingresa a los he-
misferios del analizador. En el equipo de andlisis de superficies
RR puede seleccionarse entre los valores 1, 2, 4, 10, 20, 40 vy
100,

LLa transmisidn del analizador disminuye con el aumento de RR
en la forma.=-2 Tram o< 0.02 Ee/ RRZ, de manera gue un aumento en
un  factor 10 en la resolucidn produce una disminucidn de la

transmisidon en un factor 100.

En el capitulo 5 compararemos la forma de los picos Auger
atdmicos del Al con resultados experimentales. Estos picos poseen
una energla Ee ~63 eV vy un ancho a mitad de altura que varlia

entre 0.7 v 2 eV. Trabajando con RR=10 obtendremos una resolucidn
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mejor que 0.2 eV vy es de esperarse entonces que el equipo no
altere apreciablemente la forma de los picos.

Fara wverificar que efectivamente la forma de los picos no
resulta afectada por la resolucidn del analizador, en la fig.2-4
mostramos el pico de slectrones (de 63 eV) eldsticamente refleja-
dos en una superficie de Al, medido con diferentes valores del
factor de retardo. Se ve en esta figura que la forma del pico,
determinada por la dispercidn en energia del haz de electrones
incidentes, no cambia para factores de retardos mayores que 10.
Como este pico es un poco m&s angosto que los picos Auger que
observaremos, el uso de RR=10 es el mejor compromiso entre reso-
lucidn y transmisidon. El ensanchamiento producido por el equipo
se puede estimar mediante un c&lculo de convolucion con  una
gaussiana de ancho igual a la resolucidn absoluta del analizador

de electrones (fig.2—-4).

£) Cabidn de electrones LEG 61:

Este cafién se utiliza para: 1) Adquirir espectros Auger ex-
citados por electrones, 2) controlar la limpieza de la muestra
mediante espectroscopia Auger, 3) calibrar la escala de energla
del analizador y 4) obtener una imagen fisica de la muestra. En
este UGltimo caso se utiliza en combinacidn con un colector de
electrones secundarios y un monitor de video.

Los electrones son emitidos por un filamento de cinta de
tungsteno, son acelerados  por dos anodos y  enfocados por  un
sistema de lentes. Fosteriormente, laos electrones pasan por un

cuadrupolo que fija la direccidén del haz hacia la muestra o barre

una porcidn de la misma. La energia de los electrones se puede
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Fig.2-4:

ENERGIA (eV)

Ficos de electrones reflejados elasticamente

en una superficie de Al, obtenidos con factores de re-—

tardo (RR)
con RR>10
dispersidn

en altura.

Gaussiana
analizador
con RR=20.

1, 2, 4, 10, 20, 40 y 100, Los picos medidos
coinciden con la linea gruesa, dentro de 1la
gstadistica. Los espectros estan normalizados

O-resultados de la convolucion entre una
de ancho igual a la resolucidn absoluta del
(dependiente de RR) y el pico eldstico medido
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seleccionar en el rango de 100-3000 eV, la corriente es del orden

de los microamperes y el diametro del haz es < 0.1 mm.

2-1—-2 Método experimental

Fara adquirir los espectros de electrones que se muestran en

este trabajo hemos seguido los siguientes pasos:

1) Limpieza de la muestra

1i) Ubicacidn de la muestra en el punto de convergencia del haz
de iones y el analizadar

iii) Medicidn de la corriente incidente

iv) Adquisicidn de los espectros por computadora

v Nuevo control de la limpieza de la muestra

Vi) Calibracidén de la escala de energla

vii) Frocesamiento de los datos

El primer paso ya fue descripto en la seccién 2Z-la. El
segundo paso consiste en hacer incidir el haz de iones sobre la
zona de la muestra donde la transmisidn del analizador es maxima.
FPara ello se dispone de una copa de Faraday y una muestra de Ta
con un centro de Al montados en el disco portamuestras. Se hace
incidir el haz de electrones proveniente del LEG 61 sobre el
centro de Al y operando sobre el manipulador del portamuestras y
el cuadrupolo del LEG 61 se busca la posicidn que produzca la
maxima sefial Auger del Al. Lueqgo se determina la posicidén del haz
de electrones con la copa de Faraday. Se apaga el cafion de elec—
trones, se enciende el de iones y operando sobre su cuadrupolo se

lo hace incidir en la copa. Finalmente, se coloca la muestra a
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medir, ya limpia, en la zona de incidencia del haz de iones.
Cuando se quiere medir la intensidad de los picos Auger, o
compararla con la de otros espectros; es necesario medir la
corriente de iones que incide sobre la muestra. Esta operacidn se
realiza con un electrdmetro conectado en la forma que se indica

en la +ig.2-5.

Muestra .1_‘ 1
e
lones ———s ) " \’——
S 2

/}\ Electrometro

-

Fig.2-5: Circuito utilizado para medir la corriente de
iones incidentes. Re es la resistencia de fuga entre el
portamuestras y masa. V el potencial aplicado a la
muestra para suprimir la emisidn de electrones secunda-—

rios. l.a posicion 2 corresponde a la de adguisicion de
espectros.
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Rf representa la resistencia de fuga entre el portamuestras
v masa, Yy su valor es *10'® n, V es el potencial al cual se debe
levantar la muestra a fin de suprimir la emision de electrones
secundarios, generalmente se usa V=50 o 100 volts. Si se trabalja
en una escala del electrémetro tal gue su resistencia interna sea
mucho menor que Rf, la corriente que se mide es la ditferencia
entre la corriente de iones incidente vy la corriente de fuga a
traves de R¥. Fara energias de los proyectiles menores que 600 eV
0 para iones mdltiplemente cargados, la corriente de fuga puede
ser del mismo orden que la corriente incidente; para medirla
basta con apagar el cafidn de iones.

Todos los espectros mostrados en este trabajo fueron adqui-
ridos por computadora. Este método tiene la ventaja de permitir
la superposicidn de barridos de un mismo espectro, con lo cual se
mejora la relacidn sefMal-ruideo. Durante la adquisicion de datos
el monitor de la computadora muestra el espectro normal N(E)
(nuiimero de cuentas por intervalo de energia) y el espectro deri-
vado dN(E)/dE. Este ultimo es util para distinguir picos pequefios
superpuestos a fondos intensos que varien en forma suave con  1la
energia. El programa de adquisicidn permite guardar uno de los
dos espectros mastrados.

Durante la adguisicidn se controla periddicamente la co-
rriente de iones incidente y una vez finalizada la medicion de
los espectros se vuelve a controlar la limpieza de la muestra pa-
ra verificar gue no se contamind durante la adquisicion.

Cuando la posicidn de los picos va a ser comparada con la de

otros espectros se calibra la escala de energia en la forma in-
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dicada en 2-id.

For altimo, los espectros se corrigen por la transmisioén del
analizador. Como esta es proporcional a la energia, se divide el
numero de cuentas en cada canal por la energia correspondiente a
ese canal. En la fig.2-6 mostramos un espectro de electrones del
Al excitado por bombardeo con iones de Ar a 4 keV, adquirido‘si—

guiendo los pasos mencionados.

2-2 KEVATRITO

Este equipo fue utilizado para estudiar la dependencia de la
forma de los espectros Auger con el dngulo de incidencia de los
proyectiles vy con &l dngulo de observacitdn de laos electrones
eyectados. No fue utilizado para comparar las posiciones y las
intensidades absolutas de los picos Auger con las correspondien-—
tes a espectros adquiridos con otros equipos, por lo tanto no fue
necesario calibrar en forma muy precisa la escala de energias, ni
medir la corriente incidente.

En la fig.2-7 se muestra un esquema con la disposicidn ex-—
perimental. Actualmente De Ferrariis®-? estid preparando una des-
cripcidn detallada de cada una de las partes del kKevatrito, no-

sotros haremos sdlo una descripcién breve de las partes utiliza-—

das.

a) Camara principal y muestras:

El wvacio en 1la cémara principal se efectua mediante una
bomba idnica de 200 1/seg, wuna bomba difusora y una bomba de su-

blimacion de titanio. Con estas bombag se alcanza una presidn ba-
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Fig.2-6: Espectro de energia de electrones
emitidos durante el bombardeo de la muestra
de Al con iones de Ar a 4 keV, adguirido con
el equipo de andlisis de superticies.
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Fig.2-7: Esquema de las partes principales
del Kevatrito.
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s 48 ~1067*%Torr.

Se utilizaron dos muestras, una de ellas es un monocristal
comercial de Si1 (1000 . ¢m), de 4 mm de ancho y pulida a espejo,
y la otra es una muestra de Al obtenida por evaporacion in situ
sobre un sustrato de Si.

En el momento en el cual se efectuaron las mediciones el Ke-
vatrito no contaba con la facilidad de limpieza de las muestras
por ‘'sputtering!, ni control de la limpieza por espectroscopla
Auger .=- 19  pPor tal motivo y para evitar que se contamine la su-
perficie de la muestra, la adgquisicidn de los espectros de Al se
efectuaba inmediatamente después de la evaporacion.

Fara la muestra de Si, antes de adquirir los espectros ha-
ciamos incidir el haz de iones sobre la zona a medir durante una
o.dos horas. En &1 transcurso de los primeros 10 o 20 minutos de
bombardeo se observaban variaciones en la emisidn total de elec—
trones secundarios y luego ésta permanecia constante. Como la
emision de electrones secundarios es fuertemente dependiente del
estado de contaminacidn de la superficie, Z-311-12  dagpués de
transcurrida «~1 hora desde que dejiaban de observarse dichas va-—
riaciones se consideraba gque la muestra estaba suficientemente
limpia v se iniciaba la adquisicidn tde los espectros.

Las muestras estdn montadas en un portamuestras cuyoc eje
principal de rotacidn, x,; coincide con el eje del analizador, ver
fig.2-8. A su vez, el eje del portamuestras es controlado por un
manipulador con el cual, ademas de las rotaciones alrededor del

eje 1, se pueden efectuar desplazamientos en las tres direcciones
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ANALIZADOR
CILINDRICO

<Y

MUESTRA

42.3° IONES

Fig.2-8: Esquema de la disposiciodn geométrica de la mues-
tra, cafién de iones y analizador de electrones en el Keva-
trito. La muestra puede rotar alrededor del eje % vy despla-—
sarse en las tres direcciones x, vy, =. El cilindro interior
del analizador, junto con el detector de electrones pueden
rotar alrededor del eje x. La direccién de incidencia de los
iones estd en el plano x-vy.

by Caftén de iones:

Los iones son producidos con una fuente de radio frecuencia
v son  acelerados por un campo eléttrico constante hasta una
enargia seleccionable en el rango de <% a BO keV. La presidn de
trabajo en la zona de aceleracidn es ~107% Torr. Luego de ace-
lerados, los iones son analizadas en masa mediante un electroi-
man. Fara mantener el alto vacio en la céamara principal y mejorar

la c¢olimacidn del haz, los iones pasan por una zona de bombeo
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diferencial con dos diafragmas pequeffos en sus extremos. El di&-
metro del haz al final del recorrido es ~0.5 mm y la dispersidn
angular O.1e,
La direccidn de incidencia de los iones se encuentra en el
P

plano x y (ver fig.2-8. y forma un angulo de 42.3° respecto del

eje x.
c) Analizador de energla y detector de electrones:

lLos electrones emitidos por la muestra son analizados en
energia mediante un analizador electrostaticeo de simetria cilin-
drica v luego colectados por un multiplicador de electrones tipo
"echanneltron'. La ubicacidn del analizador dentro de la camara de
wav se muestra en las figs.2-7 y 2-8.

El cilindro interno del analizador y el detector de elec—
trones estdn montados en forma tal que pueden rotar en forma con-
tinua alrededor del eje del analizador. Esto permite medir dis-
tribuciones en energia de electrones para diferentes angulos de
observacion. El cono de aceptacidn del analizador es Z.2Z® y  la
direccion de observacidn puede desplazarse sobre un cono de 4.3
de semiapertura (fig.2-8).

Cuando se coloca la superficie de la muestra cerca del plano
xy, de manera que los iones incidan en forma rasante, se pueaden
observar los electrones emitidos a angulos rasantes, en la direc—
cion del haz incidente (posicidn 1 en la fig.2-8). En estas con-
diciones la zona irradiada por el haz es grande, pero, no se pro-
ducen desenfoques en el analizador porque éste ve una zona "pun—
tual'. En cambio, para otras posiciones de observacion (2) este

efecto puede ser significativo. For tal motivo para incidencia
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rasante sdlo se han tomado espectros cerca de la posicidn 1.

Colocando la muestra en el planag xz, la direccion de inci-
dencia de los iones forma un dngulo de 47.7° respecto de la nor-
mal a dicha muestra. En estas condiciones se pueden observar las
electrones emitidos en la zona de reflexidn especular del haz
(posicidn 2 en la fig.2-8) vy rotando el cilindro interior respec-—
to de esa posicidn ge puede obtener informaciodn de la distribu-—
cidn angular de los electrones eyectados.

tLa resolucidn del analizador depende de la posicidn de la
fuente de electrones, definida por la zona de la muestra bombar-
deada por el haz. Diversas mediciones efectuadas para varias
posiciones de la muestra indican que la resolucidn debe ser menor
0o a lo sumo igual a 1.5 %

lLos electrones que poseen la energia adecuada describen
trayectorias entre los dos cilindros, escapan por el agujero de
salida del cilindro interior y pasan por uno de los seis diafrag-
mas colocados entre el detector v el analizador (fig.2.7). Selec—
cionando el diafragma se selecciona el angulo de aceptacion del.
analizador. Fara buscar la mejor condicidn de enfogque el detector
estd montado de forma tal que mediante un tornillo micrométrico
puede ser desplazado en el planc de la drbita que describen los

electrrones.

Finalmente los pulsos del detector son amplificados, discri-
minados v convertidos en pulsos TTL. La adguisicidn de los datos
se efectua en forma manual o automatica por medio de una micro-
computadora ROCKWELL AIM &65. l.a adquisicidn automatica de datos

puede realizarse de dos maneras diferentes, elegidas por
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"software'. En una de ellas el tiempo de acumulacidn de cuentas
en cada canal es constante y en la otra es inversamente propor-
cional a la corriente de iones incidente sobre la muestra. En
esta ultima configuracidén las mediciones resultan independientes
de las posibles fluctuaciones del haz.

Ademds de los programas de adguisicidn el sistema posee
programas de procesamiento de los datos y de transferencia a otra
computadora DIGITAL FDF 11, m&s poderosa que la AIM 63. Fara con-
cluir esta seccidn se muestra en la fig.2-9 un espectro Auger

del 51 inducido por iones de Ar a 20 keV, adquirido con el kKeva-

trito.
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Fig.2-9: Espectro de electrones Auger del Si
inducido por bombardeo con iones de Ar a 20
keV, adquiride con el Kevatrito.
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CAFITULO 3 - SIMULACION POR MONTE CARLO

En esta seccidn describiremose el programa de computacidn
utilizado para simular las trayectaorias y los eventos de excita-
cidtn en colisiones de iones con soélidos. Diversos problemas
inherentes a las colisiones de &tomos con solidos, tales como

—r

determinacidn de rangos,<-1* desplazamientos atomicos, ®-#
"gputtering"> - vy emisidn de electrones Auger, - 4"% han sido
estudi ados mediante simulaciones numeéricas basadas en el métoda
de Monte Carlo. En las publicacionss mencionadas se pueden encon-
trar las descripciones detalladas de cada programa. Nosotros
modificamos el programa TRIM ("transporte de iones en la mate-
rial) Ty para incluir los procesos de excitacion y  para
seqguir a los dtomos excitados hasta que se produzca su decaimien—
to dentro del solido o afuera del mismo.

Cada historia se inicia con una dada energia (Ep), direccion
vy posicidn del proyectil y termina cuandeo la energia de éste cae
por debajo de un valor prefijado o cuando el proyectil escapa del
stlido. Las particulas se mueven en segmentos rectilineos, cam—
biando su direccidn en colisiones binarias con Adtomos del blanco
situados en el extremo de cada segmento. Se supone que el blanco
es amor+o con aAtomos situados al azar. La distancia entre dos co-
lisiones sucesivas, L., estd dada por L= N-*/%, donde N es la den-
sidad atdmica del blanco.

lLos proyectiles pierden energia en las colisiones con los
nucleos del blanco v en interacciones ineldsticas con los elec-

trones del so6lido. En cada colisiton el proyectil transfiere una
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energia T al atomo del blanco y sale de la colisidn con una
energia E-T, siendo E la energia del proyectil antes de la coli-
si6n y T funcidn del Angulo de dispersidn. Si T es mavor gque 1la
energla de cohesidn del sélido, el &tomo blanco se pone en movi-
miento y colisiona contra otros atomos, generandose asi la casca-
da de colisiones.

La dispersién nuclear determina entonces parte del frena-
miento de los proyectiles y también sus trayectorias. La forma
mis rigurosa de obtener los angulos de dispersiédn es a través de
evaluaciones numéricas de 1la integral de dispersion clasica.
Algunos de los programas de simulacion existentes uWtilizan este
méetodo de cdlculo, el cual tiene como principal desventaja el
elevado tiempo de computacion gque requiere. El programa que
adaptamos naosotros utiliza para el cdlculo de los angulos de
dispersidn una expresion analitica simple,®-* que posee una des—
viacion tipica del 1% respecto de las evaluaciones numéricas™-=,
Fara describir el potencial interatdmico se utiliza un potencial

de Thamas—-Fermi con la aproximacion de Moliere.S-%

El Angulo de dispersidn azimutal © se obtiene mediante
@=20M Rn, donde RN es ur nimero elegido al azar, uniformemente
distribuido entre O y 1.

En cada colisidn se calcula el pardmetro de impacto p median-

te p = PmaxfFn?72, donde Rn es otro numero elegido al azar ¥ Pmax
es el paradmetro de impacto ma&Ximo. Pmex se obtiene a partir de
N=/3 p o.® = 1, siendo N la densidad de &tomos del solida.

El frenamiento de los proyectiles debido a la interaccion
ineldstica con los electrones del sélido se obtiene, despreciando

la dependencia con el pardmetro de impacto, usando E.=N=7% G (E),
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donde S ez la seccidn eficaz de frenamiento electrénico. Fara
bajas energias resulta Se=k E*=, siendo k el pardmetro de {trena-
miento de Lindhard y Scharff.®-7 lLLa dependencia del frenamiento
electronico con p puede ser importante a bajas energfas, =-3
pero, para proyectiles pesados como los que Nemos estudiado
nosotros, la degradacidn en enegia estid determinada principalmen-—
te por el frenamiento nuclear y, por lo tanto, despreciar la de-
pendencia con p no deberia alterar significativamente los resul-
tados.

Todos aguellos atomos del blanco gue adqguieren energlia ci-
nética suficiente como para producir escitaciones en colisiones
posteriores con otros dtomos del blanco son considerados como
nuevos provectiles vy sus trayectorias son seguidas hasta que se
frenen o escapen del sélido.

Fara la mayor parte de los cadlculos que realizaremos @s su-
ficiente con seguir a las particulas respecto de un eje fijo, la
normal a la superficie de la muestra. Después de cada colisibon se
calcula el a&ngulo de emergencia de la particula, respecto de este
eje. Con este angulo se calculan las posiciones (referidas a la
superficie) donde se producen las colisiones de excitacion o los
decaimientos Auger.

En cada colisidn primaria entre el proyectil y los Aatomos
del blanco (p-b), y 2n cada colisidn secundaria entre dos atomos
del blanco (b-b), el programa calcula la probabilidad que se
produzca  wuna vacancia interna en el a&tomo del blanco {(recordemos
que no se estudia la produccidn de vacancias en el proyectil).

Cuando se trata de colisiones simétricas (entre dos atomos 1~
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guales) se suponen iguales probabilidades de excitacidon para cada
dtomo colisionante. El mecanismo de creacidn de vacancias depende
de la energia de los proyectiles y de los numeros atdmicos de los
proyectiles y los blancos utilizados. 6i bien el cdlculo especi-
fico de la probabilidad de excitacidn serd discutido en la sec—
cidn siguiente, podemos adelantar aqui que para que se produzca
la excitacidn es necesaria una colisidn violenta. En esta coli-
sidn los nucleos deben acercarse mas que una dada distancia
critica (Rc) . En los casos que hemos estudiado estas distancias
criticas son menores que 1 A y para alcanzarlas se necesitan
tipicamente energlas mayores que 1 keV.

El programa que hemos utilizado considera que cada Atomo co-—
lisiona con otro gue estd en reposo y no tiene en cuenta la po-
sibilidad de colisiones simultdneas u otros efectos que provienen
de interacciones miltiples.>®-® Egtos efectos pueden representar
una limitacidn seria en simulaciones donde se describe el movi-
miento de &tomos lentos (energias del orden de las decenas de
eV). En cambio, es de esperarse que modifiquen poco nuestros re-—
sultados porgue se describe solamente la parte mas energeética de
la cascada de colisiones, donde los efectos simultdneos son muy
poco probables.

Para estudiar con el brograma de Monte Carlo la emisidn de
electrones Auger es necesario seguir a cada dtomo excitado hasta
que se produzca la desexcitacion. Fara cada atomo excitado se
calcula, al final de cada segmento de trayectoria i, la probabi-
lidad que se haya producido la transicidn Auger (Fa). Esta proba-
bilidad se obtiene mediante Pa = 1l-exp(—t/Tsol), donde Tsol es el

parametro que representa la vida media de la vacancia dentro del
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s6lido y t el tiempo que emplea el &tomo excitado en recorrer la

distancia L. A Pa e le suma un nimero elegido al azar Rn,
uniformemente distribuido entre O vy 1. Si Pa + Rn es mayor que |
se considera que se produjo el decaimiento. Si Fa + Rn < 1 sge

repite el procedimiento para el segmento de trayectoria siguiente
y asl sucesivamente, bhasta que se ubica la posicidn donde se
produjo el decaimiento. Fuede ocurrir tambieén que el Aatomo exci-
tado escape del sdlido conservando la vacancia interna. En estos
casos la transicidn Auger ocurre en el vacio, cerca de la super-—

ficie del sdlido.

Los decaimientos que ocurren dentro del so6lido dan origen

a electrones Auger con wuna cierta. probabilidad de escapar
del s6lido. Esta probabilidad de escape se puede calcular por
exp(-x/Cl), donde % es la pasicidn donde se produjo el decaimien-—

to (medida desde la superficie del sdlido) y Cl el camino libre
medio de los electrones Auger dentro del sdlido. De esta manera
se puede dividir al sdlido en capas y calcular el numero de
decaimientos en cada capa, luega, la suma de estos nuameros,
multiplicadas par la probabilidad de escape de los electrones
debe ser proporcional a la intensidad Auger correspondiente a los
decaimientos dentro del sdlido (estructura ancha del pico Auger).

En forma similar, el numero de Atomos emitidos por el sdélido
con  una vacancia interna serd proporcional a la intensidad Auger
atdmica (drea de los picos angostos). Camparando los resultados
de la simulacidn con los experimentales podremos obtener informa-
cidn tanto de los procesos de excitacidn como de la transicidn

Auger. En particular, a partir de las distribuciones de energias
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de dangulos de los atomos excitados emitidos se puede calcular

la forma de los picas atdmicos. Esto dltimo serd descripto en el

capitulo 6.

En el apéndice 1 se presenta un listado del programa de

simulacidn adaptado para estudiar las colisiones Ar-Al a 4 keV,

v la informacidn necesaria para la utilizacidn del mismo.

A0l
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CAFITULO 4 - EXCITACIONES DE CAFAS INTERNAS

En este capitulo estudiaremos algunos aspectos de los proce-—
s0s de excitacidn de capas K y L en colisiones a bajas energias
de iones pesados con sdlidos. Consideraremas sdlo la excitacidén
de los dtomos del blancoe, en la tesis de G. Zampieri®-* vy en las
raferencias que se citan alli se discute la excitacidn del pro-
vectil. Como ejemplo de capa ¥ estudiaremos la excitacidn del EBEe
producida por bombardeo con proyectiles de nimeros atdmicos Ip de
4 a 10 y por Ar y Kr. Como ejemplc de capa L discutiremaos 1la

excitacion de Mg y Al inducida por bombardeo con gases nobles.

4-1 CAFA kK

Existen varios trabajos previos realizados a energias ma~
vores que las gque usamos nosotros y cuyos resultados serdn utili-
zados en la discusidn de los procesos de excitaciaon. For ello
comenzaremos esta seccidn refiriéndonos a ellos.

-

Terasawa Yy col.®-* midieron los rayos—X de la capa K del Be
aemitidos durante el bombardeo de un blanco gruesoc de Be con
proyectiles de Zp de 1 a 18 y energias de impacto entre 13 a 600
keV. Calcularon las secciones eficaces de produccidn de vacancias
. en Re a partir de las intensidades de rayos—X, del factor de
fluorescencia del Be y del fremamiento de los proyectiles en el
stdlido. No consideraron en el calculo la posibilidad de excita-
ciones en colisiones simétricas entre atomos del blanco. Fiacen-

tini y Salin4-= confrontaron estos resultados con los derivados

de su teoria sobre acoplamientos rotacionales entre los orbitales
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molecul ares (om) 2pag y Z2pr en la colision p-b. Encontraron
diferencias entre la teoria y los experimentos en el caso de Ne-
Be vy las atribuyeron a posibles excitaciones por distribucion de
vacancias kK-L entre los om Zpo vy Zdo .

For otro lado, Benazeth y col.?-2 midieron las intensidades
de electrones Auger del Be baio bombardeo de provectiles pesados
en el rango de energlas de 10 a 100 keVY., Estos autores encontra-
ron secciones eficaces de excitacidn diferentes a las obtenidas
por Terasawa®-* y las atribuyeron al valor incierto del factor de
fluorescencia del Re. Estimaron la probabilidad de excitacidon en
colisiones b-b vy encontraron que era pequeffa para el rango de
energias vy los proyectiles utilizados. Finalmente Scharnagl vy
Hink4-¥ midieron los rayos—-X producidos en una 1lamina de BRe,
bombardeada con proyectiles de ZIp 1 a § vy energias de 10 a 120
keV. Los datas fueron discutidos en términos de los acoplamientos
rotacionales 2Zpo-2pmr en la colieidn proyectil—-blanco (p-b) vy un
numero determinado de vacancias iniciales en el orbital atdmice
(oa) 2Zp del proyectil.

flueda abierta la pregunta sobre los roles relativos de las
colisiones b-b y p-b en la excitacion del Be y la determinacion
de los mecanismos de excitacion a energias menores que 10 keV. En
este rango de energias se inicia la excitacion y la medicién de
los umbrales de excitacidn puede dar informacidn sobre los meca-
nismos dominantes.

En la siguiente seccidn presentamos las mediciones de elec—
trones Auger del Be bombardeado con iones de Ne, Ar vy kEr a 45° de

P

incidencia v en el rango de energias de 2 a 10 keV. Fosteriormen-—

te discutimos estos resultados y los obtenidos previamente por
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los autores mencionados, utilizando para ello los datos calcula-

dos con el programa de Monte Carlo.

4-1~1 Resultados experimentales

Estudiando la dependencia de las intensidades Auger con  la
energia de los proyectiles (Ep), se puede obtener informacidn
sobre los procesos de excitacidn. Las intensidades, o valores
representativaos de las mismas, se obtienen a partir de las die—
tribuciones de energia de los electrones tales como la que se
muestra @n la fig.4~1 para Ar & 4.9 keV sobre Be. Fara medir
la intensidad o 4Area del pico Auger necesitariamos restar el
fondo de electrones secundarios. Esto es dificil de hacer «in
cometer errores grandes, particularmente cerca del umbral dles
extitacidn, porque el fondo de electrones secundarios varia mucho
v con  una dependencia poca canocida con la energia vy tipo de
proyectil.

Como no se observan cambios en la forma del pico Auger al
variar Ep v &l tipo de provectil, se puede elegir coma valaor re-
presentativo de la intensidad a la altura del pico Auger, medida
desde la extrapolacidn del fondo de electrones secundarios de al-
ta energia (fig.4—-1). La altura fue medida a una energlia de 8.3
eV por dos razones: 1Y El mdaximo de la estructura Auger se en-
cuentra aproximadamente & esta energia 2) estd suficientemente
cerca del barde de alta energia como para hacer la extrapolacion
del fondo de electrones secundarios sin riesgo de cometer errores
grandes. En la zona de bajas energias resulta mas dificil deter-—

minar el fondo de electrones secundarios porgue alli tiene mayor

73



4.5 keV Ar ‘B'e

N
|
|

N{E {lunid arb.)

I
=
L

! 1 \;‘”"**«'u:-, .
50 70 90 110
ENERGIA (eV)

Fig.4-—-1: Distribucion de energia de electrones emitidos
durante el bombardeo de una muestra de Be con iones de Ar" a
4.5 keV. ta linea de trazos representa la extrapolacién del
fondo de electrones secundarios de alta energia, I la inten-
sidad Auger. La energia estad referida al nivel de vacio de
la muestra. El espectro de fue adquirido con el equipo de

-andlisis de superficies.
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perndiente v se superpone la cola de electrones Huger degradados
en energla. Dado que los datos estan edpresados . en unidades
arbitrarias, =1 uso de otra energia cercana como medida de la
intensidad Auger hubiera sido eguivalente. El fondo de electranes
secundaricos se calculd ajustando la funcidn NE)=A+EB/ (E-Eo)™ a la
zona de alta energia del espectro, donde A, B, Eo v n son los pa-
rametros a optimizar.

En la fig.4-2 se muestran las intensidades Auger correspon-
dientes a los tres proyectiles utilizados: Ne, Ar v Er simple vy
doblemente ionizados, en funcidn de la energlia del proyectil. Se
pueds ver que la forma de las curvas es similar para los ftres
provectiles vy que las intensidades decrecen con el aumento del
nimero atomico del proyectil. Se observd también gue, dentro de
los errores experimentales, las intensidades son independientes

del estado de ionizacidn del proyectil incidente.

41 -2 Discusion

&K Excitacion de la capa kK del Be a energias menores que 10

Uno de los propdsitos de esta seccion es discutir para eneyr-
gias menores que 10 keV si las excitaciones del be se producen an
colisiones asimétricas, p~b, o en colisiones simétricas b-b.

Veamos que debe ocurrir si las excitaciones se producen  en
las colisiones p—b. En primer lugar, para los proyectiles wtili-
rados los posibles mecanismos de excitacion son diferentes. B
las figs. 4-3 b, ¢ v d se muestran los diagramas de correlacion
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Fig.4-3: Diagramas de correlacidh para los sistemas

a) He-BRe, b) Ne-Be, c) Ar—-Be y d) bKr-Be. Los posibles
mecanismos de excitacidn de la capa k del Be estan indi-
cados par flechas y circulos.
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correspondientes a los sistemas colisionantes, construidos i~
guiendo las reglas de Rarat-Lichten®-®, 4111 se puede ver que las

vacancias de la capa B del Be se podrian producir por al

acoplamiento rotacional Zpog-Zpir vy distribucidn de vacancias K-L
entre los om Zpo y 3do, b) Ar—-Be: promocidon del om JZdo vy acopla-
miento rotacional 3do-Idr-3déd y c) kEr-Be: acoplamiento rotacional
entre los om 3do-3dh-3dd luego de producirse una vacancia en el
oa Ad del Er por promocidn del om 4f0. Fara que estos mecanismos
sean posibles es necesario que en el momento de la colisidn  de
excitacidn haya al menos una vacancia en los orbitales xternos
del proyectil. El hecho gque no se produzcan saltos en las inten-
sidades Auger al cambiar el estado de carga de los proyectiles
artes de entrar al sdlido, " estid de acuerdo con observaciones
previas que sugieren gue los proyectiles se neutralizan al llegar
a la superficie.?-* Habria que encontrar entonces un  mecanlsmo
que 2xplique la presencia de la vacancia en las capas xternas
del proyectil para hacer posibles los acoplamientos indicados en
a), by v ).

Discutamos ahora la posibilidad de excitacidn en colisiones
b--b. El mecanismo de excitacion seria, fig.4-3, el acoplamiento
rotacional entre los om 2po=2pfrr. En este caso siempre hay vacan-—
cias en el om Zpm, lag cuales pueden ser transferidas al Zpo si
se alcanzan distancias de acercamiento suficientemente peque-
MNas.*-7

En las colisiones simétricas, ademdas de considerar el meca-
nismo de acoplamienta, se debe considerar si la energia transte-—
rida por los proyectiles a los dtomos de Be es suficiente para

que en una colisidn posterior se produzca excitacion de la capa
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K. La maxima energia gque un proyectil puede transferir a un atomo
del blanco es 1Ep, donde’X=4 Mp Mt/ (Mp+ME)Y= (Mp vy Mt son  las
masas del proyectil y del blanco respectivamente). En trabalios
anteriores, realizados a energlias cercanas al umbral de excita-—
cidn, se ba mostrado gue cuando dominan las colisiones b-b las
intensidades Auger graficadas en funcidn de’YEp, resultan inde-
pendientes del tipo de proyectil.®-®=% [La fig.4-4 muestra las
mismas intensidades de la fig.4-2 graficadas en funcion de FTEp.
éhora, dentro de los errores experimentales, los datas para los
tres proyectiles coinciden vy tienden hacia una misma energla
umbral de <2 keV. Este valor de energia umbral estd en buen
acuerdo con el valor, 2.9 keV, que predice la teoria para acopla-
mientos rotacionales 2pd-Zpa en colisiones Be—Be.4-7

Usando un potencial interatdmico de Moliere<-'© calculamos,
para la energia umbral medida, la distancia de acercamiento
maximo (Rc) entre los dos atomos de Be. El valor obtenido, Rc
~0.28 u.a., es menor que la suma de los radios medios de la capa
. del Be (~0.%4 u.a.), tal como se deberia esperar para acopla-
mientos rotacionales.

La preponderancia de las colisiones b-b en la excitacidan del
Be a energias debajo de 10 keV, estd en desacuerdo con las supo-

e

siciones previas®-*"% gue las excitaciones a energias mayores que
10 keV se producen en las colisiones p-b. Resulta entonces inte-
resante estudiar cuando las colisiones p-b comienzan a ser mas

importantes que las b-b, y como depende este efecto de la energia

v el ndmero atdmico de los proyectiles.
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Fig.4—4: Intensidades Auger experimentales del Be en
funcitn de la maxima energia que un proyectil trans-
fiere a un &tomo de Be (JEp). Los simbolos llenos co-
rresponden a la simulacidn por Monte Carlo de los e-
ventos de excitacion en colisiones t-t, normaitizados
a Ep = 6 keV. Las barras representan los errores es-
tadisticos tipicos de la simulacion.
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b)) Fucitacion de la capa K del Be a energias mayores que

10keV:

Fara discutir los procesos de excitacidn de la capa K del Re
a energias mayores gue 10 kel utilizaremos los resultados previos
(Ref. 4.2,4.3) de secciones eficaces de produccidn de rayos—X
(e En la fig.4-5 se muestran los valores de O para proyec-
tiles de Ip de 4 a 10, en el rango de energias de 15 a 80 kel
Coma se dijo anteriormente, en estos trabajos se considerd que
las vacancias eran producidas, en todo el rango de Ep, en coli-
siones asimétricas vy no se tuvo en cuenta la posibilidad de
excitaciones en colisiones b-b. En la fig.4-3 las secciones
eficaces aparecen ordenadas, salvo para @l Ne, en forma decre-—
ciente con el aumento de Ip. Este efecto estd en aparente acuerdo
con &) un radio medio de capa E mds reducido y una mayor repul-
sidn Coulombiana, y b) una disminucidn del ndmero de vacancias en
el na 2p del proyectil, a medida que aumenta Ip.

Fara todos los proyectiles indicados en la fig.4-5 O« esta
dada por Qu=W N Orot, donde W es el factor de fluorescencia del
Re, Nrr el namero inicial de vacancias en el om Zpry Orot la
seccidn eficaz de acoplamiento rotacional 2Zpo-Z2phr. La mayor sec-
cidn eficaz para el Ne fue atribuida a posibles acoplamientos de
distribucion de vacancias entre los om Zpo-Zdg.*-~

8i las excitaciones ocurren en colisiones p-b, deberia obte-
nerse el mismo ordenamiento de Ox cuando se trabaja en las uwni-
dades reducidas de Taulbjerg y col.®-7 (seccidn 1-1). Esto debe
ser asi porgue en estas unidades Orot es independiente de ZIp vy

solamente influiria la disminucidn de Mt con el aumento de Zp.
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En la fig.4-6 se muestran las secciones eficaces de produc—-
cion de rayos—X en funcion de las velocidades de los proyectiles
en unidades reducidas (ur). Se puede ver en esta figura gque se ha
invertido el orden para velocidades de los proyectiles menores
que Q.1 ur, los proyectiles mads pesados tienen ahora >secciones
eficaces ¥ mayares (0.1 ur corresponde a 40 keV para B, 7& keV
para N y 173 keV para Ne). Este resultado parece indicar que las
excitaciones no se pueden atribuir solamente a las colisiones
p—bi se deberi incluir la posibilidad que haya excitaciones en
colisiones b-b, ain en este rango de energlas.

Fara separar las contribuciones provenientes de las coli-
siones de excitacidn p—-b y b-b utilizaremos el programa de Monte

Carlao discutido en el capitulo 3.

¢) Simulacidn por Monte Carlo:

En primer lugar utilizaremos el programa para reproducir la
dependencia de las intensidades Auger del Be con Ep, en las coli-
siones con Ne, Ar vy Er a Ep<l0 keV. En este caso hemos considera-
do que las excitaciones ocurren principalmente en las colisiones
simétricas. No podemos estimar la creacidn de vacancias en coli-
siones p—-b con proyectiles de Ar o kKr, porque no se Cconooen
modelos apropiados para describir las excitaciones en esos siste-
mas. En cambio, conociendo la energia y el parametro de impacto
(elegide al axar) en cada colisidn b-b se puede calcular la
probabilidad de acoplamiento rotacional Zpo-2pf, Orot (ver apén-
dice). Ademds, conociendo la posicidn donde se produijo la excita—

ciodn, «, se puede estimar la probabilidad de escape del electrdn
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Auger mediante exp(-x/Cl), siendo Cl= 6.1 ﬁ, el camino libre
medio para electrones de 100 eV en Be.®-1* Finalmente con Orot v
la probabilidad de escape de los electrones se pueden obtener
valores proporcionales a las intensidades Auger. Debemos mencio-
nar aqui que en la simulacion no hemos considerado el movimiento
del Atomo durante el tiempo gue transcurre desde que se weita
hasta que decae. Esto pedria modificar los valores absolutos de
las intensidades Auger, pero, como en nuestro caso estamos compa-
rando s6lo las dependencias con Ep y en unidades arbitrarias, es
de esperarse que no altere apreciablemente las canclusiones. En
la eimulacion de la emicidn de rayos—X, que poseen longitudes de
escape mucho mayores que los electrones, este efecto es aun
menos importante.

En la fig.4-4 e comparan los resultados de la simulaciodn
con las intensidades Auger experimentales, normalizados para Ar a
4 keV. Se puede ver alli que considerando solamente las coli-
siones b-b, los datos experimentales son reproducidos (dentro de
los errores estadisticos y experimentales) en todo el rango de
energia de los proyectiles.

En el sistema Ne—-Be no hay excitaciones en colisiones p-b a
energias menores qué 10 keV por dos razones: 1) la energia umbral
para acoplamiento rotacional es ~13 keV<4-7 y 2) la distribucién
de wvacancias FK-L es extremadamente improbable en este rango de
energias, comenzando a ser competitivo con el acoplamiento rota-
cional recieén a Ep ~100 keWV. De la misma manera, el acoplamiento
rotacional 3Ido-3dN—-3dé en colisiones Ar—-Be requiere energlas
considerablemente mavyores que las usadas en nuestros wperimen—

tog. 2-4
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Fara simular las mediciones de rayos—X4-=+4-% gtilizamos un
tratamiento similar, con una probabilidad de escape de los rayos-
X igual a la unidad. En las colisiones de Be, R, C, N, 0O vy Ne
cobre Be calculamos Npb y Nbb, el ndmero de vacancias producidas
en colisiones p—b v b-b respectivamente, suponiendo que existe
una vacancia inicial en el om Zprr.

En la fig.4-7 mostramos los cocientes Npb/Nbb para Ep=20 LeV
y diferentes Zp. La fuerte dependencia con Ip puede entenderse
cuélitativamente como el resultado de dos efectos: 1) los provec-
tiles mas pesados desplazan una mayor cantidad de atomos del
hlanco que los provectilds méds livianos, aungque la maxima energla
que pueden entregar es menor,?-12 2) A bajas energlias la seccion
eficar de acaplamiento rotacional Z2pog-2pff decrece rapidamente con
el aumento de Ip.

For otro lado, los cocientes Npb/Nbb aumentan rapidamente con
la energia, tal como se muestra en la fig.4-8. Esto es conse-
cuencia de varios factores: 1) La dependencia de Orot con la
energia, 2) el desplazamiento de atomos blancos mas energeticos a
medida que aumenta Ep, v 3) la dependencia del numero total de
blancos desplazados con Ep.

Encontramos también que la profundidad media donde ocurtren
las colisiones de excitacidn b-b es algo mayor que aquella donde
ocurren las p-b y ambas profundidades crecen al aumentaf Ep. Esto
no es importante cuando se observan ravos-—X, los cuales poseen
longitudes de escape grandes comparadas con las profundidades
medias donde se producen las excitaciones, pero puede ser signi-

ficativo cuanda se observan electrones Auger ya que poseen longi -~
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tudes de gscape mucho menores.

La intensidad total de produccion de rayos—-X, Y», se puede
escribir como la suma de las contribuciones de las colisiones p-b
y bbbz

Y=Y ot Y pe= W N (p) Npw +W NT(Be) Now,

donde W es el factor de fluacrescencia del Be v No{p) (Nr(ke)) el
mimero inicial de vacancias en el om 2prr en la colisidn de exci-
tacidn asimétrica (simétrica)l.

Fara comparar los resultados de la simulacidn con los expe-
rimentales se necesitarian los valores de W, NT v sus variaciones
con Ep, los gue no son conocidos hasta el presente. En particular
la dependencia de W con Ep ha sido estudiada en algunos sistemas
colisignantes.9- 1519 'y o] caso de excitaciones de la capa bk en
colisiones Ne-Ne, W aumenta con la energia del proyvectil y muy
rapidamente cerca del umbral de excitacidn.

5i los proyectiles fuesen neutros dentro del sélido 1la
teoria predice,®-** en el limite de bajas velocidades, los si-
guientes numeros de vacancias iniciales en el om Zpr: Nrr(Be)=Z,
Nrr(p)= 5/%, 4/3, 1, 2/3 yv 0 para B, C, N, 0 y Ne, respectivamen-
te. En wperimentos de creacién de vacancias en capa K en otros
sistemas livianos y en nusstro rango de energias, e han encon-
trado valores de Nif mucho menores gue los que predice la teo-
ria.4-*¥ Se ha observado también que estos valores aumentan
ligeramente con el aumento de la velocidad.

Aungue no se conozcan los valores de Ny W, se puede obte-
ner irformacion de los casos limites, aquellos donde dominan las

calisiones p-b o las b-b. For la +ig.4-7 podemos concluir gue

89



cuando se usa Be como proyectil, las colisiones secundarias crean

a4 1o sumo un pequeffo porcentaje de las vacancias. Luego Y™ ~¥x_,.

For el contrario, en el caso de proyectiles de Ne las excita-
ciones son producidas preferentemente en colisiones b-b,
Y*¥~ . Esto es asi porque Nbbi::*Npb y, como hemos mencionado
arvriba, se puede esperar que NT(Be) sea mayor que Ner(p). For lo
tanto, para estos dos proyectiles se puede obtener informacidn

acerca de la variacidn de W#¥Nmr del Re con la energia del proyec—
til, a partir de los cocientes R entre los datos euperimentales v

los calcul ados, donde:

RS oo e = Nif(Be) W/Wo

para los sistemas Be-RBe (Ne-Be). Aqui Y*.., €5 el valor experi-
mental de las intensidades totales de produccidn de rayos—-X4-% vy
Wo=Tx10"% gl factor de fluorescencia del Be medido por impacto de
electrones,.?- 18

En la fig.4~-9 se muestra la dependencia de R con la energla
de vimpacto media “E* a la cual se producen las colisiones de
excitacion. Estos valores de <Er* fueron obtenidos mediante el
programa de Monte Carlo. Se ve que existe un muy buen acuerdo
entre los datos del Be y los del Ne, lo cual confirma la hipote-
sis que en ambos casos las excitaciones se producen en las coli-
siones simeétricas Be-Be.

También se muestra en la fig.4-9 los resultados para el
sistema B-Be, suponiendo que las colisiones p—b dominan la pro-

duccién de vacancias (ver fig.4-7). Aqui resulta R~NH(B) W/ Ws vy
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Fig.4-9: Cociente R = Ny W /Yo entre las intensidades de ra-
vos X medidas y calculadas en funcidn de la energia de im-
pacto a la cual se produce la colisidn de excitacion <E:>».
lLos datos experimentales fueron tomados de los trabajos de
Terasawa (Ref.4.2) y Scharnagl (Ref.4.53). Ny es el numero de
vacancias en el om 2pr,(Ve = 3Zx10-2 el factor de fluorescen-
cia del Be medido por impacto de electrones yW el Ffactor
correspondiente al bombardeo con iones.

lo Gtnico que cambia respecto de los sistemas Re-Be v Ne—-He es el

aproximacion  Yxayx

de Nrr, que debe ser menor para B gque para BRe. Aungque la

no es tan buena como en el caso de Ee-Ee,
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los cocientes NIT(ERe) /Nr(R) , para distintos valores de <E>, ~1.4,
pstan cercanos al valor tedrico de 1.2 gque se calcula del modelo
de distribucidn estadistica de vacancias Z2prr.9-14

Como Nir debe ser aproximadamente constante a bajas energias,
se piensa que la variacion de R cerca del umbral de excitaciones
se debe a una disminucidn de W, similar a la encontrada previa-

mente en colisiones Ne—-MNe.<%-17
4.1.% Conclusiones

Fodemos resumir las conclusiones obtenidas para la ekcita-—
cidn de la capa K del Be en la forma siguiente:

1} En el rango de energias bajas, algunos keV, las excita-
ciones se producen principélmente en colisiones simetricas entre
dtomos de Be en la cascada de colisiones. La dependencia de las
intensidades Auger con la energia y tipo de proyectil pueden ser
reproducidas por simulaciones de Monte Carlo, suponiendo que las

wcitaciones ocurren por acoplamiento rotacional Zpo-—-Zph. Se

necesita una energia umbral de 1 keV, en el sistema centro de
masa, para alcanzar las distancias internucleares donde este
acoplamiento comienza a ser etectivo.

2 Se discutieron resultados previos sobre la emision de
rayos—X del Be bombardeado por proyectiles pesados. Se encontrd
gue estos resultados estan fuertemente atectados por los procesos
de excitacion gque ocurren en la cascada de colisiones generada
por el proyectil.

) Se extendid a blancos solidos la observacion de la fuerte
dependencia del Factor de fluorescencia con la energia del

provectil, cerca del umbral de excitaciodn.
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4-2 CAFPA L

En esta seccidn extenderemos la discusidn de los procesos de
excitacion a la capa L de sélidos de Mg v Al, bombardeados con
iones de gases nobles a algunos keV. Son numerosos los trabajos
previos realizados con estos sdlidos, aqui mencionaremos so6lo
aquellos que tienen una estrecha relacidn con los aspectos que
discutiremos. Fara una bibliografia mas completa habria que refe-
rirse a algunos de las revisiones existentes.®-®-=c

Nuevamente el primer paso es determinar si las roitaciones
ocurren en las colisiones asimétricas entre el proyectil vy el
atomo del blanco, o entre atomos del blanco, en la cascada de
calisiones. 8i las excitaciones ocurren en las colisiones b-b
tendremos que analizar los diagramas de correlacidn de los siste-
mas Al-Al o Mg—-Mg. Afortunadamente Sabelli y col.?*-#* han calcu-
lado las energias de los om para el sistema Al-Al en funcion de

la distancia internuclear (fig.4-10).
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%) m,  o~Ll_ lm (Ref.4.21)
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En este diagrama se ve que si en la colisidn se alcanzan
distancias de acercamiento menores que ~ 1 u.a., entonces puede
praducirse la excitacidn de la capa L de unc de los dos atomos de
Al por promocion del om 4f0. Si las vacancias se originan en las
colisiones p-b habrd que analizar en cada sistema colisionante
cuil es el mecanismo de excitacidn y a qué energia del provyectil
comienza a ser efectivo.

wisten varios trabajos realizados a energlias de los proyec-—
tiles cercanas al umbral de excitacidn.®-@-®.,4.22-2F  n estos
trabajos se encontrd que los datos experimentales se pueden ex-
plicar correctamente suponiendo que las excilitaciones acurren en
las colisiones simetricas. A energlas mds altas las excitacibneg
fueron atribuidag®-#e.s.24-28 4 colisiones p—-b. M&s aun, Ffueron
observadas weitaciaones de capa L en colisiones asimeétricas en
fase gaseosa en el rango de energias de 35 a 600 keV,s-Fe—z27

Nosotros adquirimos espectros Auger del Mg bombardeado por
iones nables a energlas entre 0.5 y 10 keV vy comparamos las
intensidades Auger con las correspondientes para el Al.?-% (uego
adaptamos el programa de Monte Carlo para estudiar las distribu-
ciones de las posiciones de excitacidn vy de 1los decaimientos
Auger en colisiones Ar-Al. La comparacion de las intensidades
Auger experimentales con los datos de la simulacion nos permitio
estimar el rango de energias donde las colisiones asimétricas Ar-

Al empiezan a producir una cantidad significativa de “eita-

ciones.
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4-%—~1 Resultados experimentales:

En la fig.4-11 se muestra un espectro Auger tipico del o
obtenido por bombardeo con iones de Ar a 4.3 keY. Nuevamente
resulta dificil separar el espectro Auger del fondo de electrones
secundarios cerca del umbtal de excitacion, con lo cual las in-
tensidades Auger totales son dificiles de obtener. $Sin embargo,
se puede obtener informacion de los mecanismos de excitacion a
partir de las aAreas de los picos atdmicos y sus variaciones con
la energia y tipo de proyectil. Como estos picos son mas angos-—
tos, tipicamente de 1 o 2 eV de ancho a mitad de altura, son
relativamente mis faciles de separar del resto del espectro. Ge
debe tener presente gue el origen de los picos atdmicos (decai
mientos afuera del solido) es diferente que el de las estructuras
anchas (decaimientos dentra del sdlido) y estas estructuras pue-—
dern tener diferentes dependencias con la energia, con el angulo
de incidencia de los proyectiles y con el angulo de observacion
de los electrones (ésto serd discutido en el capitulo 6)

En la +ig.4-12 se presentan resultados previos®-® de las
intensidades Auger atomicas del Al en funcidn de la energla de
los proyectiles, a, Yy en funcidn de la maxima energia que los
proyectiles pueden transferir a los dtomos del blanco, b. Se ve
en la fig.4-12 b que los proyectiles mds pesados originan  inten—
sidades Auger que tienden a una energia umbral comuan de ~ 0.9

keV, mientras que el He v =21 Ne poseen compartamientos diferences
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Fig.4-12: Intensidades Auger de la linea prin-
cipal del Al en funcidn a) de la energlia del
proyectil, Ep, v b)Y de la maxima energia trans-—
ferida en la colisidn proyectil-Al (Ref.4.9).

En las figs.4-13 a y b se muestran resultados similares
para un blanco de Mg. Aqul los proyectiles m&s pesados, incluyen—
do el Ne, dan intensidades que tienden a una energia umbral de -~

0.3 keV y nuevamente el He presenta un comportamiento ligeramente

diferente al de los demds proyectiles.
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4-2-2 Discusidn

Las energias umbrales medidas para los provectiles mas pesa-
dos en Mg y Al corresponden a distancias criticas de 1.3 v 1.1
. a. respectivamente. Esto estd en buen acuerdo con la suposicidan
que a bajas energias las excitaciones se producen por promocidn
del om 4fo en las colisiones simétricas (tig.4—-10). En el caso
del Mg no hay cdlculos para las energias de ligadura de la mole-
cula Mg-Mg en funcidn de la distancia internuclear. 5Sin embargo,
por  estar compuesta por dtomos ligeramente mas livianos gque la
moleécula Al-Al, los om estan menos ligados v es de esperarse que

la distancia critica Roc(Mg) sea algo mayor gque para Al.

£l cazo de los praoyectiles mas livianos es diferente, tanto
el He como el Ne a Ep < ~i.1 keV originan intensidades Auger cdel
Al mavores que los proyvectiles mas pesados. Esto pareceria indi-
car que en ese rango de energias las colisiones p-b Juegan LN
papel importante en los procesos de excitacidn. Es dificil deter-—
minar cual es el umbral de energia para estos proyectiles porgue
a energias menores que 600 eV la corriente del hazr de iones es
muy pequeffa yv la relacion seffal-ruido en los espectros se vuelve
muy pobre. Este efecto es particularmente importante en el caso
del Mg porque tiene wuna energlia umbral de excitacidn menor que el
Al. Creemos que la baja corriente del caffdn de iones no nos
permitid acercarnos suficientemente al umbral de excitacion del
Mg como para observar el apartamiento de las curvas de intensi-—
dades Auger vs Ep, tal como se observa para Ne-—Al. Nétese que el

apartamiento en Ne—-Al comienza a observarse para intensidades
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tres ordenes de magnitud por debajo de las intensidades maximas,
mientras gue en Ne-Mg hemos medido en total solo tres drdenes de
magni tud (ver figs.4-12 v 4-173).

Veamos ahora cuales podrian ser los mecanismos de excitacidn
en colisiones Me—-Al o Ne—-Mg. En el diagrama de energias de la
fig.4-14 se ve gue el proceso de excitacidn mas importante en una
calisidn  Ne-Mg ocurre en el 2p del Ne por promocidn del om 440.
Esta promocidn del 4f0 da origen a la emision de electrones Auger
del Me.*-* £1 sistema Ne—-Al tiene las mismas correlaciones gue el
de Ne-Mg y se espera que ocurran los mismos procesos de excita-
cion.

Una de las formas de excitacidn del 2Zp del Al o del Mg seria
mediante acoplamiento rotacional 3do-3dr-3dé si se alcanzan dis-—
tancias de acercamiento suficientemente pequeflas, 0.2 uw.a. (ver
fig.4-14). Comao para alcanzar estas distancias se requieren ener-
gias mucho mayores que las que usamos en nuestros wperimentos,
debe descartarse este mecanismo. Los mecanismos posibles de exci-
tacidn a energlias mas bajas son procesos de dos pasos: 1) en 1la
primera parte de la colisidn se promocionan uno o dos electrones
del 4fg vy 2) durante la separacidn de los nucleos v a distancias
relativamente grandes, * 2 u.a., se produce un  acoplamiento de
distribucidn de vacancias L. entre los om 3dog y 4f0. Estos meca-
nismas han sido estudiados®-*® en colisiones en fase gaseosa para
el sistema Na*-Ne. En este caso se encontraron valores de 0.5 a
0.4 para las probabilidades de gue una de las vacancias origina-—
das en el 44d pase al 3do para Ep=6 kel

Fara estudiar estos procesos donde se transfiere mas de un

alectrdn los diagramas de correlacidn dejan de ser apropl ados.
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For ejemplo, uno de los efectos que estos diagramas ne tiene en
cuenta  es que la energlia de ligadura del om 44¢Q serd distinta si
se promocionan dos aelectrones en lugar de uno, con lo cual  tam-
bien serd distinta la probabilidad que se produzca un  acopla-
miento por distribucidn de vacancias L. Un estudio detallado de
pstos  acoplamientos requiere el conocimiento de las curvas de
energlias totales de la molécula en las distintas configuraciones
v o oen funcidn de la digtancia internuclear.®*-28 Egte calcoculo esta
fuera del alcance de nuestro andlisis.

El caso He-Mg o He—Al es similar al de Ne-Mg o Ne-Al. En la
fig.4—-15 se muestra un esguema de las correlaciones He-Mg, cons-
truido siguiendo las reglas de Rarat-Lichten.®-% Se ve que la

wcitacion del 2p del Ne podria occurrir mediante un procesn de
distribucidn de vacancias L, siempre y cuando se produzca previa—

mente una vacancia en el 3Ado.

Volviendo al caso de los proyectiles mas pesados, &r, Hr y
Xe, habiamos visto gue cerca del umbral de excitacidn las vacan-—
cias se producen preferentemente en las colisiones simetricas.
Cabe hacerse la pregunta si es posible que se produrcan excita-
ciones en las colisiones p-b vy en caso afirmativo a que energla
comienzan a producir una cantidad significativa de excitaciones.
Responderemos a esta pregunta para el caso de colisiones Ar—-Al.
Fara ello compararemos los resultados experimentales con los

obtenidos con el programa de Monte Carlo.
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Fig.4-15: Diagrama de correlaciones diabaticas
para el sistema He-Mg, construido siguiendo las
reglas de Barat-Lichten (Ref.4.6).

a)Simulacion por Monte Carlo

L.oes datos experimentales que poseemos son las intensidades
Auger atodmicas, en unidades arbitrarias y en funcion de la ener-
gia del proyectil. Como los picos atdmicos estdn  formados por
electrones que provienen de decaimientos Auger fuera del sodlido,
la intensidad Auger atdmica debe ser proporcional al numero de
Atomos que escapa del sédlido conservando un agujero en la capa L.

Estos numeros se pueden calcular con la simulacion de Monte
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Carlo. Mostraremos con cierto detalle este cdlculo porgue servira
también para caracterizar algunos pardmetros del programa, los
cuales serdn utilizados en las secciones siguientes.

El primer paso es determinar, tal como hicimos para el
estudio de la excitacidn de la capa kK, diénde ocurren las excita-
ciones. Observando los diagramas de correlaciones para los siste-
mas  Al-Al vy Ar—-Al (figs.4-10 v 4-16) e ve que la promocidon del
om 440, que en ambos sistemas da lugar a las excitaciones del &p
del Al , ocurre a distancias internucleares diferentes. For lo
tanto en la simulacidn habr& que usar diferentes distancias
criticas (Rc).

El modelo utilizado para calcular la probabilidad de excita-
cion, tanto en las colisiones p-b como en las b-b, 2s mucho mas
sencillo que en el caso de excitaciones de la capa . 8i la
distancia de acercamiento maximo en una dada colisidn es menor
que la distancia critica correspondiente se considera que se
produce la excitacidn en el &tomo de Al4-2=2-2F (ver apéndice). En
el caso de colisiones simétricas se considera que sdlo uno de los
Atomos colisionantes se excita, siendo iguales las probabilidades
de excitacion de cada uno. Como distancia critica para las coli-
siones simétricas se uséd?-? Rc(Al-AL)=0.53 A, mientras que para
las colisiones asimétricas se usd Rc(Ar-Al)=0.38 A. Este
ultima fue elegido en base al trabajo de Schneider y col.%- %%,
quienes estudiaran las excitaciones de la capa L. del Si en coli-
siones en fase gaseosa  Siv-Ar. Estos autores analizaron en
detalle las procesos de excitacidn Y utilizaron una

Re (83i-Ar) =0.358,. Comparando los diagramas de correlaciones Si-@r
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v  Al-Ar encontramos que un valor adecuado para describir la

excitaciones en el Al es Rc(Al-—-Ar)=0.38 A.
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Fig.4-16: Diagrama de energia de om adiaba-
ticos (diabdticos en linea de trazos) para el
sistema Al—-Ar (Ref.4.29).

Hay trabajos recientes de simulacidn por Monte Carlo®-=e-=2
en los cuales se estudiaron las intensidades Auger absolutas para
Ar—Al a esnergias mayores que 10 keV. En estos trabajos se utilizd
urn mismo valor de Re para las colisiones b-b v p-b. Este valor de

Fe, ©.4 A, es cercano al que utilizamos nosotros para las coli-
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siones p-b y fue obtenido como pardmetro de ajuste en la compara-
cion de intensidades experimentales y calculadas. El uso de
Fe=0.4 A también para las colisiones b-b disminuye la influencia
de estas colisiones. Si bien ésto no afecta mayormente a los
resultados para enetrgias mayores que 10 keV (rango en que dichos
autores trabajaron) impediria determinar correctamente los roles
relativos de ambos tipos de colisidn.

Una vez que se ha detectado una excitacidn, vya sea &n  una
colisidn p—~b o b-b, se sigue al atomo excitado hasta que decae ©
bien hasta que escapa del sdlido, tal como se describid en el
capitulo . La distancia recorrida por los atomos excitados y la
probabilidad de escapar del sdlido sin decaer dependen fuertemen-—
te del valor usado para la vida media de la vacancia L dentro del
stlido (Tsol).

En la fig.4—17 se muestran las distribuciones de las posi-
ciones de excitacion del Al para proyectiles de Ar a 2 keV y 45«
de incidencia. A estas energias solo las colisiones b-b son
efectivas. La distribucidn presenta una forma asimétrica vy la
mavoria de las excitaciones ocurren entre 2 y 16 A, con un maximo
a ~7 A de brofundidad. Se ve también que bay excitaciones -hasta
profundidades mayores que 20 A. En la fig.4-17 se muestra, junto
con las excitaciones, las distribuciones de las posiciones de los
decaimientas para tres valores diferentes de la vida media:
2¥10Q=r= 0 O oy 107® Fl primer valor corresponde al calculo de
la vida media para transiciones en el vacio,?- < el segundo es el
valor observadao en blancos sdlidos9-= = vy gl tercero 1710 de este
altimo. Estas distribuciones son similares a las obtenidas pre-

viamente por Andreadis v col.?-23 Los simbolos en el eje vertical
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Fig.4—17: Distribucidn de las posiciones de excitaciodon
y decaimiento Auger obtenidas por simulacidn de Monte
Carlo. @-Excitaciones de la capa L del Al en colisiones
blanco—-blanco para proyectiles de Ar a 2 keV y 45 de in-—
cidencia. Distribucidn de las posiciones de decaimiento
para tres valores diferentes de vida media de la vacancia
L. dentro del SOIidD:<>-T501=10“155eg,(j—T501=10”‘45eg, v
[j¢501=2x10“‘3seg. Los simbolos sobre el eje vertical son
proporcionales al nimero de adtomos excitados emitidos del
sdlido.
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son proporcionales al namero de atomos excitados eyectados. Vemos
que para una vida media de 107'¥ geg los Atomos ol tados
decaerian casi en la misma posicidn en la cual fueron excitados vy
la probabilidad que escapen del sdlido manteniendo el estado de
svcitaciodn serfia ouy baja. Fara Tsol=Z#107*¥ sgeg los 4dtomos
vcitados decaerian leios de donde fueron excitados v muchos de

ellos podrian escapar sin decaer.
Fara seguir con los cdlcoculos necesitamos elegir un valor

—

apropiada para el pardmetro Tsol. Una forma de hacerlo®- @
comparar los valores experimentales con los calculados de los
cocientes entre las intensidades Auger debidas a decaimientos
dentro v fuera del sdlido (cocientes, c, entre las &areas de los
picos atdmicos vy  las estructuras anchas del espectro Auger).
Estos cocientes pueden poseer errores debido a 1) la incerteza en
los valores de la profundidad de escape de los electrones Auger
en sdlidos vy 2) la dificultad de obtener el &rea de las estructu-
ras anchas. En la fig.4-18 se muestra un espectro Auger del Al v
la distribucitn de los electrones Auger generados en el interior
del sdlido,y que supuestamente pudieron escapar sin pérdida
apreciable de energia. Esta dltima fue obtenida del trabajo de
Fowell.®-=4 En la tabla 4-i1 se muestran los valores experimen—
tales de los cocientes C para energias de 2 y 10 keV. En  esta
tabla se muestran tambidén los valores calculados de los cocientes
C. FPara este cdlculo se utilizd una probabilidad de escape de los
electrones Auger del tipo exp(-x/Cl) con Cl=4.7 A el camino

libre medio de los electrones Auger del Al y 3 la posicidn de los

decaimientos medida desde la superficie. Se puede wver que el
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Fig.4-18: a) Espectro Auger del Al inducido por bombar-
deo con iones de Ar a 2 keV, adquirido con el equipo de
superficies. b) Distribucion de los electrones Auger que
escapan del sdlido sin pérdida apreciable de energilia

(obtenida de Ref.4.34).
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mejor acuerdo ocurre para Tsol ~107'% geqg, lo cual es un resulta-
do interesante ya que concuerda con los valores de la vida media

en s8lidos medidos por otros métodos. -3=

Tabla 4~1. Valores calculados vy “perimentales entre las

intensidades Auger correspondientes a decaimientos

dentro yv fuera del sdélido

Teol (seg?

Ep (keV)

2 0L D06 [T 1.4 G, 04

L 0,02 025 & O 20

En la fig.4-19 comparamos las intensidades Auger experimen-—
tales con los valores calculados de las cantidades de Jdtomos
®xcitados que escéparon del sdlido, en funcidn de la energla de
los provectiles. S muestran por separado las contribuciones
provenientes de colisiones p~-b y b-b. Los datos de la simulacidan
fueron normalizados para una energia de los proyectiles de 2 keV
(s6lo para las colisiones b-b). Se ve que la suma de ambas con-
tribuciones estd en buen acuerdo con los resultados ®perimen—
tales y con 1la suposicidn previa®-8-%.4-22-23 que a Ep<dd keV
dominan las colisiones b-b. Las colisiones p—-b comienzan a produ-
cir una cantidad significativa de excitaciones a energlas mayores
que ~4, keV. Es importante mencionar que cambiando ligeramente el

valor de la distancia critica para excitaciones en colisiones Ar-—
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Al, cambia fuertemente el umbral de excitacidn, por ejemplo si
usamos Rc(Ar—-Al)=0.4 A en lugar de 0.38 A el umbral se corre

aproximadamente 400 eV hacia energlas mas bajas.
4,.2.3 Conclusiones

Fodemos resumir los resultados de esta seccion en la si-
guiente faorma:

1) Hemos adquirido espectros de electrones Auger del Mg
inducidos por bombardeo con iones de He, Ne, Ar v Kr a energias
menores que 10 keV. Encontramos que las intensidades Auger grafti-—
cadas en funcidn de la maxima energia que un proyectil puede
transferir & un &tomo del blanco tienden, a una misma energla
umbral QEp ~0.5 keV, vcluyendo el caso del He. Esta energila
umbral estd en buen acuerdo con la suposicidn que a bajas ener-
gias las excitaciones se producen preferentemente en las coli-
siones simétricas. En el caso de los proyectiles mas livianos, He
y Me, habria que analizar mas profundamente la posibilidad de que
se produzcan excitaciones en colisiones p-b mediante acoplamien-
tos de distribucidn de vacancias.

2) Comparamos los valores experimentales y los calculados de
los cocientes entre las intensidades Auger correspondientes a
decaimientos dentro v fuera del sdlido. Encontramos que la vida
media de la vacancia L del Al es ~107*% geqg, en buen acuerdo con
resultados previos obtenidos por diferentes métodos “perimen—
tales.?-=F FEgto pareceria indicar que la cascada de colisiones
practicamente na afecta 2l valor de la vida media.

) A energias menores que ~5 keV las intensidades Auger del

Al se reproducen bien con la simulacidn de Monte Carlo, conside-
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T

experimenta a Ep=2 keV.
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rando que las excitaciones ocurren en las colisiones simeétricas.
A energias mayores que ~4 keV las colisiones p-b comienzan a
producir una cantidad significativa de excitaciones, pasando a

ger las colisiones dominantes a partir de -9 keV.
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CAFPITULOG S5 ~ IDENTIFICACION DE ESTRUCTURAS AUGER

LLos solidos que hemos estudiado (Be, Na, Mg, Al v Si) se
caracterizan por paoseer picos Auger compuestos por una estructura
ancHa y superpuesta a ésta uno o mas picos angostos. Hay amplio
acuerdo en identificar las estructuras anchas como provenientes
de transiciones Auger dentro del sélido, donde intervienen dos
electrones de la banda de valencia . Estas transiciones son del
tipo EVV en Be vy Lz,=VW en Mg, Al vy Si.

Las estructuras angostas han sido atribuidas a decaimientos
Auger fuera del sélido, en adtomos que escapan con una vacancia
interna. L.a identificacidn de los picos angostos (o atdmicos) no
resulta tan clara como la de las estructuras anchas. Aqui los
procesos de neutralizacidn e ionizacidn, que tienen lugar en el
dtomo eyectado mientras atraviesa la superficie, determinan los
estadas iniciales de la transicidn fuera del sédlido. Estos proce-—
s0S pueden depender de la energia y de la direccidn con que
escapan los atomos excitados.

Hay varios trabajos anteriores™- 179 en los cuales se ha discu-
tido la identificacicdn de los picos atdmicos en los espectros de
Mg, Al v Si. Aparentemente existe buen acuerdo en asignar el pico
principal del Mg vy Al a las transiciones: Mg*® KIs®2p®ig23p~rMg™
k2s®2pels y Al™® H2s®2p®Is=Ip=-3Al* KI2s®2p*3Isip respectivamente. En
cambio no resulta tan evidente la identificacidn del pico atdmico
principal del Si®-Z.2-68 ¢ de los picos atdmicos menores que apare-
cen en los diferentes espectros estudiados. Tampoco se entiende
bien la relacidn que se observa entre las intensidades de los picos

de un mismo espectro.
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Cuando se comparan los espectros Auger obtenidos en fase
gaseasa, por @jemplo®-? Na*->*Ne, con los picos atdmicos de los
espectros Auger de sdlidos se observa gue generalmente hay méas
picos en los espectros de fase gaseosa. Tal efecto ha sido discu-
tido previamente por Zampieri y ¢pl.®-29712 para el caso Ne-Mg.
Esta discusidn se basa en el andlisis de los procesos de ionizacidn
resonante gue pueden ocurrir mientras el &tomo escapa del sélido
(seccidn 1-3). Siguiendo esta idea, en las secciones siguientes
identificaremos los picos atdmicos del Na v del Ee. Fosteriormente
presentaremos evidencias de la existencia de un pico atdmico menor
del espectro Auger del 51, el cual no habia sido observado antes

porque esta ubicado justo en el borde de alta energia de la estruc-—

tuwra Auger ancha.
S5~1 IDENTIFICACION DEL FICO AUGER DEL S0ODIO

Emperaremos discutiendo el caso del Na porque es el mas senci-—
Ilo. En el estado fundamental tiene una configuracidn K2s=2pels vy
por lo tanto, cuando se origina una vacancia 2p puede haber transi-
ciones Auger solo desde un estado inicial neutro.

En la +ig.S-1la mostramos el espectro del Na obtenido por
bombardeo con Ne a 4 keV. Como el tipo de muestra utilizada tiene
incidencia en la discusidn de los resultados, comentaremos breve-
mente su preparacion. Se limpid una muestra de Mg mediante bom-
bardeo con Ar, tal como se describid en la seccidn 2-1 vy luego se
depositd una capa de Na con el caffon de &lcalis, controlando que no
haya contaminacion apreciable de oxigeno.

En la fig.35~1 se muestra también el espectro del sustrato de
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Mg limpio (antes de la evaporacidn). Comparando ambos espectros de
la fig.3—1 se observa que en el (a) aparece el pico de Na a 2%5.2
eV y el pico atdmico del Mg se ha desplazado en Q.7 eV hacia
energias mds bajas. Este desplazamiento en la seffal de Mg indica un
corrimiento en la funcidn trabajo de la muestra (@,) debido a la
deposicidn del &lcali. L« funcidn trabajo para la muestra de Mg
con Na evaporado estd dada por®-1?! @, =@ugiimpie — 0.7 €V = I  aV.
Esto indica que la capa de Na es muy delgada, menor gque una monoca-
pa, porque si fuese gruesa la funcidn trabajo seria 2.7 eV, la del
Na purao.®-31=

~

En la fig.5-2 se muestra el espectro de electrones gque

L T T T I T T L) ¥ 7 T L] L L l T T T T
| Na'-Ne
- 6.0 keV
L0
1]
C
-
=
=z
1 A i ¥ i 1 1 L 1 l 1 1 TR | I 1 1 1 Il
20 25 30 35 L0

ENERGIA (eV)

Fig.%-2: Distribucidn de energia de electro-
nes obtenidos por bombardeo de um blanmco gase—
os0 de Ne con iones de Na a 6 kel (de Ref.5.9)
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resulta de bombardear un blanco gaseoso de Ne con Na* a 6 keV.=-7%
Fn esta figura aparecen los picos que provienen tanto del Ne (A, R,

C, a, b y c) como los del Na (D, E vy F). Las transiciones y las co-

rrespondientes energias Auger, corregidas por efecto Doppler
son:®-*
(D) H2ls®2p®igR——wpRe=2Dpe 25.7 eV
() H2s=22p®3Isip——- " 29.8 eV
(F) KZ2s22p®igid——— " 1.1 eV
o 3Ip=

L.a pregunta que surge de la observacidn de ambos espectros
(fig.5-1 vy 8- esg por gue& en el espectro del s6lido aparece
sdlo una de las lineas del Na?. Fara responderla debemos analizar
el diagrama de energias de la fig.3-3. Vemos alli que las configu-
raciones iniciales para el atomo de Na correspondiente a las tran-
siciones E y F tienen energias de icnizacidn menores o similares &
la funcian trabajo de la muestra. Si los atomos excitados que
escapan del sdlido tuviesen esas configuraciones se ionizarian en
forma resonante (seccidn 1-3) ya que estos procesos tiene probabi-

lidades de transicidn mayores que la de los procesos Auger. De ésto

se concluye que la transicidn mas probable es la D.
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Comparando
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que
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los espectros Auger del Be inducidos por

iones

obtenidos de la tabla de
Ref.5.9.

IDENTIFICACION DEL. FICO ATOMICO DEL BERILIO

iones vy

S8 ve qQue son muy parecidos. Esto indica

en el espectro inducido por iones la mavoria de los decaimien-—

Algunas de las peculiaridades del

SON: 1)

Aparece un pico angosto a 102

inducido por electrones yv 2) la estruc—
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tura KVW se extiende hacia energias un poco mas altas. El borde de
altas energias aparece a 109.5 eV, mientras que en el inducido por
electrones esta a 108 eV.

Fara identificar el pico atdmico que aparece a 102 eV utili-
zamos el diagrama de niveles de energias de la fig.5-5, construido
a partir de las tablas de Moore®™-*= y de espectros Auger en fase
gaseosa.®-3*4 G§i el Atomo de Be escapa en un estado inicial de iadn
Bev 1s2s® =5, al atravesar la superficie puede neutralizarse por
captura resonante de un electrdn de valencia®-1® a los estados
Be® 1s2s®2p F, =P. Captura a configuraciones Be® 1sZs® nl con n:3
no es resonante porgue la energia necesaria para ionizarlos a Re™
182s8® es menor que la funcidn trabajo del Be, .9 eV.®-*% Los
estados excitados 1sis®2p P, “F pueden decaer a estados £i-

nales 1s¥2s =8 vy 1s®2p=F con energias Auger:

(1) B e m [ 522y FF-e—=101.0 eV
(2) AP 1 §22p FP————102.1 eV
(3 Fpmmm ] 822y BG—m——104.9 @V
(4) AP 1§22 RGe———106.8 eV

Nosotros creemos que el pico atdmico observado corresponde
principalmente a las transiciones (1) y (27, no resueltas por
nuestro equipo xperimental. Las transiciones (3) vy (4) caen
justo sobre el borde de alta energia y por lo tanto podrian dar

cuenta, Jjunto con (2), de la pequeffa diferencia entre los bordes
Al
de alta energias en los espectros inducidos por electrones y por

iones.

8i el Atomo excitado eyectado, EBe* 1s2s® 25, no se neutraliza
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al atravesar la superficie decaeria a Be®" ig*® S pmitiendos un e
lectron Auger de 96.1 eV. El hecho que este pico no se observe in-
dica que los pracesos de neuwtralizacion resonante son mas rapidos
aque el efecto Auger.¥ % Con este argumento podemos suponer que o

tras transiciones de Be* a Be®" tales como Re*ie(Z el T

Be=v 1% 1g v ptras con energlias Auger entre 100 v 10X eV deben
contribuir débilmente al pico atédmico.

Finalmente deberiamos considerar transiciones desde estados
iniciales Be® 1sZeZp® a Re" is®2s %35 o Be™ 1s*2p *p, las cuales dan

electrones  Auger con energias mayvores o iguales que 108 eV, Voo

1
-

lo tanto podrian contribuir tambidn al corrimiento observado en

borde de alta energia.

L.a existencia de picos atdmicos en el borde de alta energla se
puede analizar experimentalmente cambiando el angulo de incidencia
de los provectiles v el angulo de observacidon de los electrones
emitidos.®-1*¢ Como el pico atdmico del Re es muy pequefio v dificil
de observar, a menos que los espectros tengan una relacidn seftal -
rurdo muy busena, discutiremnns la existencia de un pico atdmico del
$i uwbkicado Justo en el borde de alta energia del espectro Auger. La
existencia vy posicion de este pico fue predicha anteriormente por

Whaley v col.=-=

S5 IDENTIFICACION DE UN FICO ATOMICO EN EL ESFECTRO AUGER

DEL SILICIO

En la fig.5-6 se muestran dos espectros Auger del $i1 produci-

dos por bambardeo de Ar a 20 keVY v un dngulo de incidencia de los

proyectiles de 47.7° regpecto a la norma. a la muestra. El espectro
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Fig.5—~&: Distribuciaones de energia de electrones emitidos du-
rante el bombardeo de una muestra de S5i con iones de Ar a 20
keV, 47.7° de incidencia, y &) 559, b) 86 de &nqulo de obser-
vacion (los &ngulos estan medidos respecto de la normal a la
muestra). Notese que en el espectro (b) ha disminuido notable-
mente la cantribucidn del interior del sélido (estructura Auger
ancha), mientras que la intensidad de los picos atomicos prac-
ticamente no ha cambiado. En la zona del borde de alta energia
del espectro Auger ha aparecido un hombro cuyo comportamiento
se asemeja al de un pico atémico. Los egpectros fueron adguiri-
dos con el Kevatrito.
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(a) fue adguirido con un dngulo de observacion de los electrones 8.
de 38 y el (b) con B,=86°, éste ulfimo corresponde a observacidan
casi rasante. En el espectro (a) se observa la estructura ancha
corregpondiente a la transicidn Auger L=,xVW y varios picos atomi-
cos. Whaley v Thomas®-= propusieran un modelo detallado que da
cuenta de las principales caracteristicas del espectro. Segun ese
modelo, ademids de los picos atdmicos indicados como A, B, C, D vy F,
deberia existir otro pico atbmico, &, ubicado en el borde de alta
energia de la estructura ancha. Los autores consideraron que este
pico podria ser la causa del ensanchamiento que se observa en el
espectro inducido por iones, cuando es comparado con el inducido
por electrones. Este efecto es similar al observado en la seccidn
anterior para el espectro del Re.

Otros autores®-*7 también observaron el corrimiento del borde
de alta energia v lo atribuyeron a efectos que tienen lugar dentro
del sdlido durante la cascada de colisiones.

Nosotros tratamos de ubicar la presencia de un picao atdmico en
la zona del borde de alta energia variando el Aangulo de observacion
de los electrones emitidos. En la fig.5-6b se muestra un espectro
Auger del 8Si para observacidn rasante. En esta figura se ve una
gran variacion de la intensidad en las estructuras anchas, mientras .
que los picos atdmicos cambian poco. La disminucidn en la contribu-
cidn de los decaimientos dentro del sdlido se debe a la pequefia
longith de atenuacion de los electrones Auger. Los electrones que
escapan del sdlido a angulos casi rasantes deberian sufrir, en
promedio, una mayor cantidad de colisiones ineldsticas que aguellos
que escapan a angulos mas cercanos a la normal a la muestra. fAde—

mas, los electrones son reflejados en la superficie hacia el inte-
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rior del solido cuando su velocidad en la direccidn normal a la
superficie no es suficiente para atravesar la barrera superficial.
Estos resultados estan de acuerdo con la hipdtesis gue los picos
atdvmicos se originan en atomos excitados eyectados del solido.
Vemos también en la fig.5-6b que en la zona del borde de alta
anergia ha aparecido un hombro, que en contraste con el comporta-
miento de la estructura ancha su comportamiento se asemeja al de
los picos atdmicos.

Con este resultado alentador, bombardeamos la muestra a angu-
los de incidencia casi rasantes y mantuvimos las condiciones de
observacidn rasante (fig.5-7). En estas condiciones los picos ato~
micos se vuelven mds angostos v se puede observar mejor la presen-
cia del pico atdmico E. El cambio de la forma de los picos atdmicos
con los angulos de incidencia y observacidn y con la energia del
provectil serd analizado con cierto detalle en el capitulo siguien-—
te. For ahora sclo pretendemos confirmar la existencia del pico a~

témico E, ubicado en el borde de alta energla.
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CAFITULDO & - FORMA DE LAS ESTRUCTURAB AUBER

Uno de los factores que determinan la forma de los espectfos
Auger es la posicién donde se producen los decaimientos. Se
pueden distinguir basicamente tres zonas donde los decaimientos
Auger producen electrones que contribuyen a los espectros de
manera diferente. Estas zonas son: 1) en el interior de so6lido,
Z) en la superficie o muy cerca de ella y ) fuera del sdlido.

La Fraccion mas importante de los decaimientos ocurre en el
interior del sdlido. Los decaimientos que se producen a profundi-
dades menores que la longitud de escape de los electrones Auger
generan electrones con una alta probabilidad de ser emitidos. En
cambio, aquellos que ocurren en zonas mas profundas vproducen
electrones que dificilmente lleguen a la superficie, y si llegan,
estardn degradados en energia por las interacciones i1nelasticas
con los electrones del sdlido. Todos estos electrones Auger, los
que escapan con o0 sin pérdida apreciable de energla pasan a
constituir las estructuras anchas de los espectros Auger.

Las formas de las estructuras anchas de los espectros Auger
inducidos paor iones son similares a las que se obtienen por
bombardeos con electrones (ver por ejemplo la +fig.5-4). Estas
tltimas han sido reproducidas con buena aproximacidn para sdlidos
de EBe, Al y 8i mediante ®l cdlculo de la autoconvolucidén de la
densidad de estados de la banda de valencia. En estos cdlculos se
incluyeron tambidén efectos debidos a la dependencia de la proba-
bilidad de transicidn Auger con el impulso angular a lo largo de

la banda y con el apantallamientc del agujero inicial por parte
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de los electrones de la banda.®+*"% {na comparacidn mejor entre
las formas de las estructuras anchas obtenidas por bombardeo can
iones y con electrones (o con calculos tedricos) es dificil de
hacer, hasta tanto no se conozcan con suficiente precision los
algoritmos que permitan restar el fondo de electrones secundarios
en todo el rango de energias que abarca el espectro Auger.

En algunos espectros inducidos por iones se ha observado que
el borde de alta energia estad desplazado hacia energias mas altas
que en los egpectros inducidos por electrones. Vimos que una
causa probable era la presencia de algunos picos atomicos ubica-
dos justo en el borde de alta energia; pero haria falta un anali-
sis mads detallado para determinar si es ésta la dnica causa del
ensanchamiento del espectro.

Una sequnda fraccion de los decaimientos puede ocurrir muy
cerca de la superficie.®-*"7 [La proporcidn de estos decaimientos
depende de la dindmica de las colisiones, de la vida media de la
vacancia dentro del sdlido v de la topografia de la superfi-
cie.®-8"% | as transiciones Auger que se producen en ecsta zona
ocurren en atomos cuyos niveles de energia estan ensanchados por
el solapamiento de las nubes electrdnicas del a&tomo y del sdolido.
Far 1o tanto se espera que esta contribucion al espectro sea una
estructura mds ancha que los picos atdmicos y mas angosta que la
cokrespondiente a decaimientos dentro del sdlido. Estos decai-
‘mientos cerca de la superficie podrian ser la causa del fondo
continuo observado debajo de los picos atdmicos del 5i en condi-
ciones de incidencia rasante (fig.3-7).

Finalmente una tercera fraccion del total de atomos excita-—

dos decaes fuera del'sdlido, relativamente lejos de la superficie,
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dando lugar a las picos angostos de los espectros Auger. La
proporcion de estos decaimientos varia mucho de un sdlido a otro
(ver por ejemplo los espectros del Be y del Mg, figs.4.1 y 4.11)
y depende de la dinamica de las colisiones, de la vida media de
la vacancia dentro del sdlido v de la vida media fuera del mismo.
i bien estas transiciones ocurren en el vacio, los picos atdmi-
cos observados son mas anchos que los medidos en colisiones en
fase gaseosa. Tres factores determinantes del ensanchamiento
={=lp 1) La distribucidn de corrimientos Doppler en las energias
Auger debidas & la distribucidn de velocidades de los A&tomos
excitados eyectados, 2) La interaccion entre estos atomos v la
superficie del sdlido y 3) La posible superposicidn de dos o mas
picas atomicos con energias Auger muy proximas. Uno de los propo-
sitos de este capitulo es discutir estos efectos desde un punto
de vista cuantitativo.

Hay wvarios trabajos previog®-®.6.197313 donde gse han estudiado
diversos aspectos de la forma de los picos atdmicos para sdlidos
de Mg, Al y Si. En =21 modelo utilizado por Whaley y Thomas®-* pa-
ra describir los espectros Auger de estos sdlidos, los picos ato-
micos estdn representados por Gaussianas cuyo ancho y altura son
parametros ajustables para reproducir el experimento. Algunos au-
tatres®: *° encontraron que los picos atdmicos se ensanchan en for-—
ma asimeétrica y hacia energias mas altas con el aumento de las e-
nergias de los proyectiles. Este efecto se muestra en la fig.é&—1.
Mientras que Saiki y Tanaka®-*®, con una disposicidn experimental
diferente a la utilizada por nosotros y en el mismo rango de

energias y sistemas colisionantes, encontraron picos atomicos mas
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ahgostos vy cuyos anchos a mitad de altura se mantienen practi-
camente constante con la energia del proyectil. Recientemente
PFPepper vy Aron®-*¥* encontraron variaciones en la forma del pico
atomico principal del Al al variar el angulo de incidencia de
loe praoyectiles vy el adangulo de observacidn de los electrones
emitidos. Esta dependecia con la disposicidn experimental podria
explicar los diferentes comportamientos observados en los picos
atomicos, ®-1Q.s-12

En 1o que sigue de este capitulo estudiaremos la forma de
los picos atadmicos del Al. En la primera parte estudiaremos, para
una disposicion experimental fija, como varia la forma del pico
atdmico principal del Al con la energia del proyectil. Comparare-
mos tresultados experimentales con los calculados por l1la simula-
cidon de Monte Carlo. En la segunda parte discutiremos algunos
aspectos de la dependencia de la forma de los picos Auger con los
angulos de incidencia de los proyectiles y el angulo de observa-

cidn de los electrones.

6—1 DEFENDENCIA DE LA FORMA DE LOS FICOS ATOMICOS CON

LA ENERGIA DEL FROYECTIL

Estudiaremos 1la dependencia de la forma del pico atomico
principal del Al con la energia del proyectil para el sistema
Ar—-Al. Este es un casa particular y en otros sistemas pueden apa-
recer comportamientos diferentes. Sin embargo, si se conocen los
mecanismos de exqitacidn y se cambian correspondientemente los
parametros de la simulacidn, el método que discutiremos seguird:

siendo v&lido.
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Fig.&—1: Fico atémico principal del espectro Auger del Al para
varios valores de energia del proyectil. Los espectros fusron
obtenidos paor bombardeo de Ar a 43¢ de incidencia, la direccion
de observacidn estd a 1% respecto de la normal a la superfi-
rie de la muestra.lLos espectros fueron adquiridos con el equipo
de andlisis de superficies, con una resolucisn en energia mejor
que 0.2 eVY. La energia de los electrones estd referida al nivel

de vacio de la muestra.
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6—-1-1 Resultados experimentales

En la fig.6~1 mostramos un detalle de los espectros Auger
del Al, alli aparecen los picos atdmicos principales para ener-
gias de los proyectiles de 1.5, 2.5, 4.7 v 2.4 keV y un &ngulo de
incidencia de 4%° (la disposicién experimental se puede ver en la
fig.2-1). Estos espectros estdn normalizados en altura y fueron
adquiridos con el equipo de andlisis de superficies trabajando
con una resolucidn en energia mejor que 0.2 eV.

Vemos en la fig.6~1 que: 1) Los picos se ensanchan en
forma asimetrica, se corre el borde de alta energia mientras que
el de baja energia coincide para todos los picos. 2) Este ensan-—

chamiento es importante en el rango de 1 a ~5 keV: a partir de ~5

keV la forma de los picos varia poco con Ep.

6—~1-2 Discusidn

Fara hacer una estimacidn analitica de la forma de los picos
ataomicos y su dependencia con la energia del proyectil deberemos
tener en cuenta las tres causas mencionadas arriba: atecto
Doppler, interaccidn con la superficie y la posibilidad que se
superpongan dos 0 mas picos con energlias Auger muy proximas. El
ensanchamiento natural de las lineas atdmicas y el ensanchamiento
debido a la resolucidn del espectrdémetro son despreciables frente

a los anchos observados.

a) Corrimientos Doppler:

Consideraremos primero la distribucidn de corrimientos en
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las energlias Auger, debida a la distribucidn de energias cineti-
cas de los &tomos excitados eyectados. Eif corrimiento Doppler

para los electrones Auger del Al estd dado por:
Epop= 0.07 eV V E(eV) cos O,

donde E es la energia cinética del &tomo y € el 4&ngulo formado
por las direcciones de movimiento del &tomo y del electrdén Auger.
La direccion que tienen los electrones Auger que llegan al anali-~-
zador es cercana a la normal a la muestra, ver fig.d-1. Las
distribuciones de adngulo y de energia de los Atomos eyectados se
calcula con el programa de Monte Carlo. En realidad, como dijimos
en el capitulo 3, el programa de Monte Carlo no determina comple-’
tamente la direccidn con que escapa el atomo, s6lo determina el
coseno del 4dngulo formado por la direccidn de movimiento vy 1a
normal a la muestra. Con nuestra disposicidn experimental, éste
coseno es precisamente el que interviene en la fdrmula del corri-
miento Doppler.

En la seccién 4-2 determinamos que el parametro de la simu-
lacidn que representa a la vidavmedia de la vacancia L dentro del
stlido es Tso0l~10"1% geq. Sin embargo, resulta interesante estu-
diar el efecto de variar este pardmetro en el modelo, ya que dara
idea de lo que habria que esperar en otros sistemas de diferentes
vidas medias.

En la fig.6—-2 se muestran las distribuciones de corrimien-
tos Doppler para una energia de 2 keV en los proyectiles y dos
valores diferentes de Tsol: 10714 geqg y 2x107*= geg. Vemos en
esta figura que el numero total de Atomos excitados eyectados

aumenta considerablamente con el aumento de Tsol y la distribu-
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Fig.6-2: Distribucion de corrimientos Doppler en la
energias Auger para proyectiles de Ar a 2 kel, y dos
valores de la vida media de la vacancia L dentro del
sélido: O—Tsol=2x10-*3gag v ()-4T501:1051“seg.
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cidn de corrimientos Doppler se desplaza hacia energias mas
bajas. tLa energia cinética media de los atomos excitados eyecta-
dos disminuye desde ~IZ60 eV para Tsol=1071% geg a ~220 eV para
Tsol=2x10"13 geqg. Una vida media mas grande implica que los &to-
mos excitados recorren distanciras mds largas antes de decaer vy
por lo tanto pueden escapar mds atomos excitados con energilas
cineticas bajas, produciendo los efectos mostrados en la
fig.6-2.

Fara energias de los proyectiles mayores que ~5 keV debere-
mos considerar dos contribuciones a la distribucidn de corrimien—
tos Doppler: una proveniente de colisiones de excitacidn entre
dtomos del blanco (b—b) y la otra de colisiones de excitacion
provectil-blanca (p-b). En la fig.6—3%F se muestran estas distribu-
ciones para Ep=10 keV. Se ve que la contribucidn proveniente de
lag colisiones b—-b tiene un comportamiento similar a la discutida
para Ep=2 keV; es algo mas ancha, el maximo estad desplazado en
~0.4 eV hacia energias mds altas y la energia media de los atomos
excitados eyectados es ~8B0OO eV.

l.a distribucidn que proviene de las colisiones de excitacion
p-b es bastante diferente: s mds angosta, con su maximo ubicado
alrededor de 0.15 eV y una energia media de los Atomos excitados
de ~1100 eV (fig.é6-3%). Esto significa que la mayoria de los
atomos son eyectados a angulos casi rasantes (en una direccidn
perpendicular a la de observacidn). For lo tanto los electrones
que provienen de esta parte del flujo de Atomos eyectados casi no
deberian tener corrimiento Doppler. Sin embargo, los &tomos que

tratan de escapar a dngulos rasantes sufren desviaciones por
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interacciones con los atomos de la superficie. Este efecto puede
alterar apreciablemente las formas de las distribuciones y no se
tienen en cuenta en nuestro programa. For tal motivo los resulta-
dos para energias de los proyectiles tales que las colisiones p-b
juegan un papel importante, deben ser considerados en forma

cualitativa.

b) Interaccidn del A&tomo excitado con la superficie:

La forma de los picos atdmicos también es afectada por la
interaccion entre el &tomo excitado que escapa del sdbdlido vy la
superficie del mismo (interaccidn a-s, secciodn 1-3). Fara estimar
esta interaccidn se necesita conocer las posiciones de decaimien-
to fuera del solido. Estas posiciones se pueden obtener de las
distribuciones de &ngulo y de energia de los atomos evectados
sdlo 81 se conoce la vida media de la vacancia L fuera del
sdlido (Tvac).

Desafortunadamente la vida media de Atomos neutros no ha sido
medida ni calculada, aun mas, su valor dependera de la distancia
a la superficie. Sin embargo, se puede esperar que el valor de
Tvac esté acotado por un limite superior igual a 2x10-*> geqg, gue
corresponde®- 14 aproximadamente al atomo aislado vy por un limite
inferior de 107*% seg, que corresponde®-3*5 al interior del s&li-
do. Nosotros usamos un valor constante e igual a 107*® geg. Este
valor es cercana al calculado para el Atomo de Si en la configu-
racion de vacancias finales 3s3p.®-* Creemos que es aplicable
esta aproximacidn porque, para la linea principal, el atomo de

Al xcitado escapa®-®+®-19.6.16-17 o0 yna configuracidn elec-
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tronica externa similar a la usada en el cdlculo de la vida media
de la vacancia L del Si.

En la fig.6—4 mostramos la distribucién de las posiciones de
decaimiento fuera del sdlido para una energia de los proyectiles
de 2 keV, Tsol=10"14 geg y Tvac=10—1= seg. Vemos gue sdlo una
fraccion relativamente peguefa (~13%) decae en los primeros =4,
el resto de los &dtomos excitados decae mas lejos. Esto nos per-

mite utilizar wun modelo simple para describir la interaccion a-s.

] | | ] | ] | | ]
P ée DECAIMIENTOS EN EL VACIO
510 -
v |\ Ep=2keV
EN \b Tsol=10"" sec |
3 \ Tvac=10"" sec
- .
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8 L \ ]
a \\O
= O ~\Q_
ol 2 - O\Q ]
= oo O

| 1 | 1 | > O500=-0
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Fig.6-4: Distribucidn de las posiciones de decaimiento
Auger fuera del sdlido. La vida media de la vacancia L
en el vacio fue considerada constante e independiente de

la distancia a la superficie. Notese que sdlo una pe-
gquefla fraccidn de los adtomos emitidos decae dentro de
los primeraos 3 A.

Fara mayores energias de los proyectiles hay una fraccion
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importante de atomos que provienen de colisiones de excitacion
p-b, los cuales escapan del sdlido a aAngulos cercanos a la super-—
ficie. Estos Atomos decaerdn mas cerca de la superficie vy el
modelo que utilizaremos es menos confiable.

Como se describid en la seccion 1-3%, los niveles de energlas
de los dtomos evolucionan, a medida gque se alejan los Atomos de
la superficie, pasando de los correspondientes al interior del
sédlido a los del atomo aislado; se corren y se vuelven mas angos-—
tos. Este corrimiento de energia es consecuencia de la accidn
combinada de tres potenciales: 1) El potencial repulsive que
proviene del solapamiento de las nubes electrdnicas del atomo vy
stlido, 2) La atraccion imagen entre el ién y el metal, vy 3) La
afraccidn de van der Waals debida a la polarizabilidad del atomo.

Despreciaremos el efecto del potencial repulsivo porgue solo
ws importante cerca de la superficie (tipicamente para distancias
menores que I o 4 A)®-1*8 v vimos arriba que la mavoria de los
dtomos decaen lejos de esa zona.

Algo similar ocurre con el ensanchamiento de los niveles por
la proximidad de la superficie. Este ensanchamiento varia en
forma aproximadamente exponencial®-*® con la distancia a la su-
perficie A= Aaexp(QQS). Si bien no tenemos valores para 1los
parametros Ao yTX, valores tipicos de l1os mismos®-1%7%° producen
pequeffos. efectos en la distribucidn de energia de los electrones
Auger.

Los efectos mas importantes sobre la linea principal del Al,
asignada®-€+%&-319Q.&. 1617 g la transicion Al®Y E2sR2pSigEIp@-

Al™Y K2s=2peig@p, estdn dados por la interaccidn imagen que afecta
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al estado inicial de la transicidn y la interaccidn de wvan der
Waals que afecta a ambos estados, inicial y final.

En la seccidn 1-3 presentamos las ecuaciones que describen
estas i1nteracciones para un atomo de Al que se aleja del metal.
Con ellas se pueden calcular los corrimientos de energia de los
estados inicial y final de la transicidn Auger en funcidn de 1la
distancia a la superficie. Estos corrimientos se muestran en la
fig.b6-3, conjuntamente con el efecto que producen en la energla
de los electrones Auger emitidos en dicha transicion. Notese que
los corrimientos son mayores para los electrones que provienen de
transiciones que ocurrieron cerca de la superficie. En otras
palabras, los &atomos con velocidades pequeflas en la direcciodon de
la normal a la superficie son laos que producen corrimientos
mayores. Este comportamiento de la interaccidn a-s es justo el
opuesto del que presenta el efecto Doppler.

En la fig.6-6 se muestra la digtribucidn de corrimientos de
energia en los electrones debido al efecto Doppler v a 1la inte~
raccion atomo superficie. Los parametros utilizrados son:
Ep=2ZkeV, Ts0l=10"1'% geqg y Tvac=10"'= geg. El principal efecto de
la interaccidn a-s sobre las lineas atémicas es producir un
desplaramiento adicional de ~0.4 eV hacia energias mayores.

Cuando los dtomos decaen més cerca de la superficie la forma
de las distribuciones es mds afectada por la interaccidn a-s.
Como ejemplo de esto Udltimo mostramos en la fig.6~7 la distribu—
cidn de corrimientos de energia para Ep=2 keV, Tsol=2x10"*'" geqg
y Tvac=10"*'¥ gseq. Como se dijo anteriormente, con valores mas
grandes de Tsol una mayor cantidad de atomos lentos puede escapar

del sdlido conservando su estado de excitacion. Consecuentemente
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Fig.6-5: Diagrama de los corrimientos de energia en
los niveles del d4tomo emitido por la interaccidn con la
superficie. a) Estado inicial, b) Estado final de la
transicion  Auger correspondiente a la linea atomica
principal del Al, c) Efecto de estos corrimientos sobre
la energia de los electrones Auger (AE).
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DISTRIBUCION DE CORRIMIENTOS
DE ENERGIA

< Efecto Doppler

O Doppler + interaccidn
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g
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| 1 | |
0.5 1 1.5 2
ENERGIA(eV) '

Fig.6—6: Distribucion de los corrimientos de e-
nergia de los electrones Auger debidos al efecto
Doppler y a la interaccion Atomo—-superficie. Los
parametros usados soni Ep=2 keV, Tsol=10"*%geg y
Tvac=10"*"geg.
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Fig.6-7: Distribucidn de los corrimientos de
energia de los electrones Auger debido al e—
fecto Doppler y a la interaccion atomo-super-—
ficie. Los pardmetros usados son: Ep=2 LeV,
Teol=2x10"1%geq vy Tvac=10"1%gpq.
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se producen mads decaimientos cerca de la superficie con pequebfos
corrimientos Doppler y grandes corrimientos debido a la interac-
cidn a-s. El efecto total es una distribucidn mis angosta despla-
rada hacia energias mayores. Este efecto es todavia mas importan-—
te para los &tomos que provienen de colisiones de excitacion p-b,
porque escapan a angulos mas cercanos a la superficie y por lo

tanto decaen mas cerca de ella.

c) Comparacion con los experimentos:

Fara reproducir la forma de las lineas atdmicas a partir de
las distribuciones calculadas arriba, hemos supuesto una fuente
inicial de electrones de 61.7 eV (energlia Auger correspondiente a

la transicion en el Atomo libre).®-¢ La distribucidén inicial,

tipo funcidn delta (indicada en las figs.6-9 y 6-10) por una
flecha vertical), resulta corrida y ensanchada por: 1) Efecto
Doppler, 2) Interaccidén Atomo-superficie y 3) Superposicion de

dos picos atdmicos debido al dedoblamiento del estado inicial de
la vacancia L, 2pi.= v Z2p=,=.

Los dos primeros ya fueron descriptos, el desdoblamiento se
tuvo en cuenta superponiendo dos picos atdmicos desplazados en
0.4 eVe-19 v cuyas intensidades estdn en la misma relacion gue
las multiplicidades del agujero inicial.

La 1linea de base para los picos simulados fue obtenida por
comparacién de los espectros inducidos por iones y por elec—
trones, normalizados a 66 eV (ver fig.6-8).

En la fig.6—% se compara la linea atdmica principal del Al,
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Fig.6—-9: Comparaciotn de la forma del pico atdmico prin-—-
cipal del Al obtenido experimentalmente (...) con el cal-
culado con la simulacidon de Monte Carlo (O). El espectro
experimental fue obtenido por bombardeo con iones de Ar
a 2 keV, con #]l equipo de andlisis de superficies, y es-—
ta normalizado con la simulacidén a 62.8 eV. En la simu-—
lacion se considerd el efecto Doppler, la interaccidn &-
tomo-superficie vy el desdoblamiento del estado inicial

de la vacancia L.
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obtenida por bombardeo con iones de Ar a 2 keY, con la calculada
mediante la simulacidn de Monte Carlo. El acuerdo obtenide es muy
alentador vy sugiere que las aproximaciones y los pardmetros
utilizados para describir los procesos de colisidn son buenos, eﬁ
aeste rango de energias de los provectiles.

En la fig.6—10 se comparan los picos atpmicos experimental vy
calculado para una energia de los proyectiles de 10 keV. Hemos
graficado también la distribucidn que se obtiene de considerar el
efecta Doppler y el desdoblamiento de la vacancia inicial, =in
tener en cuenta la interaccidn a-s. Vemos que en esta Udltima
aparece una estructura a 62 eV, que desaparece al incluir la
interaccién a-s. Esta estructura proviene de los &tomos excitados
en colisiones p-b que escapan a angulos cercanos a la superficie
v por lo tanto producen electrones Auger con corrimientos Doppler
pequeffos. 81 miramos con detenimiento el pico atdmico experimen-
tal (ver también la fig.b6—1) vemos que para energlias mayores que
~4 keV aparece, aunque menos pronunciada, una estructura similar.
Creemos que dicha estructura desaparece al incluir en el calculo
la interaccion a-s, porgue el modelo no describe bien las trayec-
torias ni el corrimiento en los niveles de energia de los atomos
que escapan a angulos cercanos a la superficie.

Hemos calculado la forma del pico atdmico del Al para otras
energias de los proyectiles comprendidas entre Z y 10 keV y hemos
obtenido resultados similares a los mostrados en las figs.6-9 vy
6-~10. El mayor apartamiento entre resultados calculados y experi-
mentales se obtuvo para Ep ~5 keV. En la fig. 6~11 mostramos
tales resultados. Una causa probable del mayor ensanchamiento de
la linea xperimental es que las colisiones p-b comiencen &

producir excitaciones a energias un poco ma&s bajas que la estima-
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Fig.6—-10: Comparacidén de la forma del pico atdmico prin-
cipal del Al obtenido experimentalmente por bombardeo con
Ar  a 10 keV (), con el calculado por la simulacidn de
Monte Carlo.<>Distribucidn de corrimientos de energlas de-—
bidos al efecto Doppler y desdoblamiento del estado
inicial de la vacancia L.OLa misma contribucion incluyen—
do la interaccidn a&tomo-superficie.
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Fig.&-11: Comparacidn. de la forma del pico atd—
mico principal del Al, obtenido experimentalmente
por bombardeo con Ar a S keV (), con el calcula-
do por la simulacidn de Monte Carlo (0).

154




da en el capitulo 4. Recordemos que un cambio pequeflo en 1la
estimacion de la distancia critica de excitacidn implica un
cambio apreciable en la contribucidn de las colisiones p-b cerca
del umbral de excitacidon. Si aumenta la contribucién p-b tambieén

aumenta el ancho de la linea Auger.
6-1-3 Conclusiones

Lo expuesto en esta secciédn nos permite establecer las
siguientes conclusiones:

1) El corrimiento Doppler en las energias de los electrones
Auger es la causa principal del ensanchamiento de los picos
atémicos. Estos corrimientos fueron calculados a partir de las
distribuciones en energia y a&ngulo de los atomos excitados emiti-
dos del sdlido.

2) Las distribuciones anqulares de los &tomos eyectados que
provienen de colisiones de excitacidn b—-b son diferentes de
aquellas que provienen de colisiones p-b. Con 1la disposicidn
experimental utilirada los &tomos que provienen de colisiones de
esicitacidn p-b se mueven en trayectorias cercanas a la superfi-
cie. Estas trayectorias pueden ser afectadas por la interaccion
con los &tomos de la superficie.

3) Incluyendo los corrimientos en las energias de los elec—
trones Auger por efecto Doppler, interaccidn atomo—-superficie vy
desdoblamiento del estado inicial de la vacancia L, se puede

reproducir satisfactoriamente la forma de los picos atdmicos.
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6~2 DEFPENDENCIA DE LA FORMA DEL PICO ATOMICO CON LOS ANGULOS

DE INCIDENCIA Y DE OBSERVACION

En la seccidn anterior discutimos 1a‘dependencia de la forma
del pico atdmico principal del Al con la energia del proyectil.
Fara ello utilizamos una disposicidn experimental fija en la cual
se bombardea la muestra con un &ngulo de incidencia de 45° y se
observan laos electrones emitidos cerca de la normal a la muestra
(fig.2-2). En esta seccidn estudiaremos la dependencia de la
forma del pico atdmico del Al con el &ngulo de incidencia de los
proyectiles y el dngulo de observacion de los electrones.

Si se cambia el &ngulo de incidencia se modifica la intensi-
dad y la forma de las estructuras Auger. Si aumenta el angulo de
incidencia respecto de la normal a la muestra 1la cascada de
colisiones se desarrolla mas cerca de la superficie. Esto por un
lado favorece la emisidn de Atomos excitados, con lo cual aumenta
la intensidad de las lineas Auger y por otro lado una mayor
fraccion de los decaimientos en el interior del solido ocurre mas
cerca de la superficie, con lo cual también aumenta la intensidad
de la estructura ancha.®-7s.%-22

Las distribuciones en &ngulo vy energia de los Atomos excita-
dos evectados varia con el angulo de incidencia. A incidencia
casi rasante puede ocurrir gque atomos del blanco que se excitan
en la p@rimera capa atdmica escapen directamente del sdlido,
mientras que a éngulos de incidencia normales a la muestra ésto
no puede suceder, los atomos que escapan sufren mas de una coli-
sidn., Las diferentes distribuciones de energia y de angulo de los

Atomos excitados evectados determina diferentes distribuciones de
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corrimientos de energia en las energias Auger. For lo tanto, al
variar el 4&ngulo de incidencia se modifica también la forma de
los picos atdmicos.

5i se cambia el Angulo de observacidn, dejando fijo el
dngulo de incidencia, nuevamente se producen cambios en la inten-
sidad vy en la forma de las estructuras Auger. Vimos en el capi-
tuio 9 que como consecuencia del.pequeﬁo camino libre medio de
los electrones Auger denﬁro del sdlido, la intensidad de la
estructura Auger ancha disminuye fuertemente para observaciones a
&ngulos cercanos a la superficie (rasantes). Esta disminucidn
sigue una ley aproximadamente cosenoidal con el &ngulo de obser-—
vacion,®-31=®.,6.22 | 4 intensidad de los picos atdmicos se modifica
poco con el a&ngulo de observacidn, aqui la modificacidon en la
intensidad fue atribuida a efectos de la topografia de la super-
ficie.®-8-%

La distribucion de los adtomos excitados eyectados no es
isotrdpica, por lo tanto la distribucidn de corrimientos Doppler,
que determina la forma del pico atdmico, dependerd de la posicidn
de observacidn. En particular, en observaciones rasarites los
picos atomicos estaran afectados por el hecho que no puede haber
dtomos que escapen a angulos rasantes. Esto se debe a los efectos
de bloqueo por las irregularidades de la superficie y las inte—_
racciones suaves con los atomos de la misma.

En esta seccidn discutiremos algunos aspectos de la depen-—
dencia de 1la forma del pico atdmico principal del Al con los
angulos de incidencia y observacion. En esta discusidn la ayuda

que nos puede brindar el praograma de Monte Carlo es pobre por dos
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motivos: 1) no tiene en cuenta los posibles cambios en las tra-
vectorias de los atomos fuera del solido y 2) el cialculo de los
corrimientos Dappler para direcciones de observacidn que no estén
cerca de la normal a la muestra requeriria conocer completamente
la distribucidn angular de los aAtomos emitidos. Con el programa
de Monte Carlo es relativamente facil sequir a los atomos respec—
to de la direccidn dada por la normal a la muestra, en cambio
resulta mds dificil determinar completamente su distribucion
anqular.

Recientemente Fepper vy Aron®-*= egtudiaron la forma del
pico atdmico del Al para varios angulos de incidencia y observa-
civn. En este trabajo los espectros fueron adquiridos por bombar-—
dec de iones de Ne a energias de 1 a 5 keV. Nosotros hemos
extendido este andlisis a otro ranqo de energias y disposicion
experimental con la finalidad de obtener mas informacion sobre la
distribucion angular de 1los Adtomos excitados eyectados vy su

dependencia con los angulos de incidencia y observacion.

6-2=1 Resultados experimentales

Utilizando el klevatrito bombardeamos una muestra de Al,
evaporado sobre un sustrato de 8i, con iones de Ar y Ne en el
rango de energias de 5 a 20 keV. Adquirimos los espectros Auger
del Al para angulos de incidencia comprendidos entre 47® y Bé&® vy
dngulos de observacidon entre 47 y 88, Giempre utilizaremos la
narmal a la muestra como direccion de referencia para la medicion

de angulos. En la fig.6-12 se muestran dos distribuciones tipicas
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Fig.4—-12: Fico atdmico principal del espectro Auger
del Al inducido por bombardeo con iones de Ar a 7
keV, a un &ngulo de incidencia B4) de 47= y un
angulo de observacidn (8,) de: a) 47=, b) 88 medi-
dos respecto a la normal a la muestra. Los "espec-
tros fueron adquiridos con el Kevatrito.
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de electrones Auger correspondientes al pico atdmico principal
del Al. Las mismas fueron inducidas por Ar a 7 keV incidiendo a
un angulo de 47, El egpectro (a) fue adquirido en una direccidn
de abservacidn de 47, que pertenece al plano formado por las
direcciones de incidencia v el eje del analizador (ver detalle en
la fig.6-12). En esta figura se muestra otro espectro, (b),
adquiride en una direccidn de observacidn rasante que no perte-
nece al plano indicado arriba.

En la fig.6~13 se muestran otros espectros tomados en las
mismas condiciones angulares gque los de la fig.5-12, v una ener-
gia de 20 keV. Las principales caracteristicas que podemos obser-
var en estos espectros son:

1) Los picos observados a angulos rasantes poseen un ancho a
mitad de altura de ~2.9 eV, son mas angostos gque los observados a
47=, cuyo ancho es 3.3 eV, vy estidn desplazados hacia energlas
mas bajas en ~0.35 eV.

2) Manteniendo fijos los angulos de observacidn y de inci-—
dencia no se observan cambios en la posicidn ni en la forma de
los picos atdmicos al variar la energia de los proyectiles de 7 a

20 keV.

Hemos adquirido también varios espectros inducidos por bom-
bardeo con Ne a 10 vy 20 keV y encontramos resultados similares a
los indicados en 1) y 2) para proyectiles de Ar.

Fara mostrar el efecto que produce.la variacion del Angulo
de incidencia presentamos en la fig.6-14 otro espectro del pico
atomico del Al, inducido por iones de Ar a 10 kev e incidencia

rasante ((86=). El &4ngulo de observacitdn también es rasante, 88<
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Fig.6—-1%: Fico atdmico principal del espectro Auger del
del Al adgquirido en las misma condiciones angulares que
los espectros de la fig.6-12,y una energia de los proyec-—
tiles de 20 keV.
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Fig.6—-14: FPico atomico principal del espectro Auger del
Al inducido por bombardeo con i1ones de Ar a 10 keV, a
angulos de incidencia y observacidn rasantes, 86< y 88<,
respectivamente. El espectro fue adquirido con el Keva-
trito en la posicion a.
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(posicitn a en el detalle de la fig.6—14) En este caso se cbhserva
1o siguiente:

a) La intensidad del pico atdmico es menor que para otros
angulos de incidencia. §8i bien los espectros estan dados en
unidades arbitrarias, se observa experimentalmente que disminuye
notablemente el numero de cuentas para la misma corriente inci-
dente.

b) El ancho a mitad de altura es ~0.9 eV, menor gque los
aobservadaos para otros &ngulos de incidencia.

Es importante mencionar que en estas condiciones de inciden-—
cia rasante, la zona irradiada de la muestra es grande (ver deta-
lle en la fig.6~-14). Fara observaciones también rasantes, esto
no produce ensanchamientos o problemas de desenfoques en el
analizador porque éste ve una zona "puntual” (posicidn (&) en el
detalle). Por tal motivo no hemos adquirido espectros en las
otras posiciones (b) y (c).

For Wltimo destacamos que en aquellas posiciones en las
cuales las condiciones experimentales son similares a las utili-
zadas por Fepper y Aron,*®-*~ l1os picos observados estan en  buen

acuerdo con los obtenidos por estos autores.

6—2-2 Discusian

Consideremos primero los espectros tomados a Angulos de
incidencia de 47= (figs.6—-12 y 6—-13%) vy energias de los proyec-
tiles entre 7 y 20 keV. En la seccidn 4-2 vimos con el programa
de pMonte Carlo que en este rango de energias las colisiones

asimetricas p-b producen una cantidad importante de las excita-
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ciones. A partir de ~9 keV pasan a ser las colisiones dominantes.
lLa energia media de los Atomos eyectados que provienen de coli-
siones de excitacion p-b, <E¥.en, aumenta aproximadamente de B0OO a
1100 eV para Ep de' $ a 12 keV. Cerca del umbral de excitacion
TErae  aumenta rapidamente y luego se mantienen practicamente
constante. Los atomos eyectados excitados en colisiones b-b tie-
nen energias cinéticas medias que varian mids fuertemente con Ep,
aumentan desde ~250 a 800 eV para aumentos de Ep de 2 a 10 keV,
siendo también mas fuerte la dependencia con Ep cerca del umbral
de excitacion. For encima de ~5 keV, “Elpe, aumenta muy lentamente
con Ep. Estos resultados del programa estan en buen acuerdo con
el comportamiento de los espectros con la energia de los proyec-
tiles (figs.6~-1, 6-12 vy 6-13), dejando fija la disposicion
experimental.

Otro resultado del programa que utilizaremos es la distribu-
cion de las posiciones de excitacion dentro del sdlido. Vimos que
estas distribuciones, en el caso de excitaciones en colisioneé
b-b a 2 keV (fig.4-17), tienen un méximo a algunos Armstrongs de
profundidad, mientras que la distribucidn de las posiciones de
axcitaciéon en colisiones p-b es una Ffuncidn mondtonamenté de-
creciente con la profundidad. En la fig.6~15 se muestra esta
dltima para un angulo de incidencia de 47< y Ep=10 keV. De todos
los &Atomos eyectados que provienen de colisiones de excitacion
p—-b, un porcentaje grande, ~359 7, proviene de colisiones en la
primera capa del sdlido. Es razonable esperar un porcentaie alto
porque todos los dtomos que se excitan en la primera capa y se

mueven hacia fuera del sdlido, decaeran necesariamente en el
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vacio. En cambio, aquellos que se excitan en capas mas internas

tienen una alta probabilidad de decaer dentro del sdlido.

| | | |
44]
)
56 - o _
a
Z4 =
l | | |
6 12 18 24

PROFUNDIDAD (R)

Fig.6.15: Distribucidon de las posiciones de exci-
tacidn de la capa L del Al en colisiones primarias
Ar-Al. El cadlculo se realizd para proyectiles de Ar
a 10 keV v un angulo de incidencia de 47<,

Usando las tablas de Robinson®-%3 para dispersion clasica vy
un potencial interatdmico de Moliere se puede determinar con que
angulo vy energla escapan los &tomos que fueron excitados en la
primera capa, para una dada energia de los proyectiles y die—
tancia de maxima aproximacidén igual a la distancia critica para
que se produzca la excitacidn (Rc). Las colisiones con distancias
de acercamiento menores que Rc también produciran excitaciones,
pero, seran menos probables. En la tabla 6-1 mostramos, para

Ep=20 keV, los datos de energias transferidas al atomo blanco,
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los &ngulos de eyecciédn medidos desde la direccion inicial del
proyectil vy las secciones eficaces de colisidn. La colision de
mayor seccidn eficaz corresponde a una distancia de acercamiento
maximo igual a KRc. Fara cada paréametro de impacto 1los atomos
gxcitados escapan en wna porcion de cono como  la gque se muestra
an la fig.6.16. Este cono estd afectado en los bordes por las
interacciones con los Atomos de la superficie gue desvian a los

dtomos eyectados, alejandolos de la supeficie.

a T (eV) Epan (€V) Y
a0 s00 1.6 0.5
213 FOO 2. 77.5
55 2100 3.3 70.3
20.4 4200 4.6 &%,

Tabla 6.1: 0 —~seccitn efica:z de dispersion, T-ener-
gia transferida al atomo excitado, Epes—-corrimiento
Doppler correspondiente a una direccion de observa-—
cion igual & la direccidn con gue escapa el &atomo
excitado y Y -4ngulo de eyeccidn de 4&tomo, medido
desde la direccion inicial del proyectil.
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Fig.b6—-16: Esquema de la posibles direcciones de emisidn de
los dtomos de Al, excitados en colisiones con el proyectil
en la primera capa del solido. Fara un dado parametro de im-
pacto, los Atomos excitados escapan en direcciones que estan
sobre un cono de semiaperturaﬁp; medida desde la direccidn
inicial del proyectil. Debido & la irregularidades de la su-
perficie, no puede haber atomos que escapen a angulos rasan-

tes.

Al disminuir la energia de los proyectiles, el "cono de
emisidn” tiende a acercarse mas a la superficie y resulta enton-
ces mas afectado por ella (en particular por la rugosidad). Es
importante recordar que el modelo de emisidn de Atomos excitados
gue estamos presentando es valido solamente para la porcion del
flujo evectade que proviene de colisiones en la primera capa.
Fara aquellos &tomos que provienen de colisiones de excitacion p-
b en el interior del sdlido, o de colisiones b-b, es de esperarse
una distribucidn mas isotrodpica.

Con estas ideas se puede entender porque los picos atdmicos
observados a dngulos de 47 estan desplazados hacia energlias mas
altas vy son mas anchos gue los observados en otras direcciones.
Muchos de los adtomos excitados escapan aproximadamente en esta
direccion vy por lo tanto los corrimientos Doppler (también mos-
trados en la tabla é-1) son grandes cuando se observa en esta
direccion. Fara observaciones rasantes (figs.é6-12b y 6-13Zb) Y

para observaciones a angulos cercanos a la normal de la muestra
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(fig.6-1) los picos atdmicos deben ser mas angostos y los maximos
deben estar corridos hacia energias mas bajas, tal como se obser-—
va en los resultados experimentales. No se puede obtener conclu-—
siones de las posiciones relativas de los picos atédmicos medidos
con diferentes equipos, porque las respectivas calibraciones de
las escalas absolutas de energia pueden introducir errores del
orden de los corrimientos observados.

Analicemas ahora 1los espectros obtenidos para angulos de
incidencia casi rasantes (fig.é6—-14). En estas condiciones la
mayoria de los proyectiles son reflejados en coliciones de paré&-
metro de impacto grande con los dtomos de la superficie. En el
caso ideal de una superficie atdmicamente plana, todos los pro-
vaectiles serian reflejados y no habria excitacidn de capas inter-
nas. En una superficie real, creemos que se observan los picos
atomicos por los escalones y otras irregularidades de la superfi-
cie, que posibilitan la ocurrencia de algunas colisiones de

wcitacion (colisiones violentas). En la misma forma que hicimos
arriba para incidencia a 47°, ge puede ver que los &tomos asl
excitados escapan en una porcidn de cono como la indicada en la
fig.6—-17 (dngulos grandes respecto de la direccidn de observa-
cidn). Fara una observacidn rasante como la que corresponde a las
figs.é6-14 y 5-7 los corrimientos Doppler son pequeffos y los picos
atomicos resultan muy angostos. No podemos decir exactamente cual
es el ancho de los picos atdmicos debido al efecto Doppler y la
interaccion con la superficie porque en estas condiciones los
picos pueden estar ensanchados por la resolucidn del espectrome-

tro ~1.5%).
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Fig.6.17: Esquema de las posibles direcciones de emisidn
de los aAtomos de Al, excitados en colisiones con el proyec-
til (Ar) en la primera capa del sdlido, para angulos de in-
cidencia(e,) rasantes. Notese que para observaciones rasan-
tes la componente de la velocidad de los dtomos excitados
en la direccidn de observacidn (8s) es pequebla.

6~2-3 Conclusiones

De la discusion precedente se puede concluir lo siguiente:

1) FPara un dngulo de incidencia de 47< y energias de los
proyectiles mayores que ~5 keV, hay dos contribuciones diferentes
al flujo total de dtomos excitados eyectados. Una de =llas es
fuertemente anisotrdpica y podria estar constituida por atomos
que se excitan en colisiones p-b en la primera capa del solido.
lLa otra cantribucion es mas isotroépica y proviene de atomos que
se excitaron en el interior del sdlido.

2) Para 4&ngulos de incidencia y observacidn rasantes y e-
nergias de los proyectiles mayores que 3 keV (fig.6-14), los pi-
cos atdmicos son mas angostos que para otras disposiciones expe-
rimentales. Esto parece indicar que en estas condiciones la con-—

tribucién dominante es la que proviene de colisiones de excita-

cidn en la superficie del sdédlido.
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CONCLUSIONES GENERALES

El estudio de los espectros de electrones Auger de blancos
solidos, inducidos por bombardeo con provectiles pesados, nos
permitid establecer algunas conclusiones particulares acerca de
los mecanismos de creacidn de vacancias internas en blancos de
Be, Mg vy Al, v de los prdcesos de desencitacidn Auger. Estas
conclusiones se encuentran al final de las secciones donde se ha
tratado cada temajg aqul plantearemos solo conclusiones generales
y algunas propuestas pata trabajos futuros.

Del anidlisis de los procesos de excitacidn de capas K oy L se
concluye que para comparar los resultados experimentales con  los
modelos tedricos de probabilidades y secciones eficaces de exci-
tacidn, se debe evaluar primero el frenamiento de los provectiles
dentro del sdlido y la contribucidn de la cascada de colisiones.

o

Nuestro trabajo®-1—=2, 4junto con otros previos,® ¥ % puestran que
la simulacidn por Monte Carlo es una buena herramienta para
afectuar dichas evaluaciones. En los sistemas colisionantes estu-
diados vimos que, con excepcion de He y Ne sobre blancos de Al vy
Mg, cerca del umbral de excitacidn, las vacancias se producen
preferentemente en la cascada de colisiones entre Jdtomos del
s6lido. A medida gque aumenta la energla de los proyectiles,
también aumenta la proporcitn de vacancias producidas en las
colisiones primarias entre el proyectil v los dtomos del blanco.
Un aspecto de las colisiones idn-sdlido gue ha sido poco

estudiado aun, vy que interviene en la produccidn de vacancias

internas, s la poblacidn de los orbitales moleculares externos,
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Jdusto  antes de la colisidn de excitacidn. Fara estos estados
empieza a fallar la aproximacion de electrdn independiente v con
ella las reglas de correlacidn entre om. Creemos que la confron-
tacidn de modelos tedricos de excitacidn de capas internas con
1os euperimentos, en forma similar a lo hecho en el caso del BEe,
puede dar alguna informacion sobre este tema.

La identificacidn de las estructuras Auger atdmicas, prove-
nientes de decaimientos fuera del sdlido, es otro de los proble-—
mas adn no completamente resueltos. Hemos visto e2n el capitulo 3
gque en algunos casos es posible identificar dichas estructuras en
base a comparaciornes con espectros de fase gasesonsa vy al analisis
de las posibles transiciones electrdnicas entre el sdlido v el
atomo eyectado®-?*., El bombardeo y la observaciéon a dngulos rasan-—
tes produce espectros Auger donde la contribucidn de los decai-
mientos en el interior del sdlido (estructura ancha) es pegueha,
facilitandose de esta manera la observacidn de las estructuras
atomicas. Esta disposicidn experimental nos ha permitido identi-
ficar wn pico atdmico del 8i, el cual no habfia sido observado
antes porgque estd justo en el borde de alta energia de la estrucF
tura Auger anchat-e® Fensamos que 21 estudio en condiciones de
incidencia rasante de otros sistemas colisionantes, en particular
del comportamiento relativo de las intensidades y la forma de los
picos atomicos, puede dar mas informacidn sobre los decaimientos
en la superficie y fuera de la misma, y tambidn sobre la interac-
cion entre el atdmo eyectado y la superficie.

En el capitulo & vimos que la forma de las estructuras
atomicas estd determinada principalmente por el efecto Doppler 20

las energias Auger, debido a la distribucidn de velocidades de
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los dtomos excitados emitidos del sdlido, v en menor medida por
el corrimiento de los niveles de energia del atomo evectado,
debido a la interaccidn con la superficie. lLas dos contribuciones
fueron calculadas para el pico atdmico principal del Al, mediante
al programa de Monte Carlo. Incluyendo en este cdlculo el desdo-
blamiento de la vacancia inicial Z2ps.z vy 2p=.= se obtuvo un buen
acuerdo con los resultados experimentales.®-2

£l andlisis de la forma de las estructuras atdmicas v su
dependencia con la energia vy disposicidn experimental da informa-
cidn sobre el desarrollo de la parte violenta de la cascada de
colisiones, la emisidn de Atomos excitados v los efectos de la
topografia de la superficie. For otro lado, el conocimiento de
las diferentes contribuciones al fondo de electrones secundarios
permitird aislar con mas precisidn, la estructura Auger ancha. Su
estudio puede dar informacidn sobre la densidad de estados de la
banda de valencia perturbada por la cascada de colisiones y sobre
los efectos de proximidad de otros Atomos en e1 momento del

decaimiento Auger.c-7
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AFENDICE

En este apéndice presentamos un listado del programa de
simul acidn por Monte Carlo, adaptado para estudiar las colisiones
Ar—-Al a 4 keV, un listado del archivo de salida de datos @ in-
formacidn adiciconal gque puede resultar Gtil para el emplec del
programa.

El programa ha sido implementado en la computadora VAX Ver-—
sion V del Centro Atdmico Rariloche. Fara efectuar 160.000 histo-
rias y generar el archivo de salida mostrado en este apéndice se
utilizaron aproximadamente 80 minutos de tiempo de CFU. El lista-
do corresponde a una de las versiones mas elaboradas del progra-
ma , en la cual se estudian las excitaciones &én colisiones b-b v
los decaimientos Auger. Otras versiones, utilizadas para estu-
diar solo las excitaciones producidas en colisiones proyectil-
blanca, o las distribuciones de las posiciones de excitacidn, sin
considerar el decaeimiento, insumieron tiempos de CFRU menores, en-
tre 15 vy 60 minutos.

Las cantidades cos®(a/2) y sen®(6/2) (& angulo de disper-
sidn), vy la distancia de maximo acercamiento de los nuacleos
durante la colisidn (R), s& calculan mediante la subrutina
MAGIC.#-* En el listado mostrado, esta subrutina aparece incorpo-
rada al programa principal. En cada colisidn Al-Al se compara R
con la distancia critica de excitacion (RTHZ), si R < RTHI se
considera que se produjo la excitacidn de un electron Zp de uno
de los Atomos de AL.

En el programa utilizado para estudiar la excitacidén de la

capa F del Be hemos incluido una subrutina que calcula la proba-—
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bilidad de excitacién (F) en funcion de la energia y el parametro
de impacta, EREC y B, respectivamente. Esta subrutina transforma
EREC v B en la velocidad del proyectil y el parametro de impac-
to, expresados en las unidades reducidas para acoplamiento rota-
cional 2pa=Zpr, de Taulblierg y col.® = Con estos datos, la subru-
tina calcula P, interpolando linealmente en la tabla de resulta-—
dos gque proveen los autores.®-<

Los datos de entrada y las unidades en las cuales deben ser
avpresados estan  indicados en el listado del programa (ver
también Ref.A.1). Todas las energlas se expresan en eV vy las
longitudes en Armstrongs. El dngulo de incidencia de los proyesc-
tiles (ALFHA) estd expresado en grados y se mide respecto de la
normal a la superficie del blanco. Los corrimientos en las ener—
gias de los electrones Auger por efecto Doppler se calculan por
EDOF = DOFP V ERC(I) * COSIC(I), donde ER(I) es la energia del &to-
mo I, COSI(I) el coseno del dngulo formado por las direcciones de
movimiento del Atomo y la normal a la superficie del s6lido, v
DOFF  uwna constante que depende de las masas del electron y del
Atomo, vy de la energia Auger. Fara el pico principal del Al
resulta DOFF = 0.07 eVr7=,

El corrimiento en las energias Auger por la interacoion

entre 21 atomo excitado evectado y la superficie se calcula por:
ESUF = CI1/(AISE-SI1)~CML/ ((AISF-SMI) *#*#3)+CI2/ ( (AISP-SI2) #%3)

donde el primer término corresponde a la interaccién imagen y los
otros dos a la interaccidn de van der Waals, debida a la polari-

racion  del Atomo metaestable (estado inicial de la transicidodn
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Auger) vy del idn (estado final). AISF es la posicidn donde ocurre
el decaimiento Auger. El cdlculo de las otras constantes fue
descripto en la seccidn 1-3Z.

Lags constantes DELTA VY BRO se utilizan para estimar el
efecto del ensanchamiento de los niveles del &tomo eyectado
l(debido a la interaccidn con la superficie}), sobre la distribu-
cion de energlas Auger. La dependencia de este ensanchamiento.con

la distancia a la superficie del sdlido (8) se calcula por:
BROAD = DELTA * exp(~-BRO * S).

LLa salida del programa mugstra primero los datos de entrada.
Luego, el numero de proyectiles retrodispersados, transmitidos,
los Adtomos del blanco eyectados con energlas mayores que la de
corte, v los eyectados excitados; todos con sus coarrespondientes
energias medias. Otros datos que provee el archivo de salida son;

1) Las distribuciones de corrimientos Doppler en funcidn de
la posicidn donde ocurren los decaimientos Auger. Estos corri-
mientos estdn expresados por VER(I) % COSI(I). La primera colum-
na de la matriz da los valores de la profundidad en Armstrongs,
la dltima columna da la suma de los atomos que decaveron en  cada
intervalo de profundidad. La primera fila (profundidad = O A co-
rresponde a los atomos excitados emitidos del sélido yv la dltima
fila da la suma de los dtomos desexcitados en funcion del corri-
miento Doppler.

) las distribuciones de las posiciones de excitaciéon vy
decaimiento Auger dentro del sdlido. Los dltimos numeros de estas
distribuciones dan la suma de las excitaciones vy decaimientos

ocurridos a profundidades mayores que 20 A. Cuando sdédlo interesan’
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las excitaciones v decaimientos que ocurren cerca de la superfi-
cie se puede incluir una profundidad de corte, a partir de la
cual los dtomos dejan de ser seguidos, acortando en forma apre-
ciable el tiempo de cdlculo.

) Un numero proporcional a la cantidad de electrones Auger
que escaparon del sdlido sin pérdida de energla.

4y La distribucidn de las posiciones de decaimiento Auger
fuera del sdlido.

5) l.a distribucidn de los corrimientos en las energlas Auger
debida al efecto Doppler y a la interaccidn del 4&tomo evectado

con la superticie.
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THIS IS

PROGRAM ISET. FOR (MAR-86)
A MONTE CARLO TRIM PROGRAM ADAPTED FOR STUDY OF INNER-

SHELL EXCITATION AND AUGER EMISSION.
REAL HU:N!-"E-LS;LH:LF LO, KL, KL2) K, KASIG, K2ASIG

DATA P1/3. 1415925

DIMENSION CUSI("OO):XR(”OO)'ER(“OO).BV(lOO).BVE(
DIMENSION MEX(200), MEXPT(20,10),VCOS(40), NSURD(10

DIMENSION NEX(30). NDECA(30)

OPEN(UNIT=4,FILE=’D1. DAT’, STATUS=‘NEW’)

INPUT DATA
PRngggILE ATOMIC NUMBER & MASS

M1=40.
TA;gEIaATOMIC NUMBER & MASS

M2=27,

TARGET DENSITY (GR/CM*#3)
RHO=2.

PROJECTILE ENERGY (EV)
EQ=4000.

TARGET SHICKNESS (ARMSTRONGS )

TT=30

INgigENCE5ANGLE {DEGREES)

FINAL ENERGY FOR ION (EV)
EF=900.

F=
FIE?E ?NESGY FOR EXCITED RECOIL
CORRECTégN TO STOPP. LINDHARD

Ch=1

MAX. NUMBER OF HISTORIES
NH=500000

BINDING ENERGY
BE=3. 31

R—CRITICAL (TARGET-TARGET)(ARMSTRONGS)
38

RTH2=0.

CO$EULIESTI”E IN THE SOLID (*E~-15 SEC)
CORE LITETIME OUTSIDE THE SOLID (*E-15 SEC)

TAU

’RANDOM SEED

IRI=9015

MEAN FREE4P9TH FOR AUGER ELECTRONS (ARMSTRL..

AL AM

CONSTANT FOR DOPPLER SHIFTS (IN EV##1/2)

DOPP=, 071

COE?IAQTE FOR RECOIL-SURFACE INTERACTION (LC1=EV, [S1=A)

SIi=0. 85
Cl=2=3. 87
Si2=0, 52
gni=4 43
CONSTANTS FOR LEVEL BROADENING

DELTA-I

00
00)

INITIALIZE VECTOR FOR ELECTRON ENERGY DISTRIBUTIONS

DO 6021 IEL=1, 50
NEL(IEL)=0

INITIALIZE VECTOR FOR DISTANCE FROM THE SURFACE
o]

DO 3225 1=1,1

NSURD(I)=0
INITIALIZE MATRIX

DO 59 J=2,1

DO 59 I=2, 20

MEXPT(I, J)=0

. LABELS FOR D%PTH INTERVALS & DOPPLER SHIFT

DO 60 Ju=1, 10
MEXPT (1, J)=a#(J-2)
DO 61 I=1, 20
MEXPT(I, 1)=(I—-10)%4-2
LOOK-UP VECTOR OF COSINE PHI
DO 47 1=1, 40
VCOS(I)= CDS(2 #*PI#1/40)

INIEIQ%%ZE VECTOR FOR EXC. & DECAY POSITIONS

1=1,30
NEX(I)=0
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0000000000000 0000000000000OCO0OCCOCO0OOO0O0C00
g OISO IO ST B Rl N R ATATATATATATATATATAT AT SISO TN AT S o

-
o

95 ”gESAéI)ﬂo
DATA IB.EB, IT, ET, IBSP, EBSP, IEBSP, EXBSP/0,0.,0,0.,0,0.,0,0. 7/
CALFA=COS(ALPHA/37. 295779)
SALFA=SIN(ALPHA/37. 295779)
MU=M1/M2
CAMMA=4%MU/ (1, +MJ) ##2
ARHO=RHO*0. 6022/M2

Cc FIRSOV SCREENING LENGTHS
A=0. 529#0. 8853/ (SQRT(Z1
A2=. 529#0. BBS3/ (2#x(2. /
F=AXM2/(Z1%#72%14. 4% (M1 +
F2=A2/(Z2##2%28 8)

[ ENERGY IN REDUCED UNITS
EPSO=EO*F

[ LINDHARD-SCHARFF STOPP. PARAMETERS
KL2=1. 212#22##(7. /6. )/ (2n%]1. S#SGRT(M2))
KL=1/((ZI**(2./3.)+ZQ**(2./3.))**I.S*SGRT(NI))

=KL #CK*1, 21247227 1%%(7./6.)

LS ARHO#%(~1. /3.)

[ 1/ASIG 1S MEAN AREA DFFERED BY EACH TARGET ATOM
ASIG=LS*ARHO
KASIG=K*ASIG
K2ASIC=KL2*ASIG

J+SQRT(Z2) )*##(2. /3. )
)4; 2%%(1,. /3. ))
)

3.
M2

C RMAX & RMAX2 ARE MAX. IMPACT PARAMETERS IN MODEL., IN UNITS OF A2 & A
RU=SART(1/ (PI*ASIG))
RMAX=RU/A
RMAX2=RU/A2

c LOOK~-UP VECTDR OF IMPACT PARAMETERS

DO 41 I=1, 100
BV2(1)=RMAX24SQRT(FLOAT(I)/100.)

41 BY(1)=RMAX#SGRT(FLOAT(1)/100.)
RTH2A=RTH2/A2

[ FINAL ENERGY FDR UNEXCITED RECOIL
EF2N=EF #*GAM

[ TAU IS CORE~- HOLE LIFETIME IN E-15 SECONDS
TAU=TAU* 1 E-

TAUO=TAUO* 1, E
CD IS DECAY CDNSTANT IN THE SOLID (IN UNITS OF EV##1/2)
CD=-LS*SQRT(M2)/TAU/ 1.
(o} AK1 IS DECAY CONSTANT DUTSIDE THE SOLID (EV*%1/2)
. AKI=-SQRT(M2)/TAVO/1. 4E14

[ ION HISTORIES

DO 40 IH=1,NH
E=EO
X=0
COSIN=CALFA
SINE=SALFA
1 R2=RAN(IRI)
EPS=E%#F
B=BV(INT (100. ¥R2)+1)
[ STRAIGHT ON PATH IF B>15 SCREEN. LENGTHS
GT. 15.) GOTO
[ IOg;gARGET COLLISIDN
SQE=SQART (EPS)
[of SUBROUTINE MAGIC

R=B
RR=3. 333#AL0OG(. 35/ (EPS#*B)
IF(RR.LT.B) GO TO 1001
RR=3. 333#AL0OG(. 35/ (EPS#*RR))
IFéRR.LT.B)GOTO 1001

R=
1001 EX1=EXP (-, 3%R)

V=(. 35#EX]1+. 5I#EX2+, 1#EX3)/R

Vi==(Y+ 105%EX1+ LOHEX2+ LG*EXI)/

G=éBgG/R+V*R/EPS—R)/( BSO/(R*R)+(V+V1*R)/EPS—1 )
IF(ABS(Q/R).GT..01) GOTO 1001

ROC=-2, #(EP5-V)/V1

AA=2, ¥EPS# (1. +( . 6743/5SQE) ) #*B*#( (. 009611+5GE) /(. 003175+8QE))
FF=(SART (AA#AA+1. )~AA) #((6. 31+EPS)/(10. +EPS))
C=(B+(R—B) #AA*FF/ (FF+1, )+R0OC)/ (R+R0OC)

ZJ

Ca2=C»C
sS2=1, =C2
C END MAGIC
[ INDEX TO ACCOUNT EXCITATION
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01463
01464 C
01635
C14H6 o { B ENE!
01467 DEN-I1ASIS#SERT(E)
0148 =4 NCIRID
G149 2+C2—-1
G170 CY
0171 CT 1.) CTR=1.
0172 S1=€ -T2
G173 CPE= V’OH(INT!4O #R37 41
0174 c ANGLE WITH RESPECT TO THE_TARGEW NORMAL
01753 TPSI=5 (CT+MU)
0176 TPSIS=TPGS1I#TPS1
0L77 COSIN=(COSIN/TPSI+SINE#CPS ) #SQRT(TPSIG/ (1. +TPSIG))
0v78 cOs2=_ IN®#COSIN
0179 IF(CE52. 6T7. 1. ) cO\2=
0180 SINE-=SQRT (1, ~C0S2)
0181
o182 Cc RECOIIL.S
0183
0184 C RECOIL ENERGY
0185 ER(1)=DEK-BE )
0184 G TEST IF UNEXCITED RECOIL MAY BECOME EXCITED IN A T-T COLL
Q187 IF(ER(L), LE. EF2N) _GOTQ 27
0188 TPS2=6T/ (1, 00001--CT)
0189 TEGRS=TPS2#TPS2
0150 CRSI(1)=(COSIN/TPES2-SINE#CPS) #SART(TFGZ2R/ (1. +TPSE2S) )
019! I=1
0192 MEX(1)=0
0193 XR{13=X
0124 C NEW PUSITION FOR THE RECOIL
0125 20 AR(TI+1)=XR(I)+1. G®COSI(1)
0194 C TEST IF PRIMARY KNOCK OM IS DIRECTLY SBPUTTERED
0197 FIXR{I+1). lT 0.) 60 70 21t
0158 C = I1'-K24 XF&SGRT(EP(I)) #NEGLLECT ELEC. STOPP. IN T-7T COU
Q157 - ERCI) .
0200 9 TEST ENERGY OF UNEXCITEDL RECOIL ENAUGH TO CAUSE EXCITATION
02G1 JF{(EREC. LT. EF2N). AND. (PMEX (I}, EQ 0)?) QO TO 25
0202 C ENERGY AND IMPACT PARAMETER
0203 EPS=FO#EREC
0204 =RAN(IRI)
0205 BV“(INT(lOO.«R?)+1)
Q20hH o]
0207 C ET-TARGET COI_LLISION
Q208 B#H
0202 :=S@RT(EPS)
G210 < GHBn7UTVNC MAGTC
0211 R:=
oR12 f 3A534AL0OG (. 35/ (ERPS#B))
Q0213 1F LLT.BY GO 70 20C1
0214 a1 33#AL0OG (., 35/ (EPS#RR) )
0215 I LT, BrGOTO 2001
O1éb R
0217 2001 E P~ 34
0218 E X1#EXIHEX1#EX]
0219 E SHEXZHEX2#EX2HEX D
Q220 v #EX14, SS#EX2+. 1 #EX3) /R
0221 v '+, 10'*FX‘+ LLHEX2+, 6HEXTI) /R
Q222 Q- FR+VER/EPS-R) /{~BSG/ (R#R Y+ {(V+V1#R) /EPS~1. )
0223 R
0224 1 G/R). ST, . 01) G0OTO 2001
0225 R 2. (EPS-V) 7V,
NIRRT f L HREFPS® (). + (. A743/SQE) ) #B##{ (. 00P611+8QE) /(. 0051 73+5QE))
0a27 FF QRT (AA#AA+L. )—AA) #((6. 31+EPS)/ (10, +EPS))
0228 C=(B+(R-B)Y#AARFF/(FF+1 )+RDOC)/ (R+ROC)
2 Ca2=C#C
S2=1. -C2
C ErD MAGIC
o TESY IF RECOIL. BECAME EXCITED
JF(R.LT. RTH2A) JEX=1
EXCITATION POSITION
IF(IEX. EG. Q) €COTG 996
XRE=XR(I1+1)
IF(XRE. GT. 34 }XRE=30
DO 997 JE=1.,30 .
IF(JE. LT, XFE)YGROTO 997
NEX(JE)=NEX (JE) +1
G070 296
0242 997 CONTINU
02473 996 CT=CR+C2-1.



an

999
C
98

(el 19!
n

CT2=CT*CT
IF(CT2.GE. 1. ) CTa=1.
ST=5GRT(1. -CT2)

ANGLES OF OLD RECOIL., "PRIMARY"KNOCK-ON
TPS2=8T/ (1. 00001+CT)
TPS2S=TPS2#TPS2
R3=RAN(IRI)

CPH=VCOS (INT(40. #R3) +1)
IF(COSI(I).GE. 1.) COSI(I)=1.
IF(COSI(I).LE —1.) COSI(1)=-I.
SINE2=SORT (1. —COSI(I)*COSI(I))

NEW DIRECTIONAL COSINE (PRIMARY KNOC
COSI(I+1)=(COSI(I)/TP82+SINEQ*CPH)*SGRT(TPS"S/(l +TPS28) !
T=EREC*52
ER(I+1)=EREC-T
ER(I)=T—BE
IF((MEX(I)Y+IEX).EQ. Q) 6OTO 611
VREC=SGRT(EREC)

CALCULATE EXCIT. /DECAY & IF EXCIT. GOES TO PRIMARY (IEXA=1!

OR SECONDARY (IEXA=0) RECOIL ASSUMING EQUAL PROBABILITIES
REX=RAN(IRI)

IEXA=INT (. S5+REX)

DETERMINE DECAY PROBABILITY IF RECOIL WAS ALREADY EXCITED

REX2=RAN(IRI)
PROB=1. ~EXP(CD/VREC)
IF(MEX(I), EG. 0) PROB=0
IDEX=INT (PROB+REX2)
IF(IDEX. EQG. 0) GO TO 62

DECAY POSITION
XRD=XR(1+%)

IF (XRD. GT. 30. ) XRD=30.
DO 999 JD=1, 30

IF(JD. LT. XRD)GDTU 999
NDEgAégg)-NDECA(JD)+1

CONTINUE
MAY ELECTRON ESCAPE FROM THE TARGET WITHOUT ENERGY LOSS
RDEP=RAN(IRI)
DEPRO=EXP (—XR(1+1)/ALAMEBD)
IDEP=INT (DEPRO+RDEP)
IF (IDEP. EQ. 1)NDEC=NDEC+1
DECAY LISTED IN MATRIX MEXP;(DGPPLER SHIFT, DEPTH) IF X<=16

IF(XR(I+1). GT,. 16. ) GOTO 6
II=INT(11, +VREC*COSI(I)/4.)
IF(II.LT. Q) 1I=2
IF(11.GT. 19) I11=19
JUZINT(XR(I+1)/2 +3.)
MEXPT(11, JU)=MEXPT(II, JU)+
DECAY BEFORE (IDEX=1) AND/DR BE EXCITED AFTER (IEX*IEXA=1) COL
MEX(1+1)=MEX(I)—-IDEX+IEX#IEXA
OR AFTER COLLIS. A NEN RECOIL MAY BE EXCITED (IEX=1, IEXA=0)
MEX(I)=IEX#(1—IEXA
TPS2=8T/ (1. OOOOI—CT)
TPS28=TPS2%TPS2
DIRECTIONAL COSINE OF NEW RECOIL
COSI(I)=(COSI(I)/TPS2~-SINE2#CPH)*#SART(TPS25/ (1. +TP528))
XR(I)=XR(I+1)
I=1+1
IF(ER(I).LE. 0. ) €O TO 25
?DIT? 20 .
IF(I.EQ. 0) GO TO 27

MEX(I+1)=0
G0 TO 63

SPUTTERED ATOMS

IBSP=1BSP+1
EBSP=EBSP+ER(1)

IF(MEX(I). EQG. 0) GOTO 25
IF SPUTT. ATOM IS EXCITED IT IS LISTED IN 2ND ROW OF MEXPT
II=INT(SQRT(ER(I))#COSI(I) /4, +11.
IF(II.LT. 2) 1I=2 .
IF(11.GT. 19) 11=19
MEXPT(II, 2)=MEXPT(II, 2)+I
DETERMINE DOPPLER SHIFT
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[o] DE

3222

3223
c DE

C IF
C

3230
o} DE

5380

5381

0
>
-

4322

C  NUMBE
4323

27

29

74
73

300

400

OHHrI‘-]mH'Um
MTM=OIMM-HNOD

r~g

EDOP=DOPPABS (
TERMINE DECAY

7)
IFCIDD. EQ. 0)GO TO 3222
NSURD(ISP) =NSURD( ISP ) +1
60 TO 3223
CONTINVE
NSURD(100)=NSURD(100)+1
AISP=]SP
EESHINE ENERGY SHIFT DUE TO RECOIL~-SURFACE INTERACTION

DECAY OCURS WITHIN THE FIRST ARMSTR. THEN SKIP

IF(ISP. LT. 2)60T0_3230
ESUP—CII/(AISP—SII)—CHI/((AISP—SNI)**3)+C12/((AISP—SIQ)**B)

TOTAL ENERGY SHIFT

EDS=EDOP +E SUP

gERgIgE SURF. BROADENING (ONLY IF BROAD. PARAMETERS ARE KNOWN)

BROAD=DELTA*EXP (~BRO#AISF)
IF(BROAD, LT. 0. 2)GOTO 538t

0.
RI
1)
(2. #*RBRO-1.

BROAD/(BROAD*BRUAD+EBRO*EBRO)
BRO=INT(

£
ETOT. L.T. 0. JETOT=0,
ETOT. GT. 5. JETOT=5,
C LIKE PEAK (DOPPLER + RECOIL-SURF.  INTERACTION)
322 IDSU=1, 50
=1DSU#0, 1
IDS. LT. ETOT)GO TO 4322
IDSU)=NEL ( IDSU)+1
? 4323
S

QZ~DY
e~~~

(2]
moo

NT INVE )
L(50)=NEL(50)+1

& ENERGY OF EXCITED ATOMS
BSP IEBSP+1
BSP=EXBSP+ER (1)

TO 2%
+L.S*COSIN
X.

X.

E.

4
S
A
(
T
T
(

LS
LT. 0) GO TOo 8
GT. TT) 60 TO 9
CT.EF) 60 1O 1

)) GO TO 40
TATUS='0LD ‘)

D
OOHO
(=2
Dre
9
~
U)v

+. OOO
SP+. 00001)

Yoty
9 8739 SQ%SSnS

X
m
>
h]
-
n
°
[
~ O~
e &8

(11
=M10
Z1,M1 M2, DELTA, TAUO, TAU
'BX’HI Z2'8X'M2'8X ‘DELTA’4X 'TAUO’SX 'TAU‘/5F10. 2,
EO,EF P
S5X
?

A

o
2, F. ALPHA, BE, RTH2, TH, IR
‘EF2/6X 'EF * 3X’ALPHA '6X ‘BE’4X 'RTH27X 'NH *
4F8. 2, F8, 4, 2112)
LAMBD. BRO, TT, RHO. CK, DOPP

S

’

~ OV [l ]
-
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450 FORMAT(/, 4X ‘ALAMBD ‘7X ‘BRO‘8BX'TT ‘7X ‘RHO ‘BX "CK *6X ‘DOPP * /6F10. 2
WRITE(4,455)C11,511,C12,S12,CM1, SM1
4595 FORMAT(/, 7X’CI11’7X’SI1’7X'CI2’'7X’S12'7X" CMI 7X’SM1°/6F10. 2)
wRITE(4,500)IB.E1.IT.EQ.IBSP.ES.IEBSP.
500 FORMAT(/5X ‘BACKSCATTERE TOMS="16, 5X’ENERGY=’.FB 3, EVY/
1 ‘TRANSMI TTED ATOHSﬂ'lb.SX’ENERGYB'FG.3,’ EV‘/
2 9X‘SPUTTERED ATOMS=‘, 14, 5X ‘ENERGY=',F8. 3, * EV‘/
3 &é;%é?iT;81SPUTTERED ATOMS= ‘16, SX'ENERGY=', F8. 3, * EV’)
701 FORMAT(/* DEPTH IN A — DOPPLER SHIFT=SQRT E(EV)*COS’,/)
WRITE(4, 700) MEXPT
700 FORMAT (13, 1915)
WRITE(4, 3258)
3258 FORMAT(/10X. ‘DECAY DISTR. IN VACUUM (1-100 A, STEP=1A). ’, /)
WRITE (4, 8224)NSURD
8224 FORMAT(2014)
WRITE(4, 8325)
8325 FORMAT(/10X, ‘N(E) Vs ELECT. ENERGY (-1 TO +4 EV, STEP=0. 1EV)‘,
: WRITE(4, B3256)NEL
8326 FORMAT(1X, 1016)
WRITE (4, B330)NDEC
8330 Eg??g{;/éééi;AUGER ELEC. FROM THE INSIDE N#EXP(—-XR/LAMBDA)=‘, 1B, /)
»
8331 FORMAT(1X, ‘DISTRIBUTION OF EXCITATION POS. (1-30 A, STEP=1A)7, /)
WRITE (4, 8333)NEX
8333 FORMAT(1016)
WRITE(4, 8332)
8332 FORMAT(/, 1X, ‘DECAY DISTR. IN THE SOLID (1-30 A, STEP=1A)‘, /)
WRITE (4, B334)NDECA
83534 FORMAT(1016)
CLOSE(UNIT=4)
40 CONTINUE
STOP
END
ARRAYS
Address Type Name Bytes Dimensions
2-000009460 R#4 BV 400 (100)
2-00000AFO R#4 DBV2 400 (100)
2-00000000 R#*4 COSI 800 (200)
2-00000640 R#4 ER 800 (200)
2-00000C80 1I#4 EX 800 (200)
2-00000FA0 I#4 MEXPT 800 (20, 10)
2-00001630 1I%#4 NDECA 120 (QO)
2-000014F0 I%4 NEL 200 (50)
2-000015B8 I*#4 NEX 120 (30)
200001360 L2 ey 198 (g
2-00001 *
2-00000320 Rx4 R 800 (200)
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84810000~
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Archivo de salida de datos

del programa ISET.

187

Z1 M1 2 M2 DELTA TAUO
18. 00 40. 090 13. 00 27.00 1.00 0. 10E~-12
e0 EF2 EF ALPHA BE RTH2 NH

4009. 0 10. 00 <00. 00 45. 00 3.31 0.5380 160000

ALAMBD BRO 1T RHO CK DOPP

4.70 0. 40 300. 00 2.70 1. 36 0.07

CIt SI cla Sia Ml SM1

2. 60 0. 85 3.87 0.52 4.43 0. 63
BACKSCATTERED ATOMS= 970 ENERGY= 1076 729 EV
TRANSMITTED ATOMS= o] ENERGY= . 000 EV
UTTERED ATOMS= 10340 ENERGY= ”67 677 EV

‘EXCITED SPUTTERED ATOMS= 2516 ENERGY= 385. 089 EV

DEPTH IN A — DOPPLER SHIFT=SQRT E(EV)*(C(S

38 -34 -30 -26 -22 -18 =14 =10 -6, =2 2 6
o] (o] 9 56 129 304 511 558 S23 426 o] o]

2 (o] o] 1 6 13 34 S50 92 242 63 1
4 0 0 o] 4 22 31 o8 90 318 139 25
-} 0 ¢} o] 9 19 34 54 102 340 203 36
8 (o] o] 1 8 13 33 62 114 404 276 o4

10 (o) 0 1 a 13 93 64 106 48B4 374 74

12 0 (o) 1 2 13 38 72 115 514 358 94

14 [o] 0 1 9 10 36 71 144 529 446 105

16 0 ? 61 165 407 770 989 1286 3257 18746 389

DECAY DISTR. IN VACUUM (1-100 A STEP=1A)

185 120 136 97 78 83 73 &7 78 69 59 42 45 38 49
30 43 33 31 30 26 26 20 20 22 29 20 26 27 17
15 11 12 14 22 15 18 14 13 16 10 12 12 b 7

7 S & ) 8 7 2 6 8 8 6 12 8 S 4
3 7 7 2 7 S 3 a é 7 2 2 3 2 9

N(E) Vs ELECT. ENERGY (-1 TO +4 EV, STEP=0. 1EV)
2 3 4 6 3 6 ) b 1
1S 13 18 44 &2 120 165 195 198 20
208 175 189 134 133 88 82 64 68 4
40 a7 13 15 13 15 12 24 16 1
4 ) 3 S 1 9 1 1

AUGER ELEC. FROM THE INSIDE N#EXP{—-XR/LAMBDA)= 1917

DISTRIBUTION OF EXCITATION POS. (1-30 A, STEP=1A)

139 405 933 724 8 927 1108 1149 1205 1225
1288 1382 1416 1388 1435 1411 1425 1359 1367 1343
1364 122 1231 1167 1157 1158 1148 1063 979 15327

DECAY DISTR. IN THE SOLID (1-30 A, STEP=1A)

228 274 305 402 413 425 506 553 641 686

&£90 &97 757 8a3 851 858 892 890 920 240

948 942 1007 936 947 984 932 976 888 23969

n

TAU
0.10E~-12
SEED
442925349
10 14 18
(o] [oF (o]
o] 0 o]
o 7 2
17 9 10
29 26 16
S51 38 28
69 39 32
81 43 32
52 162 120
46 44 43
30 16 18
13 13 11
) 2 [
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