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Abstract

The study of the interaction of ions with matter is still the subject of much scientific work.
This study has, in fact, important fundamental and technological spin-offs in fields as varied
as physics, chemistry, biology and medicine. When a mono-energetic ion beam bombarded a
solid target, a part of the incident energy is transferred to the target atoms, which can lead to
different phenomena: ion diffusion, ion implantation, backscattering, nuclear reaction ... .. etc.
In the target, the loss of energy can be done according to two mechanisms: a loss of elastic
energy and a loss of inelastic energy. In this work, we are interested in the study of the
different mechanisms that govern the energy loss of ions in matter. In addition, we study the
different parameters that have an effect on energy loss.

Résumé

L’¢étude de I’interaction des ions avec la maticre fait encore 1’objet de nombreux travaux
scientifiques. Cette étude a, en effet, des retombées fondamentales et technologique
importantes dans des domaines aussi variés que la physique, la chimie, la biologie et la
médecine. Lorsqu’un faisceau d’ion mono-énergétique bombarde une cible solide, une partie
de I’énergie incidente est transférée aux atomes de la cible, ce qui peut engendrer différents
phénomenes : diffusion d’ions, implantation ionique, rétrodiffusion, réaction nucléaire .....
etc. Dans la cible, la perte d’énergie peut se faire selon deux mécanismes : une perte d’énergie
¢lastique et une perte d’énergie inélastique. Nous nous intéressons dans ce travail a I’étude
des différents mécanismes qui régissent la perte d’énergie des ions dans la matiere. Par
ailleurs, nous étudions les différents parametres qui ont un effet sur la perte d’énergie.
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Introduction générale

De nombreux phénomenes physiques peuvent se produire lorsque des ions
interagissent avec une surface solide. La nature des processus d’interaction impliqués

dépend directement de I’énergie et de la nature du projectile et de la cible.

L’utilisation des faisceaux d’ions est devenue une méthode performante destinée a
I’analyse élémentaire et structurale des surfaces solides. Plusieurs techniques d’analyse ont
été et sont encore développées en ce sens, utilisant des projectiles divers [1,10] (photons,
électrons plus ou moins rapides, particules plus ou moins lourdes, agrégats, etc .....) selon le
type d’analyse recherchée (élémentaire ou structurale) ou la profondeur étudiée
(couches superficielles ou couches profondes).

Les modeles de simulation numérique ne cessent de se développer. Dans le
domaine de I’interaction ion-matiere, ils ont été utilisés en premier lieu, pour I’étude de la
diffusion d’ions de hautes énergies avant d’étre étendus par la suite avec succes au
domaine des faibles énergies.

Il existe trois principales techniques de simulation numérique des collisions
atomiques dans les solides :

* La simulation Monte Carlo.
* La dynamique moléculaire.

* La simulation basee sur la théorie de transport.
A basse énergie (quelques keV), il est possible d’utiliser I’approximation des

collisions binaires dans la simulation (BCA : Binary Collision Approximation). Mais
lorsque 1’énergie du projectile devient plus faible, il est nécessaire de tenir compte de
I’interaction du projectile avec plusieurs atomes cibles a la fois.

Le code SRIM(2013) est le code de simulation le plus utilisé dans ce domaine.

Dans ce travail, nous nous intéressons a la diffusion d’ions de faible énergie (quelques
keV) par une surface solide amorphe. Le calcul de la perte d’énergie de diffusion
d’ions lents par une surface solide est effectué. Il faut noter ici que dans ces travaux,
I’interaction projectile-atome cible est décrite en utilisant le potentiel coulombien écranté

proposeé par Ziegler et al [3] (potentiel ZBL).

L’objectif principal de ce travail est d’étudier I’effet du potentiel d’interaction sur la perte
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d’énergie de diffusion calculée dans le cadre de simulation par SRIM.  Nous avons
considéré pour cela trois potentiels : le potentiel ZBL (Ziegler-Biersack-Littmark), le
potentiel TFM (Thomas-Fermi-Moliére) et le potentiel LJ (Lenz-Jensen).

Dans cette étude, nous avons considéré les cas
suivants :

* Premier cas : les systemes H+/Ni, H+/Si, H+/Cu, He+/Ni, He+/Cu, He+/Si,
Li*/Cu, Li*/Ni et Li*/si, pour différentes valeurs de I’énergie incidente et
I’angle fixeé.

* Deuxiéme cas : les systéemes He+/Si, H+/Cu, Li*/Ni pour différentes valeurs de I’énergie
incidente et les angles.

* Troisiéme cas : les systemes He't/siet HY/Cu pour différentes valeurs de I’énergie
incidente.

Le travail présenté ici est organisé de la fagon suivante:

Dans le premier chapitre, nous présentons les principaux mécanismes relatifs a
I’interaction ion-matiere a basse énergie (la collision élastique, le potentiel d’interaction, la

section efficace de diffusion élastique, le pouvoir d’arrét et les collisions multiples).

Le deuxiéme chapitre sera consacreé a la description du modéle de simulation utilisé dans
notre travail pour étudic I’effet de différents paramétre sur la perte d’énergie de diffusion
d’un ion par une surface solide.

Dans le dernier chapitre, nous présenterons les résultats obtenus. Il s’agit des
distributions en longueurs parcourues obtenues en considérant les trois potentiels
d’interaction ZBL, TFM et LJ et ce pour les systemes précédent (pour une gamme
d’énergie [0eValOkeV]). Differentes valeurs de I’angle de diffusion sont considérées.

Tous les résultats présentés seront discutés.



Chapitre |

10




Généralités sur les processus d’interaction des particules chargées avec la matiére

Généralités sur les processus d’interaction des particules chargées avec la matiére
I.1. introduction

Le ralentissement d’une particule chargée au cours de son cheminement dans la matiere
s’effectue par collisions successives avec les constituants du milieu ralentisseur : les électrons
et les noyaux cibles. Ces interactions tendent non seulement a la ralentir, mais egalement a la
défléchir de sa trajectoire initiale par diffusion et éventuellement a modifier son état de
charge. Parmi ces collisions, il y a les collisions inélastiques et les collisions élastiques.

Les collisions inélastiques aux cours desquelles se produit soit, une excitation soit une
ionisation des atomes cibles. Le projectile perd son énergie par interaction avec les
électrons du milieu ralentisseur. La perte d’énergie correspondante est dite
électronique.

Les collisions ¢lastiques pour lesquelles I’énergie cinétique totale des particules
entrant en collision est conservée soit 1’énergie interne des particules est conservée.
La collision peut se traduire par une modification importante de la trajectoire et
provoque un transfert d’énergie cinétique entre la particule incidente et le noyau de
I’atome cible. La perte d’énergie correspondante est dite nucléaire.

La perte d’énergie AE du projectile au voisinage de 1’énergie E rapportée a I’'unité de parcours
AX est appelée pouvoir d’arrét S(E) = -(AE/AX). Cette énergie par unité de parcours est la
somme de ralentissement dus aux deux processus d’interaction : électronique et nucléaire.
L’importance relative du ralentissement électronique et du ralentissement nucléaire dépend de
la vitesse incidente, de I’état de charge du projectile et de la nature du milieu ralentisseur.

1.2. Collisions simple

Considérons la diffusion élastique de masse M: et de vitesse ¥ sur une cible au repos de
masse M. (voir la figure 1.1). Par application des lois de conservation de I’énergie et de la
quantité de mouvement, 1’énergie de la particule diffusée E1 est donnée par :

2
_|cos 6y A2 —sin20
El—[T] Eo (1.1)
Ou:

O : angle de diffusion dans le systeme du laboratoire (voir la figure 1.1.a).
A:( Mo/ |\/|1)

Pour A > 1, seule la solution positive est possible dans 1’équation (1.1) et pour A<l, deux
solutions sont possibles.
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Figure 1.1 : Schéma représentant une collision entre deux particules de masse M1 et My :
parametres de la diffusion dans le systeme du laboratoire (a) et dans le systeme de centre de
masse (b).

I'min €st la distance minimale d’approche.

L’énergie de recul de la cible E; est donnée par :

E2 = cos?@[4A/(1+A)?] Eo (1.2)
O : Est ’angle de recul défini dans le systéme du laboratoire ( voir figure 1.1.a).

La diffusion est traitée dans le cadre du probleme de Kepler de la particule relative. Dans le
systeme du centre de masse (CM), ce probléme se ramene a I’étude de la diffusion (particule
fictive de masse egale a la masse reduite u=( M2 M1/( M2 + My )) arrivant sur la cible avec un
paramétre d’impact b) par le potentiel d’interaction V(r). r est la distance séparant les deux
particules (voir figure 1.1.b).

Les équations décrivant cette interaction sont beaucoup plus simples dans le systeme CM. De
ce fait nous sommes souvent amenés a les utiliser. Les résultats doivent étre ensuite rapportés
au systéme du laboratoire (L) pour la comparaison théorie-expérience.

Pour trouver les équations qui permettent ce passage, nous utiliserons le diagramme vectoriel
reliant les vitesses et les angles de diffusion ( voir figure 1.2).
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Vi(Ey)

Figure 1.2 : diagramme vectoriel liant la vitesse et les angles de diffusion dans les systémes
du laboratoire (L) et du centre de masse (CM).

L’énergie dans le (CM) est donnée par la relation suivante :
Ecam = ((EoM2/(M1 + M2)) (1.3)

Les angles de diffusion ® et de recul ®@, définis dans le systéme du laboratoire, sont exprimeés
en fonction de I’angle de diffusion @ dans le (CM) par les relations suivantes :

tan®= sin@/((My/Mo)+ cos 6)) (14)
® = 0.5(m - 6) (1.5)

Par ailleurs, la résolution du systéme d’équations exprimant les lois de conservation de
I’énergie et du moment cinétique nous permet d’obtenir 1’angle de diffusion dans le centre de
masse en fonction du paramétre d’impact b :

o dr/ 2
O=m-2b| L (1.6)
Tcdm . ve) b2
Ecdm rZ
rmin €St Obtenue a partir de la résolution au laboratoire de 1’équation suivante :
bZ
V(rmin)/Ecdm:(l' ) (17)

2
Tmin

13
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L’évolution de I’expression (1.6) permet d’aboutir a la fonction appelée fonction de déflexion
6 = 6(b) qui donne I’angle de diffusion de la particule incidente pour un paramétre d’impact
b.

L.3. Perte d’énergie des ions dans la cible

Le long de son parcours dans la cible, le projectile subit de nombreux chocs atomiques. Ces
collisions conduisent a des pertes d’énergie responsables du ralentissement de I’ion dans la
matiere, jusqu’a sa diffusion, sa transmission ou son arrét dans la cible. Dans tout le domaine
énergétique, deux types de perte d’énergie existent : la perte d’énergie ¢€lectronique (ou
in€lastique) et la perte d’énergie nucléaire (ou élastique).

Ces deux pertes d’énergie, bien que corrélées [1, 2], sont considérées comme indépendantes
avec une bonne approximation [3].

I.3.1. Perte d’énergie élastique

La perte d’énergie ¢lastique correspond a la quantité d’énergie cé€dé aux atomes par répulsion
coulombienne. Cette répulsion est plus ou moins écrantée par le cortege électronique. Cette
perte d’énergie entraine la déviation de la particule incidente ainsi que la mise en mouvement
des atomes heurtés qui vont contribuer a la formation de lacunes.

La section efficace d’arrét nucléaire, notée Se(E), est définie en fonction de la perte d’énergie
élastique par unité de longueur, (dE/dX)e (appelé également pouvoir d’arrét nucléaire ) et de
la densité atomique du matériau N par la relation suivante :

Sa(E) = - (1/N) (dE/dX)e (1.8)

L’interaction projectile-atome cible est décrite en utilisant un potentiel coulombien écranté
V(r) donné par :

V(r)=(Z1Z:6°/1)D(x/ a). (1.9)
Ou:

Z1 : numéro atomique de I’ion incident.

Z> : numéro atomique de ’atome cible.

r : distance ion-atome cible.

e: charge de 1’¢électron.

®(r/ a) : fonction d’écran.

14
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Plusieurs formes de la fonction d’écran ont été proposées. Parmi les plus utilisées, nous citons
celle proposée par Ziegler, Biersack et Littmark [3], qui s’écrit :

4 “bi,
O(r/ a) =);_, a;e a (1.10)
La distance d’écran universelle a s’écrit :

0.88534
= 703, 7073 ao (1.11)

Ou a, est le rayon de Bohr (ay = 0.5292 A®). les valeurs de B; et a; sont données dans le
tableau 1.1 [3] :

| 1 2 3 4
a; 0.028171 0.28022 0.50986 0.18175
B, 0.20162 0.40290 0.94229 3.1998

Tableau 1.1 : valeurs des constantes d’ajustement pour le potentiel ZBL [3].

La section efficace de diffusion s’exprime comme suit :

do=2mhdb (1.12)
Ou b est le parametre d’impact défini précédemment.

En utilisant les parametres réduits, la section efficace différentielle de diffusion prend la
forme :

d(t2)=ma? % f,(t1/2) (113)

2t2

Ou f est la fonction universelle de diffusion qui de la forme de la fonction d’écran choisie.
t/2=€sin(6/2) (1.14)
€ est I’énergie réduite donnée par :

€=[(a M2)/(Z1Z26*(M1+M>)]Eo (1.15)
Eo : énergie de I’ion incident.

M: et M2 sont les masses respectivement de 1’ion incident et de I’atome cible.

0 : angle de diffusion dans le systeme du centre de masse et la variable S choisie selon le type
d’écrantage a traiter :

S=1 pour un potentiel non écranté,
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S=1.5 pour un faible écrantage,
S =2 pour un écrantage moyen,
S =3 pour un écrantage tres fort.

Aux valeurs élevées de t, la fonction f(t*2) pour un écrantage moyen rejoint la diffusion
coulombienne de Rutherford.

En utilisant I’énergie réduite € et le parcours réduit p (voir ci-dessus), Lindhard, Scharff et
Schiott (LSS)[4].

On introduit une expression plus commode du pouvoir d’arrét du au ralentissement nucléaire :

1
Se(€)=-(de/dp)e=1/E [ 5 f(t2)dt"/? (1.16)
t2
Ou:
p=RNM4ma?(My/(M1+M,)?) (1.17)

R : parcours total de la particule incidente.

N : nombre d’atomes par unité de volume.

1.3.2 perte d’énergie inélastique

La perte d’énergie inélastique correspond a la quantité d’énergie cédée aux électrons des
atomes qui composent le matériau. Ce phénomene entraine soit I’ionisation des atomes de la
cible au voisinage de la trajectoire de I’ion incident, soit ’excitation de leurs niveaux
électroniques. La section efficace d’arrét inélastique Sin (E) est défini par :

Sin(E)=-(L/N)(dE/dX)in (1.18)

Lindhard et al. Ont montré que le pouvoir d’arrét électronique est proportionnel a la vitesse de
I’ion incident V dans le domaine des basses énergies [5] (théorie LSS), soit :

(-dE/dx)in=KEY2 (1.19)
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En utilisant les unités réduites [4] de 1’énergie (eq. 1.15) et du parcours (eq. 1.17), I’équation
(1.18) devient :

Sin(€)=- (d€/dp)in = KEY2 (1.20)

2/3,1/2
223 7Y% (M1 +M3)3/2

2/3, ,2/3\3/42,3/2 n,1/2
z77+2,0)34 My " M,

Avec :k:0.0793( (1.21)
Les pouvoir d’arrét €lastique et inélastique étant supposés indépendants [3], le pouvoir d’arrét
global s’écrit comme la somme de ces deux contributions, soit :

(dE/dX)T=(dE/dX)ei*+(dE/dX)ny = N [Snu(E) + Se(E)] (1.22)
1.4. le modéle des collisions multiples

L’échec de I’approche en collision simple dans I’analyse de la diffusion d’ions lents (quelques
keV d’énergie) par une surface solide [6] a conduit a développer un modele tenant compte des
collisions multiples pour interpréter les spectres en énergie de la diffusion. D’autre part, il a
été montré [7, 8,9] que la fraction de particules ayant subi un seul choc dans la cible est tres
faible.

Les collisions multiples deviennent importantes lorsque le libre parcours moyen du projectile
est de ’ordre de la distance inter- atomique dans la cible.

L’approximation des collisions binaires ou BCA [ 10], I’énergie perdue par une particule par
chocs nucléaire aprés n collisions est donnée par :

Eo-En=(1-TT%, K(0;, 4))Eo (1.23)
K(0;,A4) est le facteur cinématique correspondant a I’angle de diffusion @; , donnée
par :
_ 2
K (0, 4)=| -0t o1 (1.24)

Cette approximation est valable si I’énergie de la particule incidente est supérieure a quelques
dizaines d’eV [11].

1.5. Potentiel d’interaction

L’effet d’écran signifie qu’au lieu de considérer un potentiel purement coulombien Vc(r)
=zZe?Ir, il faut utiliser un potentiel moyen tenant compte de toutes les interactions :

Vr(l’):VCN(I’) +VCE(I’) +VEec (I’)

Ou : Ven (r) est le potentiel coulombien entre les noyaux,
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Vce (r) est le potentiel coulombien électronique,
VEec (1) est le potentiel d’échange et de corrélation [11].

Les différentes méthodes proposée [12,13] pour le calcul du potentiel résultant V. (r) sont
basées sur la méthode du champ self-consistent et nécessitent généralement de gros calculs. 11
existe cependant une méthode d’approximation, relativement simple, qui consiste a prendre
un potentiel coulombien écranté du type :

Vi(N=Vc(r)d(t/ a) (1.25)

La fonction d’écran ®(r/ @) doit rendre compte a la fois, de I’écran électronique du noyau
cible et de I’écran électronique du noyau incident. Bohr a proposé une fonction d’écran du

type :
O(r/ a) =exp(-r/ a ) (1.26)
Toutefois, bien d’autre formulations sont aussi utilisées pour la fonction d’écran ®(1/ a).

Parmi les expressions proposées pour le calcul de la fonction d’écran ®(r/ @), hous pouvons
citer, celles de :

Thomas-fermi[16] O/ a) = [1+(X/a) 3 ol L =0.8034

a =12%3
Lenz-Jensen[17] O(r/ a) = (0.7466e193%)+ (2433e387%)+ (0.1018e2%%)
Moliere [18] O/ a) = (35e)+(5.5e1%)+ (0.1e%)
Biersack[14] O(r/ a) = (1818e3211) (5099e242%x1)(2802e4028x1) (02817¢2016x1)
X =rla
0t a=(1/4)(9m? 12)3(R2m?)(1/( 3 + ZV3))(0.8853/ 22° + 723) 135, (1.27)

La fonction d’écran proposée par Beirsack et al [14] a été déterminée en fonction du rayon
d’écran X1= 0.8854 (z°% + Z7°2%) a,.

1.5.1. Modéle de Firsov

Firsov [19] a utilisé le modéle semi empirique de thomas-fermi [16] pour la cible la
description des atomes cibles et du projectile. Il considere que les nuages électroniques du
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Projectile et de la cible s’interpénétrent profondément et il définit une surface fictive St
séparant les deux particules. Celle-ci correspond a un minimum de potentiel, situé
approximativement & mi-distance entre le projectile et la cible.

Firsov choisi un rayon d’écran tenant compte de la polarisation des nuages d’électrons
s’interpénétrant :

ar=0.8853ao (z+2)™? (1.28)
le pouvoir d’arrét électronique du Firsov est proportionnel a la vitesse du projectile.

Sfe=5.15 10" (z+2Z)(vive)  eneVcm2/atome (1.29)

1.6. Mécanismes de transfert de charge

Lorsque des ions sont diffusés par une surface solide, ils peuvent échanger des électrons avec
les atomes de cette surface [20]. Cet échange peut se produire dans les phases d’approche et
d’¢loignement et en volume (a I’intérieur du solide).

1.6.1. Processus de transition au voisinage de la surface

Une importante facette de I’interaction ion-surface est le processus de transition électronique
qui se produit lors de I’approche et 1’électronique de 1’ion de la surface.

L’ion incident peut se neutraliser suivant trois possibilités :
Neutralisation radiative.

Neutralisation résonnante.

Neutralisation Auger.

La différence en énergie correspondant a cette transition est émisse sous forme de photons
pour le processus relatifs. Les autres processus d’échange de charge peuvent étre décrits par le
diagramme d’énergie suivant (voir figure 1.3).
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|
A - s > Distance

Sohde Ion

Figure 1.3 Schéma énergétique représentant les différents processus d’échange de charge au
voisinage de la surface.

La neutralisation résonnante (RN) correspond a la transition d’un électron par effet tunnel,
vers un ¢état atomique de I’ion incident a travers la barriére de potentiel entre ’atome et le
solide. Le processus est dit résonnant car 1’électron transféré entre le projectile et la cible
conserve son énergie.

L’ionisation résonnante (RI) est le processus inverse, en compétition avec la neutralisation
résonnante, qui correspond au transfert d’un électron se trouvant sur un niveau excité de la
particule incidente a un niveau non rempli du solide.

La neutralisation quasi-résonnante (QRN) : c’est une neutralisation résonnante qui concerne
des niveaux plus profonds de la bande du solide.

La neutralisation Auger (AN) fait intervenir 2 électrons de valence du métal. Le premier
¢lectron est capturé sur un état lié de I'ion. L’énergie libérée est récupérée par le second
électron qui va étre éjecté dans le vide.
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La désexcitation Auger fait intervenir un électron de la bande de valence du solide et un
électron du projectile situé a un niveau excité.

Autoionisation : les deux électrons proviennent du projectile.
1.6.2. Processus d’échange de charge dans le volume

Indépendamment de la neutralisation et de I’ionisation qui se produisent au voisinage de la
surface, I’échange de charge peut se produire également suivant un processus local lors de la
collision avec un atome cible a I'intérieur de solide, menant a la neutralisation ou la ré-
ionisation du projectile [21].

Au cours de la collision, la distance inter-nucléaire diminue et les couches atomique se
recouvrent partiellement formant une quasi-molecule. Les transitions electroniques dans un tel
systéme sont décrites par le modéle de promotion électronique. Ainsi, un ion incident peut se
neutraliser et un atome neutre peut se ré-ioniser au cours de cette collision.

21



Chapitre 11

22




Description du modéle de simulation utilisé

l. Introduction

Dans ce chapitre, nous allons présenter les paramétres essentiels qui dérivent les phénomeénes
résultant de I’interaction entre un projectile charge et une cible. Nous mettons 1’accent sur
ceux qui nous intéressent dans le cadre de ce travail, tels que la perte d’énergie et les notions
des pouvoir d’arrét nucléaire et électronique. Nous terminons par I’utilisation du logiciel
SRIM-2013 (Stoping Rang lon in Matter) qui permet de simuler les collisions successives
entre deux espéces pour pouvoir estimer ’emplacement des ions implantés et les
déplacements des atomes de la cible.

I1. Les outils développés dans la littérature

Il existe de nombreux programmes permettant de simuler I’impact d’un ou plusieurs ions dans
la matieére.

A I’échelle des atomes, les calculs par Dynamique Moléculaire permettent de simuler
I’interaction des ions ou atomes. En principe, cela consiste a calculer, pour chaque pas de
temps, la position, la vitesse et I’interaction entre chaque particule. C’est un outil trés puissant
pour déterminer les mécanismes a tres petite échelle. Il est désormais utilisé dans nombreux
domaines tel que la science des matériaux, la physique des particules, la chimie ou la
biologie. De plus, cela implique une trés bonne connaissance des interactions au sein du
matériau a analyser.

Les logiciels basés sur ’approximation des cascades de collision binaires, grace a des
modeéles statistiques qui reposent sur la méthode de Monte-Carlo, permettent des calculs
rapides du comportement des atomes émis. En contrepartie, ils ne sont prévus que pour des
conditions particuliéres et ne seront donc valables que pour certains types de résultats et une
gamme de parametres précis Les codes ou programmes rencontrés le plus régulierement dans
la littérature sont SRIM [22], TRIDYN [23].

I1.1. Description de SRIM

Les simulations ont été effectuées avec SRIM 2013(Stopping and Range of lond in Matter).
Ce groupe de programmes a été développé par Ziegler et al[22]. 1l a été concu principalement
pour le calcul des trajectoires et des pouvoirs d'arrét des ions primaires et des atomes de la
cible lors de cascade de collision. Les collisions prennent en considération les effets
quantiques des interactions ions-atome. Il permet de définir les parameétres initiaux de la cible
(composition, densité) et des ions primaires (énergie), et le calcul rapide de I'implantation et
de pulvérisation. Les résultats de simulation du pouvoir d'arrét électronique et nucléaire sont
stockés dans des fichiers output.

Un ion incident a une trajectoire rectiligne avec des pertes d’énergie par collisions
électroniques, puis change de direction sous I'influence des collisions nucléaires.
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Lorsque I’énergie de 1’ion est inférieure a son énergie de déplacement Eq, il s’arréte et il y a
dissipation d’énergie sous forme de phonons.

Ce programme permet de calculer différents paramétres liés a I’implantation d’ions dans une
cible, entre autres [24].

La distribution spatiale des ions implantés (profondeur moyenne, dispersion, distribution
latérale)

Les distributions des pertes d’énergies électronique et nucléaire en fonction de la profondeur
(ce sont les distributions moyennes pour un ion, elles sont exprimées en eV/A).

La distribution des lacunes (atome déplacés ) calculée a partir du modéle de Kinchin-Pease
modifié.

*4 SRIM Main Menu — e =N REN

i wl = 5 . W
TR
= i

plng and Rang
i Viatter-
= = - Eme - :

Cima TR il

Hahn-Meitner Inst.
v, Berlin, Germany
jals Textbook Quit

Significant contributions by Helmut Paul
[c] 1984.1989.1998. 2008, 2012 by J. F. Ziegler,

Figure 11.1. Schéma représentant le format de SRIM 2013.
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11.1.2. Condition d’utilisation lors de la simulation par SRIM 2013

Au cours de la simulation par SRIM2013, en premiére étape, nous avons utilisé le type de
calcul appelé °’ Ton Stopping and Range Tables’’ qui et basé sur la formalisation de
J.F.Ziegler et en deuxiéme étape nous utilisons le °* Target’ pour choix de 1’ion projectile
et de ’atome cible. En troisiéme étape nous utilisons “’Stopping Power Units”’ pour le choix
de I'unité, et en quatrieme étape nous utilisons le * Tons Energy Lowest”’, (Range (keV)
Highest”” pour le choix de la gamme d’énergie. Dans la derniére étape nous utilisons le
parametre * Calculate Table’” pour exécuter le programme.

24 lon Stopping & Range Tab

ﬂ*

[

-m B o |

"..
Calculate Table

Main Menu

Figure 11.2. Schéma représentant les paramétres de SRIM 2013 utilisé.
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I1.1.3.Implantations des ions

Lors de sa pénétration dans la cible, I’ion provoque plusieurs collisions d’atomes qui se
mettent en mouvement et se déplace jusqu’a percuter d’autres atomes qui eux-mémes se
déplacent, et ainsi de suite. L’énergie de I’ion incident est de I’ordre de dizaine de KeV, tandis
que I’énergie minimale nécessaire au déplacement d’un atome dans la matrice cristalline est
de ’ordre de dizaine d’eV.

1y a production d’un grand nombre de déplacements dans la cible, on parle alors de ‘cascade
de collisions’ ou  cascade de déplacements’. Ceci est illustré dans la figure (IL.5).

Les atomes déplacés terminent leur mouvement dés qu’ils ne regoivent plus suffisamment
d’énergie pour se déplacer.

E(<0) [E(20)|E(3<0) E(neo)|
Ey E(X)

o]

'
L

Figure 11.3. Variation de I’énergie de la particule incidente avec le parcours dans la cible.

11.1.4. Simulation des pouvoir d’arrét

Les ions qui heurtent la cible sont freinés par deux types d’interactions : électronique et
nucléaire. On prend un exemple de He*/Cu. A partir de la figure( 11.4), correspondant au cas
de I'interaction des ions d’Hélium avec une cible de Cuivre, nous ne distinguons que
I’évolution du pouvoir d’arrét électronique qui est différente de celle relative au pouvoir
d’arrét nucléaire. En effet :
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Le pouvoir d’arrét électronique ( Fig I1.4.) est caractérisé par une allure sensiblement
proportionnelle a 1’énergie de 1’ion. Notons que ce type d’interaction inélastique ne produit
pas directement le déplacement d’atomes.

Le pouvoir d’arrét nucléaire est caractérisé par deux zones plus importantes que le
ralentissement ¢électronique. Notons que ce type d’interaction élastique peut entrainer une
cascade de chocs secondaire pouvant induire des déplacements d’atomes dans le matériau
cible. Sur la figure (11.4), on indique trois points particuliers délimitant approximativement
les différents mécanismes d’arrét.

Le premier point correspondant au minimum des pouvoirs d’arréts nucléaire et électronique
est identique. Le point 2 correspond au maximum du pouvoir d’arrét nucléaire. Au point 3,
les pouvoirs d’arréts nucléaire et électronique sont identiques, il correspond a une énergie de
7 KeV. Finalement, pour la zone indiquée par le point 4, le pouvoir d’arrét d’ions est
principalement gouverné par les interactions inélastiques provenant des interactions
électroniques.

1 r 1 r 1 1 1 r 1

8 - —=&— Electronique .
] —— Nucléaire 4 = !
/
7 . -
/./L
i 00® .....‘.‘.‘.R. _m

e 6+ e o -
S - % —oe
S -1 _— -
1% _n
o 5 4 _n -
c .,I
<\E 7 ..' 3 L
> 4 .,l _
(¢}] w
c 4 ) L
(¢] ]
= 37 7]
o L
L
T 24 .

1 .

0 T T T T T T T T T T

0 2000 4000 6000 8000 10000
(eV)

27



Figure 11.4. Simulation des pouvoir d’arrét (nucléaire et électronique) des ions He™ /Cu.

Description du modéle de simulation utilisé

I1.2. Description d’Origin

Dans la suite des calculs, nous avons utilisé le logiciel Origin 6.0 pour calculer le pouvoir
d'arrét total et tracer les courbes des pouvoirs d'arrét (total, électronique et nucléaire).

# Origin CD = 2

AN

Data Analysis and Technical
Graphics Software for Windows®

Version 6.0

Microcal”

Microcal Software, Inc.

Figure 11.5. Schéma représentant I’interface d’Origin 6.0.

Apres, nous avons ajusté ces courbes par une fonction polynémiale de degré de puissance 6
au moyen de la commande 'Fit Polynomiale', ces ajustements nous permettent de déterminer
les coefficients de polyn6me de degré 6 pour chague courbe.
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0,8

— B
—— Polynomial Fit of Datal B

0,7 -

0,6 -

0,5 -

dE/dx en eV/Angestrom

0,4

0,3 :

20

40

T T T T T
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Figure 11.6. L’ajustement du pouvoir d’arrét pour des ions He* /Cu.

Order [1-9, 1 = linear)
Fit curve # pts
Fit curve Xmin

Fit curve Xmax

Polynomial Fit to Datal_C: Ol

Can

b

20

19,9999

99,9999

Show Formula on Graph? [

Results Log

Polynonial Regression for DATA1 C:

V= 0+ B+ B2#0"2 + B3#K"D + Busl’l + BGY'S
+ Bos'6

Parameter  Ualue Error

A B, 42439 B, H663

B B, 86874 B, 8822

B2 -0,00132 1,18222¢-4

B3 2,05506E-5  2,98440E-6

Bl -2,0542E-1  4,16148E-8

B 1,14188E-9  2,04997E-10

Figure 11.7. Schéma représentant les commandes Analysis et Polynomial fit d’Origin 6.0.
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Finalement, nous avons écrit un programme en langage fortran. Ensuite, nous avons utilisé
les coefficients de polynomial précédent dans un programme Fortran qui permet de calculer la
perte d'énergie pour chaque série de calcul. Les résultats calculés de la perte d’énergie
électronique, nucléaire et totale sont stockés dans des fichiers output Ces résultats sont

représentées sous la

forme suivante :

B DAEdex102\DebugiEdex102.2xe
?.9148845088711
i

171 E-881

7987.3128718821 76880
2899.822490287274080
28922 .3357867274200080
2884.8517374721 44080
2877 . 378587652733 0080
2867 .892257727232080
2862 . 4167441 825330804
7854 . 74484728645 7080
7847 .474173452833 0804
7848.8871172485550080
2832 .542380993 60820080
2825 .881465081 4760080
2817.622836783985760080
2818.1678753243800080
7882 .714143233838580680
2795 . 264812492271 080
2787 .816783 260783080
2788 .372217993587080
772 .9308554938335080
2765 .4917151362650080
2758 .855678 2242560080
2758622586631 387080
743 .1921385818270804
2735 . 7645950701 Y0080

7.4870868812981278
7.486784252875877
7.483967257276714
7.4811498124168028
7.478331932588°797
?.47551362469°7957
?.4726748396874217
7.462875753626556
7.467056284276865
7?.464236254872414
7?.4614159121 86588
7.458595182918942
74557740736 76647
.452952591074158
7.458138741534287
7.447388531488216
7. 444485967276 286
?.441663855178°787
7.4388398813786972
7.436016212088332
7.433192293146767
7.438368058781813
7.427543498838523
?.424718617177667

Figure 11.8. Schéma représentant la variation de la perte d’énergie en fonction de parcours
L(A).

On a encore utilisé le logiciel Origin, par la commande Import ASCII pour importer les
résultats calculés a I’aide du langage fortran et stockeés dans des fichiers output. Les résultats
de la perte d’énergie de chaque série de calcul seront discutés dans le chapitre suivant.
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Résultats et discussion

l. Introduction

Le but de ce travail est I’étude de [leffet de la charge, les angles et Iles
différents potentiels sur la perte d’¢énergie de diffusion d’un ion de faible énergie sur
une surface solide. Dans ce chapitre, nous allons présenter les résultats relatifs aux

cas suivants :

* Diffusion d’ions H*, He™ et Li* par une surface de Nickel pour la gamme de

I’énergie incidente variant de (Eo=0eV a 10KeV ).

* Diffusion d’ions H*, He* et Li* par une surface de Silicium et de Cuivre pour les
mémes valeurs de ’énergie incidente utilisées pour le Nickel.

*Diffusion d’ions H*, He* et Li* par une surface de Silicium, Cuivre et de Nickel pour
différentes valeurs des angles 12°, 14° et 16°.
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IIL.2. Calcul de la perte d’énergie

Nous rappelons que la perte d’énergie de diffusion E(X) est calculée par le pouvoir

d’arrét.

Il est a noter que nous avons calculé la perte d’énergie pour une valeur de I’angle de
diffusion constante. Nous présentons ici quelques résultats a l'aide d'un programme écrit en
langage fortran. On considére le potentiel d’interaction ZBL, pour les trois systémes (H™,
He* et Li* /Ni), (H", He* et Li*/Si) et (H*, He" et Li*/Cu) pour les valeurs de I’énergie
incidente variant de Eoc=0eV a 10KeV. Les valeurs des angles de diffusion étant variables.

I11.3. L’effet de la charge de I’atome cible sur la perte d’énergie

1 1 | 1

100004  He'/Cu/Si/Ni a l'angle de diffusion 16° ZBL| w He'/Cu

98004 ©

9600

9400 — -

en eV

9200 — -

9000 — -

Electronique

8800 — -

E(X)

8600 — -

8400 — -

8200 . I . I . I . I
0 50 100 150 200

parcours L(Angestrom)
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Figure 111.1: Variation de la perte d’énergie électronique de diffusion en fonction de la
distance parcourue en A pour le systéme He*(0eV, 10keV)/Cu, Si et Ni, la charge Z de la cible
variable , I’ angle de diffusion fixé a 16°.

Résultats et discussion

10000 : L : L : L : L
He'/Cu/Si/Ni a I'angle 16° ZBL
9800 - i
9600 - 4
.
l B He/Cu ||
% 9400 4 ( ] He+/S| .
+ .
S He /Ni
§ 9200 i
2 9000 -
I
8800 - 4
8600 - 4
T T T T T T T T
0 50 100 150 200

parcours L(Angestrom)

Figure 111.2: Variation de la perte d’énergie nucléaire en fonction de la distance parcourue en
A pour le systéme He*(0eV, 10keV)/Cu, Si et Ni, la charge Z de la cible variable , I’ angle de
diffusion fixé a 16°.
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1 1 1 1
He'/Cu/Si/Ni a I'angle de diffusion 16° ZBL
10000 .
9500 - 4
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()] .
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z
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Figure 111.3: Variation de la perte d’énergie ( électronique + nucléaire) en fonction de la
distance parcourue en A pour le systéme He*(0eV, 10keV)/Cu, Si et Ni, la charge Z de la cible
variable , I’ angle de diffusion fixé a 16°.

Dans les figures 111.1, 111.2 et 111.3. On utilise les méme ions de projectile et différentes
cible (He*/Cu/Si/Ni), au méme angle de diffusion. Pour les trois cas de la perte d’énergie
électronique, nucléaire et totale. Dans le cas de la perte d’énergie électronique, nous
remarquons, dans le cas d’un faible parcours, que les valeurs obtenues pour He*/Cu et He*/Ni
sont pratiquement identiques et sont plus grandes que pour He®/Si. A partir de 100 A les
résultats de la perte d’énergie de He/Cu et He*/Ni ne sont plus identiques et la diminution de

E(X) est plus forte que pour He*/Si. Mais pour les deux cas de la perte d’énergie nucléaire et
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totale nous remarquons, dans les deux cas et pour un faible parcours, que les valeurs obtenues

pour He*/Cu et He*/Ni sont pratiquement identiques et plus grandes que pour He*/Si.

Résultats et discussion

Nous pouvons dire que cette différence est due a I’effet de la charge de la cible car quand la
charge est grande la perte est grande et la diminution plus forte. Donc, la perte d’énergie est

proportionnelle a la charge.

Dans les figures 111.4, 111.5 et 111.6. On utilise les méme ions projectiles et différentes cibles
(H*/Cu/Si/Ni), au méme angle de diffusion, pour les trois cas de la perte d’énergic

électronique, nucléaire et totale.
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Figure 111.4: Variation de la perte d’énergie électronique en fonction de la distance parcourue
en A pour le systéme H*(0eV, 10keV)/Cu, Si et Ni, la charge Z de la cible variable , I’ angle
de diffusion fixé a 16°.
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Figure 111.5: Variation de la perte d’énergie nucléaire de en fonction de la distance
parcourue en A pour le systéme H*(0eV, 10keV)/Cu, Si et Ni, la charge Z de la cible variable ,
I’ angle de diffusion fixé a 16°.
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Figure 111.6: Variation de la perte d’énergie( électronique + nucléaire) en fonction de la
distance parcourue en A pour le systéme H*(0eV, 10keV)/Cu, Si et Ni, la charge Z de la cible
variable , I’ angle de diffusion fixé a 16°.

Dans le cas de la perte d’énergie électronique, nous remarquons, dans les deux cas de H*/Cu
et H*/Ni et sur tout le parcours, que les valeurs obtenues sont pratiquement identiques et plus
grandes que pour H*/Si. La diminution de E(X) pour H*/Cu et H*/Ni est plus forte que pour
H*/Si. En effet dans le cas de la cible de Silicium, pour un parcours égal & 200 A, la perte
d’énergie est de ’ordre de 1.5 keV et pour le Cu et Ni de ’ordre de 2 keV. Nous notons ici
que la perte d’énergie totale est plus importante dans la cible de Nickel et de Cuivre. Pour le
cas de la perte d’énergie nucléaire , nous remarquons, dans les deux cas de H*/Cu et H*/Ni

deux phases différentes dans le parcours : les valeurs obtenues pour H*/Cu et H*/Nisur [0 A
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a 40 A] sont pratiquement identiques et plus faibles que pour H*/Si, mais sont différentes sur
[140 A 2200 A]. La diminution de E(x) de H*/Cu et H*/Ni est plus forte que

Résultats et discussion

pour H*/Si. En effet dans le cas de la cible de Nickel et Cuivre, pour un parcours égal a 200 A,
la perte d’énergie est de ’ordre de 0.1 keV et pour le Si de I'ordre de 0.06 keV.

Dans le cas de la perte d’énergie totale, nous remarquons, que les résultats obtenus sont
similaires avec les résultats obtenus pour la perte d’énergie électronique.

Nous pouvons dire que cette différence est causée par I’effet de la charge de la cible : quand

la charge est grande la perte est grande et la diminution plus forte. Donc, la perte d’énergie est
proportionnelle a la charge.

Dans les figures 111.7, 111.8 et 111.9. On utilise les méme ions comme projectile et différentes
cibles (Li*/Cu/Si/Ni), au méme angle de diffusion et pour les trois cas de la perte d’énergie

électronique, nucléaire et totale.
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Figure 111.7: Variation de la perte d’énergie électronique en fonction de la distance
parcourue en A pour le systéme Li*(0eV, 10keV)/Cu, Si et Ni, la charge Z de la cible variable
, I’ angle de diffusion fixé a 16°.

Résultats et discussion
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Figure 111.8: Variation de la perte d’énergie nucléaire en fonction de la distance parcourue
en A pour le systéme Li*(0eV, 10keV)/Cu, Si et Ni, la charge Z de la cible variable , I’ angle
de diffusion fixé a 16°.
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Figure 111.9: Variation de la perte d’énergie( électronique + nucléaire) en fonction de la
distance parcourue en A pour le systéme Li*(0eV, 10keV)/Cu, Si et Ni, la charge Z de la cible
variable , I’ angle de diffusion fixé a 16°.

Dans le cas de la perte d’énergie électronique, nous remarquons, dans les deux cas de Li*/Cu
et Li*/Si trois phases différentes dans le parcours : les valeurs obtenues pour Li*/Cu et Li*/Si
sur [0 & 40 A] sont différentes mais pratiquement identiques sur [40 A & 140 A] elles sont
aussi différentes sur [140 A & 200 A] et plus faible que pour Li*/Ni. La diminution de E(X)

pour Li*/Ni est plus forte que pour Li*/Si et Li/Cu. En effet dans le cas des cibles de Silicium
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et de Cuivre et pour un parcours égal & 200 A, la perte d’énergie est de I’ordre de 1.5 keV et
pour le Ni de I'ordre de 2.6 keV.

Résultats et discussion

Dans le cas ou les pertes d’énergie nucléaire et totale sont similaires, nous remarquons dans
les deux cas de Li*/Cu et Li*/Ni deux phases différentes dans le parcours: les valeurs
obtenues pour Li*/Cu et Li*/Ni sont pratiquement identiques sur [0 & 50 A ] mais différentes
sur [50 A & 200 A] et plus grandes que pour Li*/Si. La diminution de E(x) de Li*/Cu et Li*/Ni
est plus forte que pour Li*/Si. En effet dans le cas des cibles de Nickel et Cuivre, pour un
parcours égal & 200 A, la perte d’énergie est de I’ordre de 2.6 keV et pour le Si de I'ordre de
1.5 keV.

Par comparaison entre tous les systemes (H*, He* et Li* /Ni), (H, He" et Li*/Si) et (H*, He*
et Li*/Cu), nous remarquons que la perte d’énergie dans le potentiel ZBL est proportionnelle a
la charge de I’ion incident, car quand la charge de I’ion (projectile) est grande, il pénetre dans

la surface solide sur une longue distance.

111.4. L effet de I’angle sur la perte d’énergie

Les figures 111.10, 111.11 et 111.12 représentent les valeurs de la perte d’énergie de diffusion
calculées pour le systtme H*/Cu, He*/Si et Li*/Ni respectivement, a différentes angles en
fonction du parcours L dans la cible. Ces résultats sont obtenus en considérant le potentiel
d’interaction ZBL.
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Figure 111.10: Variation de la perte d’énergie( électronique + nucléaire) en fonction de la
distance parcourue en A pour le systéme H*(0eV, 10keV)/Cu, la charge Z de la cible fixée ,
les angles de diffusion sont 12°, 14° et 16°.
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Figure 111.11: Variation de la perte d’énergie( électronique + nucléaire) en fonction de la
distance parcourue en A pour le systéme He*(0eV, 10keV)/Si, la charge Z de la cible fixée ,
les angles de diffusion sont 12°, 14° et 16°.
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Figure 111.12: Variation de la perte d’énergie (électronique + nucléaire) en fonction de la
distance parcourue en A pour le systéme Li*(0eV, 10keV)/Ni, la charge Z de la cible fixée ,
les angles de diffusion sont 12°, 14° et 16°.

Dans la figure 111.10 Nous remarquons, dans les trois cas des angles différeents que pour
toute la distance de parcours les résultats de la perte d’énergie sont identiques a cause du
faible écart entre les angles de diffusion. Aussi la perte d’énergie est plus forte.

Figure 111.11 Nous remarquons, que la perte d’énergie pour les deux angles de diffusion a
12° et 14° est pratiquement identique. La diminution de E(X) est plus forte que pour 1’angle
de 16°.
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Figure 111.12 : Nous utilisons les ions de Li*, ’atome de Lithium est un alcalin, nous
remarquons que la perte d’énergie a angles de diffusion de 12° et 14° est plus faible, et

Résultats et discussion

pratiquement identiques. La perte d’énergie de diffusion a 16° est plus grande et la diminution
de E(X) est plus forte.

Par la comparaison entre les trois systemes nous pouvons dire que la différence, est due la
charge de I’ion incident : si elle est plus grande pour un angle petit, elle donne une perte
d’énergie plus faible. Si la charge de I’ion incident est plus grande pour un angle grand la
perte d’énergie est plus forte. I1 y’ a une relation inverse entre la charge de 1’ion et I’angle de
diffusion.

111.5. L’effet de différents potentiels (ZBL, TFM et LJ) sur la perte d’énergie

Dans ce travail, nous avons étudié les deux systemes H*/Cu et He*/Si. Dans chaque cas, nous
avons calculé la perte d’énergie totale du projectile dans la cible. Cette derniere est égale a la
somme de la perte d’énergie ¢lectronique et le perte d’énergie nucléaire. Les valeurs de la
perte d’énergie ¢lectronique ont été obtenues a partir de SRIM 2003. La perte d’énergie
nucléaire peut étre calculée, pour chaque potentiel, a partir d’'un programme de langage
fortran. Connaissant la variation de la perte d’énergie totale, en fonction de longueur
parcourue, pour différents potentiel, il est possible de calculer la variation de I’énergie du
projectile en fonction de la distance parcourue. Les figures 111.13 et 111.14 représentent cette
variation pour les deux systémes H*/Cu et He*/Si respectivement et pour les trois potentiels
considérés dans cette étude.
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Figure 111.13. Variation de la perte d’énergic en fonction de la distance parcourue dans la
cible pour le systeme H*/Cu, pour les trois potentiels étudiés dans ce travail.
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Nous remarquons, pour les deux potentiels TFL et LJ et a faible parcours, que les valeurs
obtenues pour H*/Cu, sont pratiquement identiques et plus grandes que pour le potentiel
ZBL.

Nous notons ici que, la perte d’énergie totale est plus importante dans les potentiels de TFM
et LJ. Par conséquent, la diminution de E(X) avec la distance parcourue est plus forte pour ces
potentiels que pour le potentiel de ZBL.
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Figure 111.14. Variation de la perte d’énergie en fonction de la distance parcourue dans la
cible pour le systeme He*/Cu, pour les trois potentiels étudiés dans ce travail.

Nous remarquons, dans les deux potentiels TFL et LJ a faible parcours, que les valeurs
obtenues pour He*/Si, sont pratiquement identiques et plus grandes que pour le potentiel
ZBL. Pour les potentiels TFM et L] la perte reste constante & partir d’épaisseur 160 A et 175
A respectivement.

La différence entre les deux systemes (H*/Cu et He*/Si), est due a I’effet des différents
potentiels sur la perte d’énergie.
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111.6. L effet de la charge de I’ion incident sur la perte d’énergie
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Figure 111.15: Variation de la perte d’énergie électronique de diffusion en fonction de la
distance parcourue en A pour les systémes He*(0eV, 10keV)/Cu, H*/Cu et Li*/Cu, la charge
Z de I’ion incident variable , I’ angle de diffusion fixé a 16°.
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Figure 111.16: Variation de la perte d’énergie nucléaire de diffusion en fonction de la
distance parcourue en A pour les systémes He*(0eV, 10keV)/Cu, H*/Cu et Li*/Cu, la charge
Z de I’ion incident variable , I’ angle de diffusion fixé a 16°.

Dans les figures 111.15 et 111.16. On utilise différents ions comme projectile et les mémes
cibles (He*/Cu, H* /Cu et Li* /Cu), au méme angle de diffusion. Pour les trois cas de la perte

d’énergie électronique et nucléaire.

Dans le cas de la perte d’énergie électronique, nous remarquons, pour les deux cas et les
faibles parcours que les valeurs obtenues sont pratiquement identiques. A partir de 100 A les
résultats de la perte d’énergie ne sont pas identiques et la diminution de E(x) est plus forte.
Mais pour la perte d’énergie nucléaire on remarque pour He*/Cu et H" /Cu, que la perte

d’énergie est plus faible que pour Li*/Cu ou elle décroit plus vite.
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Nous pouvons dire que cette différence est due a I’effet de la charge de I’ion incident. Dans la
perte d’énergie électronique, quand la charge est grande la perte est petite et la diminution est
plus forte. Donc, la perte d’énergie est inversement proportionnelle a la charge de 1’atome
incident. Mais pour la perte d’énergie nucléaire, quand la charge de I’ion incident est grande
la perte est grande et sa diminution plus forte. Donc, la perte d’énergie est proportionnelle a

la charge de I’ion incident.
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I11.7. Conclusion

Nous avons présenté dans cette partie les résultats relatif du potentiel d’interaction et 1’effet
des différents paramétres (charge et angle ) sur la perte d’énergie en longueurs parcourues des
particules diffusées pour les trois systemes He*/Cu/Si/Ni, H*/Cu/Si/Ni et Li*/Cu/Si/Ni. Une
seule gamme d’énergie et plusieurs angles de diffusion ont été considérés.

Dans une premiere étape, nous avons calculé le pouvoir d’arrét de diffusion par trois
potentiels ZBL, TFM et LJ.

Dans une deuxiéme étape, nous avons introduit le pouvoir d’arrét dans les calculs de la perte
d’énergie. Pour les faibles valeurs du parcours L, les valeurs de la perte d’énergie sont
pratiquement identiques car dans cette région la perte d’énergie est faible et peut étre
négligée. Pour des parcours plus grands et angles de diffusions plus petits, les valeurs de la
perte d’énergie deviennent plus fortes.

Pour différents potentiels, nous remarquons que la perte d’énergie des potentiels TFM et LJ
est plus forte que pour le potentiel de ZBL.
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Conclusion générale

Ce travail a porté sur I’étude de la diffusion d’ions de faible énergie de (quelques Kev), par
une surface solide. Dans le but de mieux comprendre les processus physiques impliqués dans
I’interaction d’un faisceau d’ions avec une surface solide, nous avons eu recours a la
simulation numérique. Nous avons utilisé une méthode basée sur la résolution de potentiel
d’interaction, qui a été initialement envisagée pour I’étude des particules transmises a travers
une cible solide ayant une certaine épaisseur X. Ce modele tient compte des collisions
multiples qui sont importantes dans notre cas, il est basé sur [’approximation des collisions
binaires et il est valable pour les faibles angles d’incidence et de diffusion. Nous avons

calculé les pertes d’énergie de diffusion des ions en fonction de leur parcours.

En premicre étape nous avons calculé le pouvoir d’arrét, apres, nous avons introduit le
pouvoir d’arrét dans le calcul de la perte d’énergie. Pour les faibles valeurs du parcours L,
les valeurs de E(x) sont pratiquement identiques, car dans cette région, la perte d’énergie est
faible et peut étre négligee. Pour des parcours plus grands et dans le cas des cibles de Cu et

Ni, les valeurs de E(x) sont plus grandes que pour Si.

Dans ce travail, on a remarqué que la perte d’énergie est inversement proportionnelle a ’angle
de diffusion et 1’énergie incidente du faisceau d’ions est proportionnelle au numero atomique

de la cible et a la distance parcourue.

Le probleme majeur de cette méthode réside dans le calcul de la perte d’énergie de diffusion

E(X) pour I’injection des coefficients d’ajustement polynomial. .

Pour des parcours plus grands et angles de diffusions plus petits, les valeurs de la perte

d’énergie deviennent plus grandes et ses diminutions plus fortes.

Pour différentes potentiels, nous remarquons que la perte d’énergie des potentiels TFM et LJ
est plus grande et plus forte que pour le potentiel de ZBL.
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