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Résumé :

Récemment, une approche analytique générale du pouvoir d'arrét électronique
des ions lourds dans la matiére pour des énergies non relativistes a été publié dans le
prestigieux journal de physique « PhysicsLetters A 2020 » [Gue-2020]. Cette approche
qu’on appelle « modele de Bohr réajusté » est fondée sur la combinaison de deux
approches via un concept probabiliste. Dans cette approche les collisions lointaines
sont traitées par le modele de Firsov et les collisions proches sont traitées par le
mode¢le de Bohr. Nous avons appliqué ce modéle aux couples ion-cible suivants :

160—12C, 12C—12C, 35C]—12C, $4Kr—2Ne, 3Kr—28Si #Kr—27A et S6Fe—28Si.

Les résultats obtenus ont ¢t¢ comparés avec les modeles de Bethe, Bohr, Firsov,
les données expérimentales existantes [AIEA-2022], et les valeurs obtenues par le
code semi-empirique SRIM-2013. Cette comparaison nous a permis de voir que les
modeles théoriques du pouvoir d’arrét électronique sont valables uniquement sur une
gamme d’énergies (soit a basses vitesses, tel est le cas de Firsov [Fir-1958], soit a
hautes vitesses, tel est le cas de Bohr et de Bethe [Boh-1913, Bet-1930]). Par contre le
modele de Bohr réajusté reproduit bien la forme du pouvoir d’arrét électronique dans
les trois régions (haute vitesse, faible vitesse et vitesse intermédiaire) et reproduit
pratiquement les données expérimentales des deux zones hautes et basses vitesses.
Aux vitesses intermédiaires, nous avons constaté que les valeurs calculées par le
mod¢ele de Bohr réajusté sont nettement supérieures aux données expérimentales
(16%-50%). Cette déviation dans la zone intermédiaire est interprétée par le fait que le
terme négatif de recouvrement a été négligé.

Enfin, a la lumiére des aspects comparatifs observés, l'approche de Bohr
réajust¢ peut €tre améliorée en introduisant le terme de recouvrement ou en

améliorant les probabilités Py ou PL ou en modifiant le mod¢le de Firsov.



Abstract:

Recently, a general analytical approach to the electronic stopping power of
heavy ions in matter for non-relativistic energies has been published in the prestigious
physics journal “Physics Letters A 2020 [Gue-2020]. This approach, known as the
"re-adjusted Bohr model", is based on the combination of two approaches via a
probabilistic concept. In this approach the distant collisions are treated by the Firsov
model and the close collisions are treated by the Bohr model. We applied this model to
the following ion-target pairs:

160 —12C, 12C =12, 3 Cl="2C, ¥ Kr =2 Ne, ¥ Kr —27 Al, % Kr —2% Si and 56 Fe —28 Si.

The results obtained were compared with the Bethe model, the Bohr model, the
Firsov model, the existing experimental data [AIEA-2022], and the values obtained by
the semi-empirical code SRIM-2013. This comparison has allowed us to see that the
theoretical models of the electronic stopping power are valid only on a range of
energies (either at low speeds as is the case of Firsov [Fir-1958], or at high speeds as is
the case of Bohr and Bethe [Boh-1913, Bet-1930]). On the other hand, the re-adjusted
Bohr model reproduces well the shape of the electronic stopping power in the three
regions (high speed, low speed and intermediate speed) and practically reproduces the
experimental data of the two high and low speed zones. At intermediate speeds, we
found that the values calculated by the re-adjusted Bohr model are significantly higher
than the experimental data (16%-50%). This deviation in the intermediate zone is
interpreted by the fact that the negative overlap term has been neglected.

Finally, in the light of the comparative aspects observed, the adjusted Bohr
approach can be improved by introducing the recovery term or by improving the

probabilities P yand P 1 or by modifying the Firsov model.
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Introduction générale

Le pouvoir d'arrét est une grandeur physique fondamentale qui caractérise le phénomene
du ralentissement, il est défini comme étant la perte d'énergie par unité de parcours des
particules chargées dans la maticre. Cette perte d'énergie est essentiellement due aux

chocs coulombiens avec les électrons du milieu ralentisseur.

Les mesures de la perte d'énergie des particules chargées sont trés importantes dans de
nombreux domaines scientifiques, notamment dans les expériences de physique nucléaire,
en physique médicale (radiothérapie), 1'analyse des dommages créés par les rayonnements
(radiation damage), la radioprotection, l'analyse des matériaux avec des faisceaux d'ions,
dans le processus d'implantation ionique. Elles sont aussi d'un grand intérét d'un point de
vue fondamental et fournissent d'importantes informations concernant les propriétés

physiques des matériaux traverses.

Bien que I’¢tude théorique et expérimentale du pouvoir d’arrét a débuté depuis le début du
XXe siecle [Zie-2008, Zie-1977, Nor-1963], elle reste encore insuffisante, en particulier
aux basses et intermédiaires énergies. De ce fait, une récente approche analytique du
pouvoir d’arrét et sans parametre ajustable a été développée par A. Guesmia et Al [Gue-
2020]. Cette approche (appelé modele de Bohr réajusté) valable pour des énergies non
relativiste combine le modelé de Bohr et le modele de Firsov via un formalisme

probabiliste.

Notre travail consiste a étudier le modéle de Bohr réajusté et I’appliquer aux
différent couples ion-cible ('*O—"'2C, 2C—12C, 3Cl-"2C, ¥Kr—"Ne,*Kr—2Si ¥Kr—"A
et °Fe — 2Si) pour des énergies non relativistes. Nous allons aussi
comparer les résultats obtenus avec les données expérimentales ainsi que quelques
théories existantes (Bohr, Firsov, Bethe, Simulation SRIM).

Le manuscrit est composé¢ de trois chapitres suivis de deux appendices
contenant quelques précisions de calcul. Le présent chapitre est une introduction
générale au domaine de I’interaction ion—matiere. La description détaillée des modeles
du pouvoir d’arrét utilisés dans ce travail sont présentés dans le chapitre 1I, en
particulier, le modéle de Bohr réajust¢ [Gue-2020]. Dans le chapitre III, nous
présenterons les résultats obtenus par le modéle de Bohr réajusté et leurs comparaisons
avec les données expérimentales [AIEA-2022] ainsi que le modele de Bohr et de Bethe.

Enfin, nous présenterons quelques conclusions et perspectives pour la suite de ce travail.
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CHAPITRE 1
Notions fondamentales sur I’interaction ion-matiére
1. Phénomeénes de ralentissement des particules chargées dans la matiere.

Lorsqu’une particule chargée €nergétique avec une grande vitesse pénetre dans
la matiere, elle interagit avec les atomes du milieu ralentisseur. Suite a cette
interaction, la particule chargée perd une partie ou la totalit¢ de son énergie par
plusieurs processus ,tout dépend du type et de 1’énergie de la particule incidente ainsi
que les caractéristiques du milieu ralentisseur. Les processus de ralentissement des

particules chargées dans la matiére peuvent se résumer essentiellement en :

a) Interaction avec les électrons qui se traduit par excitation ou ionisation de

I’atome cible (voir Fig.1).

Excitation

Projectile

Cible

Fig.1 : Processus inélastiques pendant I’interaction projectile chargé — atome

b) Echange de charge : Pour des vitesses de projectile de I’ordre de quelques vo
(ou vo=vitesse de Bohr), lors du passage d’une particule chargée dans la matiere, les
nuages ¢lectroniques s’interpénetrent et donnent lieu a des transferts des électrons d’un
atome a 1’autre. Ces échanges de charges s’accompagnent d’émission d’électrons

(électron Auger) [Aug-1923] et de transfert d’énergie (voir Fig.2).
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Anger

Fig.2 : Schéma de I’effet Auger [Aug]

c) Lorsque la vitesse de I’ion incident est relativement grande permettant au
paramétre d’impact d’étre petit devant les dimensions atomiques, I’ion penétre
dans le nuage €lectronique et il peut y avoir interaction ion-¢lectrons.

d) Quand la vitesse de I’ion est faible, la distance minimum d’approche est
comparable aux distances atomiques et l’interaction a lieu avec le noyau
partiellement écranté par ses électrons. ce type d’interaction donne lieu a ce que

I’on appelle communément pertes d’énergies nucléaires.

e) A des grandes vitesses de la particule incidente il peut y avoir réaction
Nucléaire : La particule atteint la matiére nucléaire de la cible et peut alors
¢loigne ou bien produire une excitation du noyau cible. Du fait que les sections
efficaces sont généralement tres faibles dans le domaine d’énergie ou nous
travaillons, cette interaction sera négligée dans notre travail.

f) Rayonnement de freinage : Ce processus n’intervient que pour les particules

relativistes et sera donc ignoré dans notre étude.

2. Parameétres physiques décrivant le ralentissement

Quantitativement la compréhension du phénoméne de ralentissement des ions
lourds dans la matiére est décrite par deux parametres physiques. Le premier parametre
est la perte d’énergie moyenne par unité de longueur du milieu ralentisseur appelé
alternativement, le pouvoir d’arrét, stopping power, ou stopping force. Le second
paramétre est la déviation standard de la distribution de la perte d’énergie appelé

« Straggling in energy » ou simplement « energy Straggling ».
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Quand la perte d’énergie relative est entre 10% et 40%, la distribution de la
perte d’énergie AE est approximativement une Gaussienne avec la variance 2 [Smi-
1997]. La définition des parameétres fondamentaux décrivant le ralentissement des ions
dans la matiere est représentée sur la Fig.3. Quand un faisceau d’ions d’énergie E et de
variance o traverse une distance Ax dans la matiére, il perd une fraction de son
énergie, AE, accompagnée d’un étalement de 1’énergie incident apres la traversée de la

longueur Ax. La définition explicite des deux parametres est comme suit :

Le pouvoir d’arrét est :

AE _ dE

S = kxl_rf(l) Ax  dx (L1)
Energie de Straggling est [Sig-2006] :
0 =+/0% — 0} (1.2)

Ou o1, 62 sont respectivement la déviation standard du faisceau d’ions avant et apres la

traverse de la cible.

Ax
E E—AF
— ———
A i
c H
n > - >
E Energie E-AE Energie

Fig.3 : Schéma reprenant le principe de ralentissement de la vitesse de I'ion
énergétique E traversant l'épaisseur de Ax. AE est la perte d'énergie moyenne, o2 et o1
I’écart-type de la distribution du faisceau d’ions avant et aprés avoir traversé la cible
respectivement [Gue-2016].
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Remarque :

Le phénomene de fluctuation des parcours dues aux collisions €lectroniques des
particules chargées traversant une €paisseur matérielle provoque une dispersion en

énergie du faisceau, méme si ce dernier est a I’origine monocinétique (o; > a,).
. . . . 4 dE 4
Il est utile de noter, qu’a partir du pouvoir d’arrét —» on peut en déduire
I’énergie E= E(Eo,x) de I’ion en fonction de la profondeur de pénétration x (voir Fig.4).

> [ dx b (L3)

Ep S(E)

dE
SE)=—= (E)

E= E(Eo,x) est obtenue par intégration de I’équation précédente suivié par la résolution

de I’équation de E en x.

Incident ions with energy E,

E, 21 M,

Fig.4 : Energie en fonction de la profondeur de pénétration de I’ion incident.

La profondeur maximale de pénétration R (appelé parcours) de 1’ion dans la matiere

s’en déduit
E 1

3. Motivation de I’étude des parametres de ralentissement des ions dans la matiére

Avant d’introduire 1’objet de notre travail, il est utile de répondre a la question

suivante : pourquoi intéressons-nous a I’étude du pouvoir d’arrét ?

Outre 1’aspect fondamental de I’étude du ralentissement des ions dans la
matiere, la connaissance précise du pouvoir d’arrét est nécessaire pour plusieurs
L . - R . L :
applications des faisceaux d’ions tel que : L’analyse atomique et nucléaire par faisceau
d'ions, la radioprotection, I’implantation ionique, la microélectronique, et la

radiothérapie etc.

i) L’analyse atomique et nucléaire par faisceau d'ions : le pouvoir d'arrét et la

dispersion d'énergie sont des parametres critiques et indispensables pour les
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techniques d'analyse des couches minces par faisceau d'ions. En effet les données de
ces parametres sont utilisées dans pratiquement toutes les techniques d’analyse
atomique et nucléaires par faisceau d’ions (RBS, PIXE, ERDA...).Ainsi, la validité
des résultats d’une technique dépend de la précision des données du pouvoir d'arrét
et du Straggling. Pour comprendre 1’influence du pouvoir d’arrét sur une technique
d’analyse atomique ou nucléaire nous citons a titre d’exemple la technique
Rétrodiffusion spectrométrie (RBS). La technique RBS consiste a mesurer le
nombre d’ions rétrodiffusés en fonction de leur énergie [Chu-1978]. La déduction
du profil de concentration des ¢léments constituant la cible (I’échantillon) nécessite
I’introduction des valeurs précises du pouvoir d’arrét [Nou-2010, Chu-1978].En
effet, les particules incidentes perdent de 1’énergie au fur et a mesure qu’elles
pénetrent dans la matieére. A une profondeur x et avant collision, 1’énergie de 1’ion

incident peut étre exprimée par la formule suivante [Nou-2010] :

x dE
Ex=Eo_f()E

dx (I.5)
ou :

dE , s . : :
fOx = dx : représente 1’énergie perdue sur la distance (x), au cours du trajet aller.

E, : L’énergie initiale de la particule incidente.

ii) Radioprotection : Afin de se protéger contre les particules chargées des
réacteurs et des accélérateurs nucléaires, nous avons besoin de construire des
blindages autour de ces appareils. La conception et le choix de ces blindages sant

basées sur la connaissance précise du pouvoir d’arrét.

iii) Micro-électronique : Le développement exponentiel de l'industrie des
composants microélectroniques a créé un besoin constant de nouveaux matériaux
spécifiques. Pour obtenir les propriétés €électroniques requises, certaines impuretés
doivent étre plantées dans certains matériaux a une profondeur appropriée. Les
faisceaux d'ions actifs peuvent étre utilisés comme outil pour ajouter ces impuretés.
La détermination précise du pouvoir d'arrét et du pouvoir de dispersion produit la
puissance exacte nécessaire pour placer les impuretés spécifiques a la profondeur

nécessaire [Gue- 2016]
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iv) Radiothérapie : La radiothérapie est une technique de traitement du cancer
utilisant les faisceaux d’ions pour détruire les cellules cancéreuses. La taille et la
localisation de la cellule cancéreuse doivent €tre soigneusement explorées afin de
déterminer le parcours du faisceau. Comme nous avons vu dans 1’équation (1.4) le
parcours est étroitement lié au pouvoir d’arrét. Ainsi la connaissance précise du
pouvoir d’arrét et du Straggling nous permettra la destruction des zones tumorales et la

réduction des dommages potentiels. des tissus sains.

L’étude du ralentissement des ions dans la maticre reste toujours d’actualité. En
effet, la communauté scientifique dans le domaine interaction ion-mati€re ainsi que
I’agence internationale de 1’énergie atomique (AIEA) encouragent les scientifiques a
produire théoriquement ou expérimentalement de nouvelles données précises de

pouvoir d’arrét [Mon-2017]. Ces encouragements sont incités par les faits suivants :

a)Manque de données expérimentales du pouvoir d’arrét : Comme le montre

le tableau partiel des données sur le pouvoir d’arrét.

ziens —T4He [ FQ BAL [V [®™Ni [z ®Rh [ ®Cs
incident
2> projectile
H 0 2 0 0 0 0 0 0
°C 5 21 9 1 4 1 1 1
BAr 1 4 1 0 1
BAl 3 19 6 0 3 0 0 0
e 1 0 1 0 0 0 0 0
Zn 1 0 0 0 0 0 0 0
07 0 0 0 0 0 0 0 0
TAg 1 16 4 0 4 0 0 0
Air 1 2 1 0 0 0 0 0
Cell 0 0 0 0
PVC 1 0 0

Tableau.1 : Le nombre de fichiers de données disponibles en octobre 2014, [Pau2014].
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b) Dispersion des données expérimentales : Pour les ions lourds, méme si les
données de pouvoir d'arrét sont disponibles, un écart appréciable jusqu'a 15%, dans
certains cas, en particulier aux énergies basses et intermédiaires a été observé [Nee-
2009]. Pour exemple la Fig.5 montre le pouvoir d'arrét du carbone dans l'oxyde
d'aluminium mesuré par différents laboratoires marqués par les lettres C (Accelerator
Laboratory, Helsinki, Finland), D (iThemba LABS, Afrique du Sud) et E (Université
de Jyviaskyld, Finlande), nous pouvons voir I'écart entre leurs mesures. Par exemple a
une énergie de 0.25MeV/n on remarque un écart relatif d'environ 16% entre le

laboratoire C et le laboratoire E [Gue-2016].

“ConALO
2~3
T T T T ' J ' v ) v ' ! l '
s c C ( Experiment:
- [ D C Helsinki
D iTLabs
E Jyviskyli | -

I ' —— SRIM2008

At energy=0,25 MeV/n

Electronic Stopping Power [MeV/(mg/cm®)]

Sc= 5,974
l Se= 5,127
(Sc-Se)/ Smov=16%
3 T T T T ' T y T T T T T T T v
01 0,2 0,3 0.4 0,5 0,6 0,7 0,8
Energy per Nucleon [MeV] 16 Jan 13

Fig.5 : Pouvoir d'arrét électronique en fonction de 1'énergie des ions '*C dans

AL O3, mesuré par un groupe de recherche de trois laboratoires différents. [Pau-2013].

c) Ecart entre les théories existantes et les données expérimentales du

pouvoir d’arrét.

Malgré les efforts déployés depuis 1913 [Boh-2013] pour décrire théoriquement
le pouvoir d’arrét, un écart jusqu’a 30% a été constaté entre les valeurs expérimentales
et les valeurs théoriques en particulier a basse énergie [Bur-1992]. Comme le montre
la Fig. 6 représentant le pouvoir d’arrét électronique en fonction de I’énergie incidente

du carbone dans I’or comparé avec la théorie LSS.
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Fig.6 : Le pouvoir d’arrét électronique en fonction de 1’énergie incidente du carbone

dans I’or compar¢ avec la théorie LSS ainsi que le code SRIM-2010 [Gue-2016].

4. Apercu sur le développement du pouvoir d’arrét

L’¢tude théorique du pouvoir d’arrét subdivise les domaines d’énergie en trois

zones comme indiqué sur la Fig.7.
2
Zone de hautes vitesses :(v >Z iv(,)

Dans cette région de vitesse l'ion incident est entierement épluché de ses
¢lectrons et le ralentissement est di aux collisions électroniques. Dans ce domaine la
théorie classique de Bohr [Boh-1913] et la théorie quantique de Bethe-Bloch [Bet-
1930, Blo-1933] conduisent a une expression du pouvoir d'arrét inversement
proportionnelle au carré de la vitesse des ions incidents. Cette expression est
relativement en bon accord avec les résultats expérimentaux. Il est a noter que ces
théories nécessitent la connaissance d’une constante empirique en [’occurrence

I’énergie moyenne d’excitation I.
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2
Zone intermédiaire <v ~Z iv(,)

Lorsque la vitesse des ions rapides diminue et devient comparable a la vitesse

2
moyenne des électrons dans les atomes v,Z>, plusieurs complications apparaissent :

= Certains ¢€lectrons liés restent attachés aux ions, donc les ions ne sont pas
complétement dépouillés de leurs électrons.

* Tous les électrons ne contribuent pas au ralentissement en particulier les €lectrons
internes (projectile ou cible)

Cette région de vitesse est la plus difficile a décrire théoriquement, car toutes
les différentes contributions de perte d'énergie sont présentes dans ce domaine de
vitesse telles que : ’excitation et la désexcitation des ions incidents et des atomes cibles,
échange de charge (ionisation des atomes cibles et capture d’électrons), Dans ce
domaine de vitesses, il n’existe aucune formulation simple du pouvoir d’arrét

¢lectronique. [Gue-2016].
2
Zone de basses vitesses (v K Z iv(,)

A faible vitesse, la majorité¢ des ¢électrons de la cible ont une vitesse orbitale
plus grande que celle de I’ion incident. Au cours de la collision entre 1’ion et un atome
cible, les nuages ¢€lectroniques des deux partenaires se recouvrent. Un réarrangement
des niveaux électroniques aura lieu au cours de I’interaction. Alors, seuls les €lectrons

faiblement liés de la cible contribuent a la perte d’énergie de 1’ion.

Dans cette zone L'é¢tude théorique du ralentissement a faible vitesse des ions
lourds dans la maticre a ¢t¢ fondamentalement étudiée par Firsov [Fir-1959] et
Lindhard, Scharff et Schigtt (LSS) [Lin-1963] en utilisant le modéle atomique
statistique de Thomas-Fermi qui donne une dépendance linéaire en vitesse du pouvoir

d'arrét.
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Fig.7 : Variation du pouvoir d’arrét en fonction de I’énergie du projectile.

Historique
Le développement théorique du pouvoir d’arrét des différentes zones citées
Ci-dessus se résume historiquement comme suit :

En 1913, juste apres son travail sur la structure des atomes et des molécules, Bohr
propose une description classique de la perte d'énergie des particules chargées dans la
maticre. Il suggere que la perte d'énergie de 1'ion projectile résulte du transfert d'énergie de

celui-ci aux électrons des atomes du milieu ralentisseur [Boh-1913].

En 1930 avec l'avénement de la mécanique quantique, Bethe propose un modele
quantique du pouvoir d’arrét. Plus tard, Felix Bloch a étudié les approches classiques et
mécanique quantique et a trouvé les conditions dans lesquelles ces théories pouvaient étre
utilisées. Bloch a apporté des corrections au modele de Bethe et a obtenu la formule, qui

est valable aussi bien pour le résultat de Bethe que pour celui de Bohr [Kor- 2006].

En 1958, Firsov a utilis¢ des techniques numériques pour dériver les potentiels
interatomiques de deux atomes en collision traités par le modele atomique de Thomas-
Fermi, puis il a adapté ces potentiels en utilisant la longueur d'écran de Thomas-Fermi

afin d'obtenir sa formule de pouvoir d'arrét pour les faibles vitesses [Fir-1958] .

Un autre modéle important pour les basses vitesses €tait la théorie de Lindhard, de
Scharff et de Schiott (communément appelée théorie LSS) [Lin-1963]. La théorie LSS
était I'apogée de la théorie de l'arrét et de la distance basée sur les atomes statistiques [Zie-

2008].
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CHAPITRE II

Théorie du pouvoir d’arrét

Dans ce chapitre nous présenterons le modele de Bohr réajusté ainsi que les
théories utilisées dans notre calcul en 1’occurrence, la théorie de Bethe, la théorie de
Bohr et de Firsov, ainsi que le code de simulations the Stopping and Range of lons in

Matter SRIM-2013.
1. Expression générale du pouvoir d’arrét

On considére la collision d’un faisceau d’ions d’énergie E avec une cible mince
d’¢épaisseur Ax composée de N atomes par unité de volume. L’atome cible de masse m>
et de nombre atomique Z; est supposé au repos. Il a été démontré que la perte d’énergie
—AE(T) du faisceau incident dans la cible d’épaisseur Ax pour une énergie de transfert
particulier T, (excitation, ionisation, simple diffusion avec un impact parameétre

particulier...) est donnée [Sig-2006] par :
—AE(T,) = NT,do(E.T,) Ax (L.1)

Ou dG(E. Tp) représente la section efficace différentielle de transfert d’une énergie

particuliere T, pour une €nergie incidente E.

Pour toutes les valeurs possibles de T,, la perte d’énergie totale —AE dans la cible

est donnée par I’intégration de I’équation (IL.1) :

—AE = [ NT,do(E.T,) Ax (1L.2)
14
Ainsi, le pouvoir d’arrét s’écrit :
1 AE
S(E)=—~—= pr T,do(E.T,) (I1.3)

Le pouvoir d’arrét est ainsi en fonction de la section efficace de transfert dG(E. Tp), il

est alors nécessaire de connaitre la nature exacte de I’interaction entre la particule

incidente et ’atome cible afin de définir un potentiel d’interaction.
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2. Le modele de Bohr

2.1 Introduction

En 1913, Bohr suggere que la perte d'énergie d'une particule énergétique chargée
traversant la maticre est due a sa collision avec les €lectrons de I’atome cible. Le calcul
de Bohr se base sur le concept du parametre d’impact p. Dans un premier temps Bohr
suppose que l'¢lectron de 1’atome cible est libre (non 1i¢) [Boh-2013]. En utilisant
I’interaction Coulombienne, Bohr arrive a €crire la perte d’énergie d’un ion par collision
¢lectronique sous forme d’une intégrale entre un minimum et un maximum du parametre
d’impact. Cette intégrale est infinie pour des valeurs de p tendant vers l'infini. Cette
divergence conduit Bohr a imposer une limite supérieure au paramétre d'impact, au-
dessus de laquelle, l'interaction devient adiabatique et ne produit aucun transfert
d'énergie. Dans un second temps, Bohr essaye de justifier I’introduction du paramétre
d’impact maximal en introduisant le fait que les électrons sont liés. Il propose que cette

valeur maximal du parametre d'impact p soit égale a la distance pour laquelle, le temps

d'interaction T~ 2 (v étant la vitesse de 1’ion incident) est de I’ordre du temps moyen de
- p y

précession, w1 (w étant la vitesse angulaire moyenne des électrons atomiques) des

¢lectrons autour de leurs noyaux. Le maximum du parametre d'impact est donc de 'ordre

de pmax = 5 ; c'est le rayon adiabatique de Bohr au-dela duquel la perte d'énergie est

nulle [Dam-2007]. Ainsi, Bohr suggére I'existence d'un parametre d'impact
intermédiaire p, et subdivise le calcul de la perte d’énergie de la particule chargée dans
la matiere par rapport au parametres d’impact en deux types de collisions, les collisions

proches (p < p,) et les collisions lointaines (p > p,) [Boh-2013].
2.2 Collisions proches

Pour ce type de collisions, Bohr suppose que les ¢€lectrons de l'atome cible sont
libres, autrement dit, il néglige la liaison entre 1’¢lectron et le noyau cible. Il traite alors,
l'interaction élémentaire de 1’ion incident avec 1’électron cible par la diffusion de

Rutherford [Nas-1996].

On considere la collision d’un ion de vitesse v (ou d’énergie E), de charge Z e, et
de masse m; se dirigeant sous un paramétré d’impact p vers un atome cible de masse my

au repos dans le systéme du laboratoire L (v, = 0) de charge Zze (voir Fig.8).
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Fig.8 : Interaction élémentaire ion projectile-atome cible par la diffusion de Rutherford

L’¢étude de la dynamique binaire d’une collision de deux particules de masse m,
et m, interagissant par un potentiel central V(r) nous donne 1’angle de diffusion 6 sous

sa forme intégrale [Nas-1996] :

o=n—-2[° L ——__ar (11.4)

Tmin 1’2 [1_V(r’) pz]

E r’2

oU Iy, ©st la plus petite distance d’approche des deux particules déduite de 1’équation :

2

V(rmin) _ b _
1 ) _ I = 0 (IL5)

Dans le cas de I’interaction coulombien de I’ion de charge Z; e avec un électron, le

potentiel d’interaction s’écrit :

1 e(Zie)

V(T) = Feo - (H6)
L’intégration de 1’équation (I1.4) pour le potentiel (I1.6), donne [Nas-1996] :
0 b
tan E = Z (H.7)

ou b est la distance minimum d’approche donne par :

27,2 mym
— avec u=—=—

~ m, la masse réduite du systéme ion-¢lectron.

4TTEQ UV (mq+mg)
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Au cours du ralentissement de la particule chargée, a travers une cible d'épaisseur
Ax plusieurs types de collisions peuvent avoir lieu induisant des pertes d’énergie
comprises dans I’intervalle d’énergie dT (T, T + dT), ou T est I’énergie cinétique

transférée lors de I’interaction entre 1’ion incident et un électron de 1’atome cible.

A partir de la conservation de I’énergie totale et de la quantité de mouvement, on
obtient dans le systeme du laboratoire (I’énergie cinétique transférée a la particule

cible) :
Tproche = Tnax COSZ(p (I1.8)

oU Ty qx €t I’énergie maximale transférée lors d’un choc frontal (p = 0, 6 =180°)

et 2¢ = m — 60, @ est ’angle de recul dans le systeme du laboratoire.

En remplagant 1’angle ¢ par cette derniere relation, 1I’expression (I1.8) devient :

. 2(6
Toroche = Tmax SIN (E) (I1.8.a)
\ . — _Amam; P02 (9) — 1
ou. Tmax (m1+m2)2 E ’ sin 2 1+tan? (g)

Dans le cas d’une diffusion sur un électron cible (m, = m,) m; > m,, I’énergie

maximale transférée de I’ion incident a 1’¢électron de 1’atome cible [She-2000] s'écrite :

et 272

Tnax = Ton2e? movtp? (IL9)

L’utilisation de la relation (II.7, 11.9) nous permet d’écrire I’équation (I1.8.a) comme
suit :

4 2
Tproche =— 4 : (IL.10)

16m2e3 mev2p? 1+(%)2
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2.3 Collisions lointaines

Pour de grands parameétres d'impacts (p > p,), les chocs sont pratiquement
adiabatiques et ne conduisent qu'a de faibles transferts d'énergies. Les électrons cibles
ne peuvent plus étre considérés comme étant libres mais liés a leurs noyaux atomiques,
Bohr introduit alors la structure atomique dans le pouvoir d'arrét, en attribuant a ces

¢lectrons des fréquences orbitales classiques. 11 considere que I’électron est 1i€ au noyau

S
par une force de rappel F,,; de constante de raideur k. L'interaction élémentaire ion-
¢lectron peut étre traitée comme une excitation €lectromagnétique de l'oscillateur

harmonique par le champ ¢€lectrique induit par le passage de I'ion projectile [Boh-1913].

La Fig.9, représente la trajectoire (suppose une ligne droite) AB de I’ion incident,
ou A est la position de I’1on incident a I’instant t. Le point C étant la position moyenne

de I’¢électron et le point B est la projection orthogonale du point C sur la trajectoire AB

de I’ion
.
€1 g
~ i
FE ! p < ﬁext = —Tkx
1o <
vyf1 -
: -
o 0 . » @ noyau
A B

Fig.9 : Interaction élémentaire ion projectile-électron orbital

En choisissant 1’origine du temps (t = 0), I'instant ou I’électron se trouve a la

position A, on peut écrire :

AB = v.t (IL11)

La force F qui agit sur 1’¢lectron est la somme de la force ¢électrique ﬁe induite par I’ion

incident et la force de rappel ﬁext :

F=FE+F,, (11.12)
Le module de la force électrique s’écrit F, = ie(j:cl:) et ’expression de la force de
0

rappel qui s’applique entre noyau et 1’électron s’écrit sous la forme suivante (voir

Fig.9) :
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Fo.=—Tkx (IL13)

ou x est la mesure algébrique du déplacement de I’électron par rapport a sa position

d’équilibre.

La projection F, de Fesur la direction CB, s’écrit :

Ry = Rasing = 8 e = e T (114
L’équation du mouvement de 1’électron sur la direction CB s’€crit alors :
d?x
F,sinf — kx = m, ey (I1.15)
L’équation (I1.15) peut s’écrire sous la forme :
ZZT;C + w?x = ;—"’esin 0= 4:801”%(”:;2?;);/2 = ¢(0) (I1.16)

ol w? = — est la fréquence d’oscillation de 1’¢lectron. Cette équation est soumise aux
e

conditions initiales suivantes :

x=0 et%=0 pour t=—o0 (I1.17)

La solution de 1I’équation différentielle (Eq. I1.16) s’écrit [Sig-2006] :

x(t) = if_too sinw(t —t").¢(t")dt'; Z—x f_too cosw(t —t).p(t")dt' (L.18)

t_

La somme de I’énergie cinétique de I’¢électron et de son énergie potentielle au

temps t s’écrit :

me () | met? 2 e ([ cosat! ¢(¢)dt) +2e ([ sinwt . p(£)dt')  (IL19)

L’¢énergie transférée a 1’¢électron par la collision, dans la direction du mouvement
perpendiculaire au trajet de la particule, est donnée par la variation de 1’énergie cinétique

dans cette direction :

Tp, =>m, (%)2 = %(fj;o cos wt'. qb(t’)dt')2 (11.20)
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En remplagant ¢(t") par son expression (Eq. I1.16), on obtient :

2
1 e? +oo 1 tr '
Tp, =E;—e(Z1e)2p2 (f_ =2 3dt> (I1.21)

@ ATEY (1212 +p2)2

1 2 Z
To, = iz f;(vzl LGS (11.22)
avece !
Flx) == [T S8 gy (IL.23)

27— (tr241)3/2

Cette fonction est représentée par la série convergente suivante [Boh-1913] :

1 3 4 1 3 5 1 3 5 2n—1 2n
@ =1-133156) “zim (2129 @ e Tt o @)
(r+2083-1) () +750) + =m0+ 5w @) (11.24)

ou y est la constante d’Euler y = 0.5772

Lorsque x est grand, f(x) est représenté par la série asymptotique [Boh-1913] :

f(x)~\f —x\/—(1+__ﬂ(i)2+w(é)3 ( 1)n+1135 .2n-3).1.3---(2n— 1) ) (1125)

12 \8x 1.2.3 n!(8x)"

De la méme mani¢re on obtient 1’énergie transférée a 1’électron dans la direction

parallele au trajet des particules incidentes [Boh-1913] :

2
Tp, = 22( [, sinwt’ . 3p(t)dr) (11.26)

Avec la fonction Y donnée par :

¢ 1 e(Zle)vtl
I1.27
R w—— (11.27)
Ty, = 25 (z,e)2v?  [1P L Lsmet gy 2 (I1.28)
D 2me > 1 —® 4meg (v2t12+p2)g .
1 2e%(Z,e)? wp
TDz = 161128% mevzlp2 gZ(T) (11'29)
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ou

g(x) — _%f_‘l';o t! sinxt; dt’ _ £f+00 COS,X't'3 dt, — fl(x) (1130)

= - — 00 =
(t"%+1)2 2 (t'%*+1)2

L’¢énergie totale transférée a 1’¢électron, est alors égale a :

e?  2(Z.e)? , wp
Trointaine = TD1 + TD2 = 16m2¢2 meljzpz L(T (11-31)
Oul (x) = f(x) + g> ().
Notant [Boh-1913] que :
o L (x)estégalal pourx=0 (I1.32.a)
e L (x) diminue trés rapidement pour les valeurs croissantes de x (I1.32.b)
e pour x=0, nous remarquons que L'(x)=0 (I1.32¢)

A partir de ’expression générale du pouvoir d’arrét (Eq.11.3), on en déduit :

S(E) = - %i_i =2, [fopo Tproche (p)2mpdp + fp+0°° TLointaine (p)27rpdp] (1133)

En remplagant Tyyocne €t Trointaine PAr leurs expressions, on obtient :

S(B) = —25E = My [y bl (*l) (WD) gp ] (1134)

NAx  16m2e2  mev? 0 p24(b/2)2 Po p
On pose y = -2 I’Eq. (I1.34) s’écrit alors :
posey = — q

1AE _  e? 4n(Zqe)?

S(E) = — <2 ZZ[ log (2%) + fJTp";’ iL(y)dy ] (11.35)

NAx ~ 16m2g2 mev?

Une intégration par partie de (I1.35) nous donne :

1AE _ e? an(Zie)?

2 0 +o ’
SE) =-S5 = T — Z, [log (%) + [log(y).L(y)]@ — fpro logy L' (y) dy] (1IL.37.a)

S(E) = _LaE__f an(Ze) 7, [log (2%) —log (%) L (%) — fafio(?logy L'(y) dy] (IL.37.b)

NAx ~— 16m2e2 mev? v
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Bohr considere les approximations numériques suivantes :
1. pro est trés petit, donc on peut mettre L (‘UTPO) =1,
11. les bornes d’intégration entre 0 et oo,
iii. L'(0) =0
iv. I'utilisation de I’expression numérique de f(x)
Avec ces considérations Bohr obtient :

f0+°° logy L'(y) dy = —logC (I11.36)
ou

C = 1229

Ainsi il obtient finalement le pouvoir d’arrét électronique de Bohr :

(_ ld_E)BOhr et an7? Z,1n (Cmev3(4rc£0) ) (I1.37)

N dx T 16m2e2 mev? e(Zie)w

ouw = (I/h), Ieth représentent respectivement, le potentiel d’ionisation et

d’excitation moyen de 1’atome cible, et la constant de Planck (h ~ 1.054 * 1073 j.s)

Nay
Az

et N=p , avec N ,nombre d’Avogadro (N4, = 6.022 * 1023 par mole ) ,

p Masse volumique, et A, la masse atomique de 1’atome cible.

Généralement le pouvoir d’arrét électronique est tabulé en Mev. cm?/mg et le potentiel
d’ionisation moyen est tabulé en ev, ainsi nous avons exprimé le pouvoir d’arrét de Bohr

en cette unité:

(-1ay _Zz (”17_0)2 (5.7636) In ((3%428) (1)3) (IL.38)

pdx/ gonr Ay zq1I[ev] \vg
ouv, = ¢/137.036, avec c la vitesse de la lumicére.
Remarque :

Le traitement classique de Bohr est valable a condition que le parametre de Bohr soit
supérieur a 1 [Sig-1997] :

27, ("70) » 1 (11.39)
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2.4 Potentiel d'ionisation moyen /

Il a été montré que le potentiel d’ionisation moyen [ est proportionnel a Z, , son

expression empirique est donnée par la relation suivante [Tur-1968] :
I =112+ 11.7%Z, ev => 2<7Z, <13 (I1.40)

[ =528+871%Z, ev => Z, >13 (I1.41)
3. L’approche quantique de Bethe

Dans le cas ou le paramétre de Bohr est petit (i.e. v >> 2Z;v,) une description
quantique de la perte d'énergie est plus approprié¢e. Cette théorie quantique du pouvoir
d’arrét qui est basée sur 1’approximation de Born [Bor-1926], est ¢laborée par Bethe
aprés une quinzaine d’années aprés Bohr. Sans entrer dans le détail des calculs, la

formule quantique de Bethe du pouvoir d’arrét s’écrit [Bet-1930] :

() = g nn(22) e

dx 16m2ed mev2

ou / est le potentiel d'ionisation moyen de l'atome cible. Le terme In ( ) s’appelle le

nombre d’arrét de Bethe.

A travers la formulation du pouvoir d'arrét électronique ainsi exprimé par Bethe on
constate que le pouvoir d'arrét électronique de 1'ion ne dépend pas de sa masse mais de
sa vitesse. Diverses corrections relativistes [Fan-1947] ont été proposées afin d'étendre

le domaine de validité de la formule de Bethe du pouvoir d’arrét :

(49, -l wa - -p] e

N dx 16m2ed Mmev?
ou f = v/c, la vitesse relative de 1'ion projectile (c est la vitesse de la lumiére)

Le pouvoir d’arrét de Bethe s’écrit en Mev. cm? /mg sous la forme suivante:

(-14)  —ZZ (") (57636)In (““4228) () “In(1-p?) - 32) (I1.44)

P Ax/ pethe Az Iev]
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4. Le modele de Firsov

4.1 Image de Firsov de la perte d’énergie a basse énergie

Firsov considére la collision d’un atome (Z;,m, ) incident de vitesse(v < v,)avec
un atome cible (Z,,m,) au repos sous un parametre d’impact p. Selon I’image de Firsov
[Fir-1959] le transfert d’énergie AE entre 1I’atome incident et I’atome cible se fait par
I’échange d’électrons rapide de I’atome incident vers 1’atome cible. Les électrons
transférés de I’atome incident qui ont une vitesse v vers 1’atome cible seront placés sur
des niveaux d’énergie plus élevés. Une conséquence de cet échange est une excitation
de ’atome cible en recevant des ¢€lectrons rapides et en cédant des ¢électrons lents a
I’atome incident. Ce phénoméne conduit & un changement de quantité de mouvement de
I’atome incident apres qu’elle s’¢loigne de 1’atome cible [Khe-2017].

Selon cette image, quand deux atomes entrent en collision il se forme une quasi-
molécule formée par les deux atomes ; tel que les constituants de chaque atome occupent
une zone de cette quasi-molécule. Ainsi, chaque atome appartient a une zone de 1’espace
de la quasi-molécule. Les deux zones sont séparées par une surface S appelée surface
de Firsov. En général, la surface S est quelconque, tout dépend des nombres atomiques
Z,et Z,. Pour des raisons de simplicité, Firsov suppose que cette surface est plane et
perpendiculaire a la ligne reliant les deux noyaux et passant par son milieu. (Voir

Fig.10).

Atome cible
Plan de Firsov S

Paramétre
. g} d'impacte p
5 \
Atome incident
Trajectoire

Le flux gbe

Fig.10 : Géométrie de la perte d’énergie a basse énergie selon le modele de Firsov
[Ogu-2007]
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4.2 Le modé¢le de Firsov

Firsov dans son calcul de perte d’énergie considere que les atomes sont décrits par
le modele statistique de Thomas-Fermi. Dans le modele de Thomas-Fermi, les grandeurs
physiques ci-dessous (voir Fig.11) :
n(r) : La densité électronique moyenne a une distance r du noyau cible.
u(r) : La vitesse électronique moyenne a une distance r du noyau cible.
@(7r) : Le potentiel d’interaction entre les deux atomes.

Sont reliées avec les relations suivantes [Gal-1990] :

ulr) = 431 (B Y3hn'3(r) (11.45.a)
n(r) = 37;13 (2e my)3/? (11.45.b)

Le nombre moyen d'électrons par unité de temps traversant la surface de Firsov S dans

une direction a la distance r du centre de I'atome est donn€ par [Smi-1997] :

<@e>= [ n() @ds (11.46)

Notant que %r) est la vitesse moyenne des électrons dirigés de 1'atome vers I’ion.

\ \ atome cible

|
|
W\ R P
R e\ 2 '
/ 2/ - \\ \ \ i
__’ NN N :Q [ .
. \\ X

ion incident \

Fig.11 : Schéma illustrant le plan de Firsov séparant les régions d’action des potentiels

de I’ion et de I’atome dans le modele de Firsov de perte d’énergie électronique.

CHAPITRE II : Théorie du pouvoir d’arrét page 23



Soit F la force qui agit sur I’atome incident sous 1’effet de 1’atome cible. Cette
force est égale a la variation de la quantit¢ de mouvement de 1I’atome incident par unité
de temps (F=AP/At). Selon I’image de Firsov (échange d’électrons entre les deux

atomes), cette force s’écrit :
F= m,R<0@,> (I1.47.a)
En utilisant I’Eq.( I1.46) on obtient :

dR  n(r)u(r)

F =m,—
dat vs 4

ds (IL47.b)

. dR ) ) ) )
ou —= = la vitesse relative des deux atomes en interaction.

Le travail total de ralentissement de I'ion (c'est-a-dire I'énergie d'excitation électronique

de I'atome) est :

T, =—AE = [FdR = m,[ <@, > RdR (IL.48.2)
Tp=-AE = m, [ [ "2 as| = ak (IL48.b)

ou dR est le vecteur parallele a la vitesse. En introduisant I’Eq. (I1.45.a) dans (I1.48.b),

on obtient:

—AE = =32 Y3h [ 7 (n(r)*? ds) dx (I1.49)
en remplacant (I1.45.b) dans (11.49), on obtient:

_ m?2e?
4m2h3

—AE [ (f,¢?ds)RdR (11.50)

Firsov suppose que la perte d’énergie cinétique est petite et considere que

|R||=v (I1.51.a)
Avec ces considérations, nous avons (voir Fig.11) :

RdR =vdx dx = l%dﬁ (IL51.b)
R? = p? + x*? (I1.51.¢)

2 _R? 2
re=—_+p (I1.51.d)

2 2

r =2 :x + p? (IL.51.¢)
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Firsov a pris le potentiel ¢ sous la forme [Fir-1958] :

(Z1+23)

o) = EE (113 (2, + 2,0 D) (1L52)

ou y est fonction d’ecran de Thomas-Fermi , a, = 0.529 A le rayon de Bohr et r est la
distance entre 1’atome et la surface S .

On remplace (I1.51.¢) dans (I1.49) on obtient:

3 2Y1/3%,, [T p24r | \"/? e
Tp = —AE =2 (@3n)hw [ [, [(n( +p?) ] dsdx  (IL53)

4

ou: ds =2mpdp

I’évaluation numérique de I’Eq. (II-53) T donne 1’énergie d’excitation électronique de

I’atome [Fir-1958]:

0.35(Z,+2)5/3 hv
TF - -

(IL.54)

(1+0.16(21+ZZ)1/3‘1%)5 ao
Le calcul du pouvoir d'arret electronique pour un milieu amorphe donne [Tep-1962]

Se = 2m f0+°° Te(p) pdp = 5,15 10715(Z; + Zz)vlo (ev.cm?/atome)  (I1.55)
L’expression s’écrit en Mev. cm? /mg:

se =31014E2(2) (MeV. cm?/mg) (IL.56)

2 Vo

5. Le modele de Bohr réajusté

Le modele de Bohr réajusté [Gue-2020] combine deux approches du pouvoir
d’arrét électronique via un concept probabiliste. Dans cette approche les collisions
lointaines sont décrites par le modele de Firsov et les collisions proches sont décrites
par le mode¢le de Bohr. Le parameétre d’impact limite p, qui sépare les collisions proches
et distantes est choisi de telle maniére que la perte d’énergie moyenne pour une collision
soit égale au potentielle d’ionisation moyen I. Le choix de p, est justifi¢ par le
raisonnement semi-classique suivant,de sorte que pour une vitesse de projectile v, une
excitation de I'atome cible sera possible si le parametre d’impact est inférieur a une
certaine valeur p, telle que la perte d'énergie soit égale a la plus faible énergie

d'excitation ¢électronique.
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Partant des faits suivants :

i. En générale I’interaction entre I’ion incident et I’électron est soit coulombien ou

coulombien écrantée.

ii. Lorsqu’un ion est trés rapide >> v, , il sera complétement €pluché de ces
¢lectrons et sa charge est égale a la charge nucléaire et évidemment son interaction avec

un ¢lectron est purement coulombienne (tel le cas de Bohr).

iii. Par ailleurs si I’ion incident est lent (v < v,), I’ion n’est plus complétement
épluché de ces électrons et certain €lectrons restent attachés a 1’ion et évidement son
interaction avec un ¢€lectron est décrite par un potentiel coulombien écranté (tel le cas

de Firsov).

iv. Lorsqu’un ion pénétre dans la matiere, son interaction avec les €lectrons dépend
de sa vitesse et par conséquent comme mentionné en ii. et iii. de la charge de I’1ion ; donc
le type d’interaction (coulombien ou coulombien écranté) choisi pour une zone de
vitesse n’est que probabiliste qui est étroitement liée a la charge d’équilibre de I’ion dans

la matiére.

v. Sur la base d'une grande quantit¢ de données expérimentales a atteint la
conclusion que l'ion incident est complétement épluché de ses électrons avec une
probabilit¢ dépendante de la vitesse, qui a été donnée par l'expression empirique|[Bet-

1972]

py=1- exp( — ) (1L.57)

a
Z1 Vo

ou a = 2/3 pour les gaz et plus petit, pour les cibles solides il varie de 0,51 a 0,6.
Dans le présent travail, il a été décidé d’utiliser a = 2/3. Par conséquent, la fraction de
charge moyenne que les ¢électrons encore liés a I'ion projectile a la vitesse v est donnée

par la expression

po=1—py= exp( — ) (IL58)

a
Zl Vo

vi. La section efficace d’arrét electronique est une section efficace (i.e. une

probabilité).
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vii. Le théoreme d'addition [Dec-2003] de la théorie des probabilités,
La section efficace d’arrét electronique totale peut étre ecrite comme [Gue-2020]:

Stot = Sproche + Spointaine
Stot = Pu fopo 2 prroche (p) dp + pL fpo: 27tpTLointaine (p) dp (H~59)

Il est a noter que dans 1'Eq. (I1.59) ,il a été supposé que 1’espace des événements
est constitué des collisions lointaines et des collisions distantes. Pour des raisons de
simplicité, il a été supposé aussi que le terme négatif décrivant la probabilité que des
collisions proches et lointaines se produisent simultanément est négligeable (i.e. les
collisions proches et lointaines sont des événements mutuellement exclusifs).

Intégration des termes de 1'équation. (I1-59)

et 4amz?z 1 2\?
S =z ebn 1+ (226

Zmevz 1 Qo

1
2P0
1+4%0.16(Z1+Z5)3=—
hvao ( ( 1 2) a0>

12x[0.16]2

SLointaine pL 2m 0. 35(21 + Zz)

(IL61)

1 4
<1+0 16(21+ZZ)3 >

Le pouvoir d’arrét total de Bohr réajustée s’écrit en Mev. cm? /mg sous la forme

suivant :

Spop = Z1ZZ ( v) (2.8818)( 1 — e(U;—;;fB) In {1 n <1 Po <_>2>2}

A, Z1 0o \Vg

~ ) (1+4+0.16(z; +2,)1/322)

(Z1+Z3) (vzz/3 a
+%22( )(32833)e 07y o

(I1.62)

1/3P0
(1+0.16(21+22) ao)

ou A, est la masse atomique de la cible.

Comme mentionné plus haut le parametre d’impact limite est déduit de 1’équation

suivante :

TFiT' =] (11.63.3)
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On trouve :

e
v(z1+2z

1.5695*<ﬁ> -1
Po - (1L.63.b)

1
do 0.16(z1+2)3

6. Code SRIM (Stopping and Range of Ions in Matter) de simulations du pouvoir

d’arrét

Dans ce paragraphe, nous présentons le code de simulation utilis€ dans cette
¢tude. Stopping and Range of lons in Matter (SRIM) est une suite de logiciel permettant
de calculer I’interaction des ions avec la matiére. Le programme principal de SRIM est

Transport of ions in matter (TRIM).

Le logiciel a été¢ développé par James F. Ziegler et Jochen P. Biersack en
1980[Zie-1985]. Il a connu plusieurs mises a jour depuis sa publication. Actuellement,
le logiciel est disponible dans sa version 2013 [SRIM-2013]. Leur son fonctionnement
basé sur une méthode de Monte-Carlo et plus précisément sur la méthode « Binary
collision approximation »[Mar-1974] avec une sélection aléatoire du parameétre d'impact

pour chaque ion.
6.1 Déroulement d'une simulation

Pour les parametres d'entrée, il est nécessaire de spécifier le type d'ions que 1'on
souhaite implanter, I'énergie d'implantation (de l'ordre de 10 eV a 10 GeV) et le type de
matériau dans lequel on souhaite implanter les ions. En sortie, le programme répertorie
la distribution tridimensionnelle des ions dans le solide et les paramétres, tels que la
profondeur de pénétration, sa propagation le long du faisceau d'ions et
perpendiculairement a celui-ci. La simulation conserve aussi toutes les cascades
d'atomes dans la cible. La concentration de lacunes, la vitesse de pulvérisation,
l'ionisation et production de phonons dans le matériau cible, la répartition énergétique
entre les pertes nucléaires et €lectroniques et le taux de déposition d'énergie sont d'autres

parametres conservés tout au long de la simulation.

Les programmes sont congus pour pouvoir étre interrompus a tout moment, puis repris

plus tard. Ils ont une interface utilisateur facile a utiliser et des parametres par défaut
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intégrés pour tous les ions et matériaux. Une autre partie du logiciel permet de calculer
le pouvoir d’arrét électronique de n’importe quel ion de n’importe quel matériau (y

compris les cibles gazeuses) .Basé sur des criteres pour déterminer la moyenne d'un

ensemble de données expérimentales [Zie-2010], ces fonctionnalités ont rendu SRIM
trés répondu en milieu scientifique. Cependant, il ne tient pas compte de la structure
cristalline ni des changements dynamiques dans la composition du matériau, ce qui

limite son utilité dans certains cas.
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CHAPITRE III
Résultats et discussions

Dans ce chapitre, nous présenterons les résultats de calcul du pouvoir d’arrét obtenu
par les approches théoriques développées dans le chapitre précedent tel que : le modele de
Bethe, le modéle de Bohr, I’approche de Firsov ainsi que le modéle de Bohr réajusté. Le
calcul et la représentation graphique du pouvoir d’arrét avec les modeles citées ci-dessus a
¢té aménagé sous forme d’un programme utilisant I’outil de calcul OriginPro 2021 ou il
suffit d’introduire uniquement les données atomiques de I’ion incident et 1’atome cible
(A;.A, et Z,.Z,). Dans le but d’analyser la fiabilit¢ des modeles théoriques du pouvoir
d’arrét, nous avons comparé les résultats obtenus avec les données expérimentales

existantes [AIEA-2022] ainsi qu’avec la simulation de code semi-empirique SRIM-2013.

Nous avons choisi 'unité Mev.cm?/mg communément utilisée pour le pouvoir
d’arrét électronique, nous avons calculé le pouvoir d’arrét électronique en fonction de la
vitesse réduite v/v, au lieu de 1’énergie E de I’ion incident. La relation entre 1’énergie E

et la vitesse réduite est donnée par :

(1IL1)

Ou E /A, I’énergie de I’ion incident.
Principalement le choix des couples ions-cibles est basé sur la disponibilité des

données expérimentales. Pour cette étude nous avons choisi les couples suivants :
16()_ 12" 12012 350 _1200 841K +—_20Ne 84K +_28Q; 84127 S6Fa_28Q;
O0—"°C, “C—"°C, *°Cl—"“C, **Kr—-"Ne, **Kr—=°S1, **Kr—="Al et °°Fe—=°Si

Pour toutes les figures représentants le pouvoir d’arrét électronique en fonction de la

vitesse réduite, nous avons adopté les couleurs suivantes pour chaque modg¢le :

e La couleur bleue représente le modéele de Bethe décrit par 1'Eq. (I1.44).

e La couleur mauve représente le modele de Bohr décrit par 1'Eq. (I1.38).

e La ligne discontinue représente le modele de Firsov décrit par 1'Eq. (I1.56).

e La couleur noir représente le modele de Bohr réajusté décrit par I'Eq. (I1.62).

e La couleur verte représente la simulation du code semi-empirique SRIM-2013.

e Les points en forme de boule représentent les donnes expérimentales [AIEA-

2022].
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1. Pouvoir d’arrét électronique de '°O dans '*C

Les résultats de calcul ainsi que les données expérimentales du pouvoir d’arrét

électronique de '°O dans '*>C sont résumés sur la Fig.12.

La Fig.12 représente le pouvoir d’arrét électronique expérimental de 1’ion 'O
dans la cible de '?C en fonction de la vitesse réduite v/v, (de 0 a 34, correspondant
a la gamme d'énergies 0.019-30 MeV/u) incluant les valeurs calculées par les modeles
présentés dans le chapitre 2 (Bethe, Bohr, Firsov, Bohr réajusté) ainsi que le pouvoir
d’arrét déduit du code SRIM-2013. La comparaison entre les différents modeles du
pouvoir d’arrét avec les données expérimentales nous permet de faire le constat et

I’interprétation suivante :

e Le modele de Bohr réajusté a bien la forme du pouvoir d’arrét €lectronique
décrite dans la littérature (les trois zones d’énergies : haute, basse et
intermédiaire).

e Naturellement un accord entre la simulation SRIM et les données expérimentales
(AIEA) du pouvoir d’arrét puisque SRIM est un code semi-empirique utilisant
les données expérimentales.

e A grand vitesse (v/v, > 12.5), le pouvoir d’arrét de Bethe, Bohr, et Bohr
réajusté coincident remarquablement avec les données expérimentales ainsi
qu’avec la simulation SRIM.

e La valeur maximale expérimentale du pouvoir d’arrét électronique de °O dans

12C se trouve entre (3.7 < Ui < 3.9 ~ v4(2,)%?) qui est pratiquement identique a
0
celle donnée par le modele de Bohr réajusté (vi = 4). Par contre le modele de
0

. . N4 . J R \ roe
Bohr atteint le maximale a — =~ 4,5 qui est supérieure a la valeur expérimentale,
Vo

en revanche le modéle de Bethe atteint le maximium a vi ~ 2 qui est trés
0

inférieure a la valeur expérimentale.

e Dans la zone intermédiaire, les valeurs du pouvoir d’arrét €lectronique calculés
par le modele de Bohr réajusté sont relativement supérieures aux valeurs
expérimentale jusqu’a 35%. Cette déviation (acceptable dans la zone
intermédiaire) peut étre interprétée partiellement par le fait que le modéle de Bohr

réajusté ne tient pas compte du terme négatif de recouvrement entre les collisions
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lointaines et proches. On s’attend que 1’introduction du terme de recouvrement
dans le modele de Bohr réajusté améliore nettement les résultats obtenus. Par
ailleurs les valeurs calculées par le modele quantique de Bethe sont nettement
supérieures aux données expérimentales (>100%) ainsi que les valeurs calculées

par le modele de Bohr qui décroisent rapidement dans la zone intermeédiaire.

e Pour des vitesses réduites inférieures a 3.7 (Ui < 3.7), le pouvoir d’arrét
0

expérimentale commence a diminuer comme c’est le cas du modele de Bohr

réajusté. On constate qu’a basses énergies, (0 < vl < 3,7) le pouvoir d’arret de
0

Bohr réajusté, Firsov, simulation SRIM sont compatibles avec les données
expérimentales. Par contre le modele de Bohr et Bethe divergent énormément des

données expérimentales.
— (5 \2/3
VIVy=(z,) 22,

] Bethe Eq.(I1.44)

Bohr Eq.(11.38)

\ — — Firsov Eq.(11.56)

Bohr réajusté Eq.(11.62)
® Exp Ref[AIEA-2022]
SRIM-2013

16

14 4

12 +

pouvoir d'arret en (Mev.cm?mg)
[0e]
|
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o
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Fig.12 : pouvoir d’arrét de 1’ion 'O dans la cible de '>C en fonction de la vitesse

réduite v/v,.
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2. Pouvoir d’arrét électronique du '*C dans 'C

Les résultats de calcul ainsi que les données expérimentales du pouvoir d’arrét
électronique de 2C dans '>C en fonction de la vitesse réduite v/v, (de 0 a 28
correspondant a la gamme d'énergies 0.001-20 Mev/u) sont résumés la Fig.13. A partir
de la Fig.13, on constate les mémes observations et interprétations que pour le cas %0

dans '2C.

12 @)™ 2,
1] ‘ Bethe Eq.(I1.44)
] Bohr Eq.(11.38)

10 4 - - - Firsov Eq.(11.56)
) ' Bohr réajusté Eq.(11.62)
E 97 ® Exp Ref [AIEA-2022]
E g SRIM-2013
3 7.
= ]
c 6 -
O i
B 5
Lﬁ—j .
o 44 CcC—C
5 3]
= ]
2 24

1 —

0 —

: : : : T T T T T '
0 4 8 12 16 20 24 28

ViV,

Fig.13 : pouvoir d’arrét de I’ion '2C dans la cible de *C en fonction de la vitesse

réduite v/v,.
3. Pouvoir d’arrét électronique de *3Cl dans 2C

Les résultats de calcul ainsi que les données expérimentales du pouvoir d’arrét
électronique de *Cl dans !2C en fonction de la vitesse réduite v/v, (de 0 a 45
correspondants a la gamme d'énergies 0.001-54.7Mev/u) sont résumés sur la Fig.14.
En général, nous avons les mémes observations et interprétations que pour le cas %0
dans '?C. De plus on constate dans ce cas (**CI-'2C) que le maximum du pouvoir d’arrét

expérimental est atteint approximativement au voisinage de la vitesse réduite
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v/vy ~5,2 qui est différent de la valeur v,(z,)%/® = 6.6. A notre avis cela est di au
fait que la position de la valeur maximale du pouvoir d’arrét dépend des nombres
atomiques de I’ion incident et de 1’atome cible comme le montre les données
expérimentales de plusieurs couples (ion-cibles). Ce fait a été vérifié pour le cas de
I’1on d’oxygene sur différents atomes cibles ainsi que de 1’ion de chlore sur différentes
cibles. Par ailleurs, le maximum du pouvoir d’arrét donné par le modele de Bohr
réajusté se trouve approximativement (v/v, = 5,1) au méme ordre de grandeur de la
valeur expérimentale (v/v,~5,2). Il est a noter que dans ce cas, les données
expérimentales sont relativement faibles, ce qui induit une incertitude sur la position

du maximum du pouvoir d’arrét.

2 213 95
40 ( |.1) !
: Bethe Eq.(Il.44)
35 Bohr Eq (1l 38)
| — — Firsov Eq.(11.56)

(=) 30 - Bohr réajusté Eq.(11.62)
E ® Exp Ref [AIEA-2022]

£ | SRIM-2013

O 254 i

> 1

Q i

-

)

2 15

®©

= ]

5 104 _

=3

8_ 5 | \

0
] ] : ] ] ] ] ] : ] ]

AR

Fig.14 : pouvoir d’arrét de I’ion 3*Cl dans la cible de '“C en fonction de la vitesse

réduite v/v,.
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4. Pouvoir d’arrét électronique de *kr dans 2’Ne

Les résultats de calcul ainsi que les données expérimentales du pouvoir d’arrét
électronique de *kr dans ?°Ne en fonction de la vitesse réduite v/v, (de 0 a 45
correspondant a la gamme d'énergies 0.001-54.7 MeV/u) sont résumés sur la Fig.15.

On constate en particulier ce qui suit :

e Pratiquement les mémes résultats et les mémes explications que dans le cas de
160 dans '?C. Cependant, comme il a été noté dans le cas de *°CI-!>C, nous
remarquons aussi que dans la zone intermédiaire, la position du pouvoir d’arrét

maximale que ce soit expérimental ou déduit du code SRIM est différente de la

valeur de (21)2/3 A partir de la Fig.15, il est clair que les données

expérimentales du pouvoir d’arrét (Kr-Ne) sont rares et dispersées ce qui influe

sur la fiabilit¢ du code SRIM pour ce couple dans Ila régionvi ~
0

20 jusqu’a ~ ~ 10.

Vo
e Selon les données expérimentales disponibles pour **Kr-2Ne, il est difficile de

localiser la position du pouvoir maximale, il nous parait que la position du

pouvoir maximale se trouve probablement entre vl =7 etvi ~ 10,9. La
0 0

position du pouvoir d’arrét donnée par le modele de Bohr réajusté (V1 ~ 7,1) se
0

trouve dans cette zone, afin de confirmer cette conclusion des nouvelles données

expérimentales sont nécessaires.

e Pour des vitesses faibles tel que vl < 7, les valeurs calculées par le modele de
0

Bohr réajusté s’écartent l1égerement des données expérimentales, cela est
probablement due au fait que le modele de Firsov ne décrit pas bien les valeurs

du pouvoir d’arrét a basse énergie, quand le nombre atomique (z) de projectile

est trés différent de la cible [Sug-1981]. Dans cette zone vi < 7, nous avons une
0

difficult¢ d’interprétation du fait que données sur les pouvoir d’arrét sont

déficients.
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Bethe Eq.(11.44)

Bohr Eq.(11.38)

— — Firsov Eq.(11.56)

Bohr réajusté Eq.(11.62)
® Exp Re [AIEA-2022]
SRIM-2013
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—
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Fig.15 : Pouvoir d’arrét de I’ion 3*Kr dans la cible de *°Ne en fonction de la vitesse

réduite v/v,.

5. Pouvoir d’arrét électronique de 3‘kr dans 28Si

Les résultats de calcul ainsi que les données expérimentales du pouvoir d’arrét
électronique de ¥*kr dans 28Si en fonction de la vitesse v/v, (de 0 a 52, correspondant
a la gamme d'énergies 0.001-75 MeV/u) sont résumés sur la Fig.16. A partir de la

Fig.16 on peut en déduire les méme conclusions et interprétations que pour le cas Kr-

Ne.
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i Bethe Eq.(I1.44)
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Fig.16 : pouvoir d’arrét de I’ion 3*Kr dans la cible de 23Si en fonction de la vitesse

réduite v/v.
6. Pouvoir d’arrét électronique de 3‘kr dans 2’Al

Les résultats de calcul ainsi que les données expérimentales du pouvoir d’arrét
électronique de ¥¥kr dans ?’Al en fonction de la vitesse réduite v/v, (de 0 a 50
correspondants a la gamme d'énergies 0.20-68.97Mev/u) sont résumés sur la Fig. 17.
A partir de la Fig.17, on peut en déduire les mémes conclusions et interprétations que

pour le cas ¥*Kr-*Ne.
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Fig.17 : Pouvoir d’arrét de I’ion 34Kr dans la cible de >’Al en fonction de la vitesse
réduite v/v,.
7. Pouvoir d’arrét électronique de 3°Fe dans 28Si
Les résultats de calcul ainsi que les données expérimentales du pouvoir d’arrét
électronique de *°Fe dans?Si en fonction de la vitesse réduite v/vy(de 0 a 50,
correspondant a la gamme d'énergies 0.001-68.97MeV/u) sont résumées sur la Fig.18.

A partir de la lecture de la Fig.18, on constate que :

e Pratiquement les mémes résultats et les mémes explications que dans le cas de
160 dans '2C. Cependant, comme il a été noté dans le cas de 3¥Kr-2*Ne, nous

remarquons que dans la zone intermédiaire la valeur maximale de Bohr réajusté
. N 2
(vl ~ 6.3) ne correspond pas entiérement a la valeur de (z;) /3~ 8.8 , cela est
0
probablement dii au fait que les résultats du modéle de Firsov ne sont pas

compatibles avec les données expérimentales et simulation SRIM, surtout aux

O v v
régions entre — =~ 1.5et —= 5
Vo Vo
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Fig.18 : pouvoir d’arrét de 1’ion 3Fe dans la cible de 2*Si en fonction de la vitesse
réduite v/v,.

8. Calcul des déviations des modeles théoriques étudiées

Dans le but d’étudier la déviation des valeurs calculées par les modeles théoriques
avec les données expérimentales des pouvoirs d’arrét, nous définissons 1’écart relatif
6(%) entre le pouvoir d’arrét électronique expérimental et théorique comme suit

[AIEA-2022] :

S. —§
5(%) = —e"”s " v 100

exp

ou Sexp €t Srpe sont respectivement le pouvoir d’arrét €lectronique expérimentale et

théorique.

Les tableaux 2, 3, 4, 5, 6 et 7 résument les valeurs numériques du pouvoir d’arrét
calculées par les modeles étudiés ainsi que leurs déviations par rapport aux données
expérimentales pour les couples '°O—12C, 12C—12C, 3°CI-"2C, 34Kr—28S1, 3*Kr—?"Al et

S%Fe—28Si respectivement.
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8.1 Cas de I’ion '°O dans la cible de 2C

2

Zone de haute vitesse vl > Zi
0

Les valeurs du pouvoir d’arrét électronique calculées par le modele de Bohr, Bethe
et Bohr réajusté sont pratiquement en accord avec les données expérimentales ainsi
qu’avec la simulation SRIM-2013. A hautes vitesses, le pourcentage d’écart (&) entre
le calcul théorique et les données expérimentales disponibles fluctue pour chaque

modele comme suit :

e Lemodele de Bethe 0.2 <6 <7 %

e Lemodele de Bohr2 <6 <10 %

e Le modele de Bohr réajusté 0.4 <8 <2.7%

e Pour le modele de Firsov qui n’est pas applicable a haute vitesse son écart
est supérieur a 100 %.

N o y ge o v
Zone de vitesse intermédiaire — =7
0

= W[ N

Dans cette zone une déviation remarquable jusqu’a > 100 % entre les valeurs du
pouvoir d’arréts électroniques calculés par le modele de Bohr ou Bethe ou Firsov par
contre la déviation est modérée pour le cas du modele de Bohr réajusté et elle fluctue
entre 21% et 31%. On s’attend que cette déviation diminue en introduisant le terme de

recouvrement dans le calcul de Bohr réajusté.

2
Zone de basse vitesse vl K Zi
0

Les valeurs du pouvoir d’arréts électroniques calculées par le modele de Bohr
réajusté ou Firsov sont pratiquement en accord avec les données expérimentales ainsi
qu’avec la simulation SRIM-2013. A basses vitesses, comme prévu le modele de Bohr

ou Bethe ne sont pas en accord avec les données expérimentales ou I’écart atteint >

100 %.

On remarque qu’a trés faibles vitesses 0 < vi < 1, les écarts de Firsov et Bohr
0

réajusté par rapport aux données expérimentales sont beaucoup plus élevés, ce qui est
probablement di au fait que dans les modéles de Firsov, le pouvoir d’arrét nucléaire

n’est pas pris en considération.
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Energie
(E/Ay)
O0----C

Mev/u
0.019
0.069
0.075
0.081
0.500
0.750
0.906
1.375
1.868
2.012
2.508
2.980
3.024
3.740
4.614
5.020
5.865
7.000
24.05
30.00

v/ Vo

0.88
1.67
1.74
1.81
4.49
5.50
6.04
7.45
8.68
9.01
10.06
10.96
11.04
12.28
13.64
14.23
15.38
16.80
31.14
34.78

Bethe

-161.13
41.16
42.96
44.13
23.81
18.35
16.14
12.02

9.60
9.08
7.69
6.74
6.66
5.65
4.78
4.47
3.95
3.43
1.23
1.02

Bohr

Mev.cm?/mg

811.36
-95.11
-79.87
-67.43
14.06
13.09
12.27
10.16
8.61
8.25
7.22
6.47
6.41
5.57
4.83
4.55
4.08
3.59
1.40
1.17

Firsov

3.17
6.04
6.29
6.54
16.25
19.90
21.87
26.94
31.40
32.59
36.39
39.66
39.95
44.43
49.36
51.48
55.64
60.79
112.68
125.85

Bohr

réajusté

1.94
5.97
6.51
7.03
13.86
12.58
11.81
9.89
8.43
8.08
7.08
6.34
6.28
5.43
4.67
4.39
3.90
3.40
1.24
1.03

Exp Bethe Bohr

(AIEA)  8(%)  &(%)

2.32
0.00 >100%
650 _ l00%

6.84

10.80 -30.2
9.60 911  -36.3
9.40 -71.7 -30.5
8.17 472 244
7.24 326 -18.9
6.88 320  -19.8
6.47 -18.8 -11.6
5.92 -13.8 9.3
5.76 -15.6 -11.3
5.29 -6.7 -5.4
4.71 -1.6 -2.5
4.46 -0.3 2.1
3.89 -1.6 -4.9
3.42 -0.2 -5.0
1.27 3.0 -10.1

Firsov Bohr

6(%) réajuste

6(%)
%

-36.5 16.3
-0.6 0.5
3.2 -0.1
4.4 -2.8

-50.4 -28.3

-31.1
-25.6
-21.0
-16.4
-17.5
-9.5
-7.1
-9.0
0.8
1.5
-0.4
0.5
2.3

> 100%

Tableau.2 : les résultats du pouvoir d’arrét électronique de I’ion '®O dans la cible de

12C, aux énergies comprises entre (0.019-30 MeV/u).

8.2 Cas l’ion ( '2C dans '>C,33Cl dans *C , 3Kr dans 23Si et ?’Al , Fe dans 2%Si )

De la méme manicre, les tableaux suivants représentent les valeurs de pouvoir d’arrét

électronique des ions '?C dans '>C,*°Cl dans'*C, 3*Kr dans ?!Si et 2’Al , *°Fe dans 2%Si

en fonction de la vitesse réduite v/v, , mesurées et calculées par les modelés suivants :

Bethe, Bohr, Firsov et Bohr réajusté, ainsi que le pourcentage d’écart (&) entre le calcul

théorique et les données expérimentales avec chaque modéle comme suit :
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Energie 17/,,0 Bethe Bohr Firsov  Bohr Exp Bethe Bohr  Firsov Bohr

(E/Ay) réajusté (AIEA) 6(%) 6(%) 6(%) réajuste
C-—-C 5(%)
Mev/u - Mev.cm?/mg %

0.050 142 1537 -83.89 4.40 3.95 4.17 -5.6 5.3
0.060 1.56 20.63 -58.18 4.82 4.74 4.89 1.3 3.0
0.063 1.59 21.64 -52.42 4.94 4.98 4.96 0.3 -0.3
0.067 1.64 22.72 -4574 5.10 5.29 4.99 2.2 -5.9
0071 169 2354 -40.01 5.25 5.59 5.32 >100% 14 -5.0
0076 175 2430 -33.92 543 5.95 5.31 [ 2.2 -12.0
0.100 201 2553 -1518 6.23 7.46 5.83 6.8 -27.9
0.142 239 2433 -116 7.42 9.16 6.72 -10.4 -36.3
0310 354 1763 9.19 1097  10.49 7.32 256  -49.8 -43.3
0.677 522 1104 867 1620  8.84 6.12 -80.4  -416 -44.5
1.000 635 848 737 1969  7.51 5.61 512 -314 -33.8
1988 895 516 504 2777  5.10 4.42 -16.6  -14.1 -15.4
2,511 1006 4.32 435 3121 437 3.89 111 -11.9 -12.2
3.000 11.00 3.77 3.87 3411  3.85 3.52 7.1 -10.0 >100%  -9.4
3.500 11.88 3.34 349 3684  3.44 3.10 7.9 -12.5 -11.0
3.587 1203 3.28 343 3730  3.38 3.04 7.9 -12.8 -11.2

20.080 28.45 0.1 0.94 88.25 0.84 - = = - =

Tableau.3 : les résultats du pouvoir d’arrét électronique de 1’ion '2C dans la cible de
12C, aux énergies comprises entre (0.05-20 MeV/u).

Energie v/v . Bethe Bohr  Firsov Bohr Exp Bethe Bohr Firsov Bohr

(E/Ap) réajusté (AIEA) 6(%) 6(%) 6(%) réajuste

Cl----C 6(%)
Mev/u - Mev.cm? /mg %

0.110 211 204.22 -279.60 12.52 11.76 11.30 >100%  -10.8 -4.1
0.686 526 87.88 37.87 3126 3133  24.80 -52.7 -26.1 -26.3
0.800 5.68 7933 3843 3376 31.00  24.60 -56.2 -37.2 -26.0
0852 586 76.02 3838 3484 3078 2355 -63.0 -47.9 -30.7
0914 607 7245 3816 36.09 3049 2430 -57.0 -48.5 -25.5
1.029 644 6673 37.46 3829  29.88  24.10 -55.5 -58.9 -24.0
1143 679 6198 3658 4036  29.23 2380 ~ 100% -53.7 -69.6 -22.8
1366 7.42 5455 3465 4412 2794 2258 -53.5 -95.4 -23.8
1.498 7.77 51.02 3351 4620 2720 2232 -50.1 -21.9
1.653 8.16 47.47 3221 4853 2636 2185 -47.4 -20.6
2209 9.44 3823 2817 56.10 23.67 2055 -86.0 -37.1 -15.2
2.491 10.02 3490 26.48 5958 2250  19.98 -74.7 325 S qg0% 126
2.766 10.56 3221  25.02 6278 2146 1921 -67.7 -30.2 -11.7
3.059 11.11 29.81 2364 66.02 2047 1857 -60.5 27.3 -10.2
3.339 11.60 27.85 22.47 6897  19.60  17.83 -56.2 -26.0 9.9

20.00 28.40 6.50 6.53 168.81 5.88 = = = = =

Tableau.4 : les résultats du pouvoir d’arrét électronique de 1’ion 3°Cl dans la cible de
12C, aux énergies comprises entre (0.1-20 MeV/u).
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Energie
(E/Aq)
Kr--Si
Mev/u

0.350
2.500
3.100
3.700
4.300
4.900
5.500
6.100
6.700
7.900
8.800
24.15
25.12
25.80
48.00

v/ Vo

0.350
10.04
11.18
12.21
13.17
14.06
14.89
15.68
16.44
17.85
18.84
31.21
31.83
32.25
43.99

Bethe

3.76
127.37
109.13
95.85
85.71
77.67
71.14
65.71
61.12
53.76
49.40
21.87
21.17
20.71
12.33

Bohr

390.81
62.19
59.77
56.70
53.63
50.76
48.13
45.75
43.59
39.86
37.48
19.45
18.92
18.56
11.77

Firsov

55.43
61.73
67.44
72.70
77.61
82.22
86.59
90.75
98.54
104.00
172.29
175.72
178.08
242.90

Bohr

réajusté

Mev.cm?/mg
-334.27

20.74
54.98
52.10
49.37
46.88
44.62
42.57
40.71
39.01
36.04
34.12
18.36
17.86
17.53
11.01

Exp

(AIEA)

26.74
42.04
41.66
40.75
39.58
38.31
37.02
35.76
34.56
32.35
30.87
19.60
19.50
17.20
48.000

Bethe Bohr
6(%) 6(%)

Firsov
6(%)

%

> 100%

-47.9

> 100% 430

-39.1

-35.5

-32.5

922  -30.0

-83.8  -27.9

769  -26.1

662  -23.2

60.0  -21.4
-11.6 0.8
-8.6 3.0
-20.4 7.9

22.4
-31.9
-48.2
-65.5
-83.7

> 100%

Bohr
réajuste
6(%)

-25.4
-30.8
-25.1
-21.2
-18.4
-16.5
-15.0
-13.8
-12.9
-11.4
-10.5
6.3
8.4
-1.9

Tableau.5 : les résultats du pouvoir d’arrét électronique de I’ion 3Kr dans la cible de
28G1, aux énergies comprises entre (0.35-48 MeV/u).

Energie
(E/Aq)
Kr--Al
Mev/u

0.200
0.300
1.800
2.500
3.530
4.820
4.930
6.850
8.003
9.949
10.20
24.20
25.21
25.79
35.01

v/ Vo

2.84

3.48

8.52
10.04
11.93
13.94
14.10
16.62
17.96
20.03
20.28
31.24
31.88
32.25
37.57

Bethe

441.43
414.97
158.04
125.52
97.63
77.27
75.95
58.95
52.19
43.94
43.08
21.35
20.64
20.25
15.70

Bohr

Firsov

Bohr
réajusté

Mev.cm?/mg

-909.85
-425.55
62.40
62.53
57.37
50.67
50.16
42.53
39.00
34.31
33.79
19.02
18.48
18.18
14.56

16.00
19.59
47.99
56.55
67.20
78.52
79.41
93.61
101.18
112.81
114.23
175.95
179.58
181.63
211.62

17.70
28.54
56.66
53.57
48.79
43.68
43.29
37.53
34.80
31.05
30.63
17.80
17.29
17.01
13.61

Exp
(AIEA)

19.80
23.80
42.50
42.40
44.80
41.52
41.80
35.60
33.23
30.02
30.20
18.70
17.90
17.70
14.30

Bethe Bohr
6(%) 6(%)

> 100%
> 100% 08
-47.5
-28.1
-86.1  -22.0
-81.7  -20.0
65.6  -19.5
571 -17.4
-46.4  -14.3
426  -11.9
-14.2 1.7
-15.3 3.2
-14.4 2.7
9.8 1.8

%

Firsov
8(%)

19.2
17.7
-12.9
-33.4
-50.0
-89.1
-90.0

> 100%

Bohr
réajuste
6(%)

10.6
-19.9
-33.3
-26.3

-8.9

-5.2

-3.6

-5.4

-4.7

-3.4

-1.4

4.8
3.4
3.9
4.8

Tableau.6 : les résultats du pouvoir d’arrét électronique de I’ion 34Kr dans la cible de
27Al, aux énergies comprises entre (0.2-35 MeV/u).
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Energie
(E/Ay)
Fe--Si
Mev/u
0.190
0.208
0.233
1.830
2.420
2.740
3.530
3.710
4.170
4.570
5.120
5.620
6.160
6.710
7.880
8.620
45.00

v/ Vo

2.77
2.90
3.07
8.59
9.88
10.51
11.93
12.23
12.97
13.57
14.37
15.05
15.76
16.45
17.83
18.64
42.60

Bethe

221.25
223.14
222.74
82.80
68.20
62.42
51.92
50.05
45.88
42.84
39.31
36.61
34.12
31.94
28.19
26.27
6.81

Bohr

Firsov

Bohr
réajusté

Mev.cm?/mg

-472.51

-400.07

-321.82
40.68
39.14
37.85
34.59
33.88
32.17
30.81
29.11
27.72
26.37
25.14
22.88
21.67

6.81

12.26
12.83
13.58
38.06
43.77
46.57
52.86
54.19
57.45
60.14
63.66
66.70
69.83
72.88
78.98
82.60
188.73

16.47
18.30
20.74
39.89
37.13
35.72
32.58
31.94
30.41
29.20
27.69
26.45
25.25
24.13
22.08
20.96
6.43

Exp
(AIEA)

17.30
18.10
18.70
29.87
29.62
29.19
27.77
27.42
26.51
25.71
24.65
23.72
22.83
21.97
20.32
19.41

Bethe Bohr Firsov
8(%) 6(%) 8(%)

%

29.1

> 100% 29.1

> 100% 274
-36.2 -27.4

-32.1 -47.8

-29.7 -59.5

-87.0 -24.5 -90.3
-82.5 -23.6 -97.6

731 214
-66.6  -19.8
-59.5  -18.1
544 <169 < 100%
495  -155
454  -14.4
387  -12.6
353 -117

Bohr
réajuste
6(%)

4.8
-1.1
-10.9
-33.6
-25.4
-22.4
-17.3
-16.5
-14.7
-13.6
-12.3
-11.5
-10.6
-9.8
-8.7
-8.0

Tableau.7 : les résultats du pouvoir d’arrét électronique de I’ion 3°Fe dans la cible de
28G1, aux énergies comprises entre (0.19-45 MeV/u).
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Conclusion

Nous avons étudié le modele analytique général de Bohr réajusté décrivant le
pouvoir d'arrét électronique des ions lourds dans la matiére pour un systéme ion-cible
et pour des énergies non relativistes [Gue-2020]. Ce modele est bas¢ sur la
combinaison de deux approches via un concept probabiliste. Dans ce modele les
collisions lointaines sont décrites par le mod¢ele de Firsov [Fir-1958] et les collisions

proches sont décrites par le modele de Bohr [Boh-2013].

Les résultats obtenus ont ét¢ comparés avec le modele de Bethe, Bohr, Firsov, les
données expérimentales existantes [AIEA-2022], et les valeurs obtenues par le code
semi-empirique SRIM-2013. Cette comparaison nous a permis de voir que les modeles
théoriques du pouvoir d’arrét ¢lectronique sont valables uniquement sur une gamme
d’énergies (soit a basse vitesses [Fir-1958], soit a haute vitesses [Boh-1913, Bet-
1930]). Par contre le modele de Bohr réajusté reproduit bien la forme du pouvoir
d’arrét électronique dans les trois régions (haute vitesse, faible vitesse, vitesse
intermédiaire) et reproduit pratiquement les données expérimentales des deux zones
hautes et basses vitesses. Aux vitesses intermédiaires, nous avons constaté¢ que les
valeurs calculées par le modéle de Bohr réajusté sont nettement supérieures aux
données expérimentales (16%-50%). Cette déviation dans la zone intermédiaire est
interprétée par le fait que le terme négatif de recouvrement a été négligé.

Malgré les progres des travaux expérimentaux et théoriques sur la détermination
de pouvoir d’arrét électronique des ions lourds sur une large gamme d’énergies, nous
sommes encore loin de comprendre les mécanismes exacts des processus physiques
participant aux ralentissements des ions lourds dans la matiere. Ceci est
particulierement vrai pour les faibles vitesses et les vitesses intermédiaires, comme
c’est le cas de I’ion **Kr dans la cible de **Ne.

Nous nous attendons a ce que I'écart observé entre nos calculs et les données
expérimentales aux énergies intermédiaires puisse étre réduit en incluant dans nos
calculs le terme de recouvrement négatif qui tient compte de la probabilité d'occurrence
simultanée des collisions proches et distantes. De plus, un choix raffiné des
probabilités Py et Pr et de la borne supérieure p, peuvent encore réduire 1'écart observé
aux énergies intermédiaires. La formule analytique proposée devrait étre valide pour
d'autres systemes projectile-cible, mais davantage de données expérimentales sont

nécessaires pour vérifier cette affirmation. Nous pouvons donc conclure que le pouvoir
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d'arrét électronique donné par I’Eq (I11.62) devrait étre utile pour prédire le pouvoir
d'arrét électronique lorsque peu ou pas de données expérimentales sont disponibles. A
la lumiere des tendances observées, 1'approche proposée pour évaluer le pouvoir d'arrét
¢lectronique peut étre améliorés en poursuivant I'un des axes de recherche suivantes :
(1) La modé¢lisation et l'inclusion dans I'Eq. (I1.59) du terme de recouvrement
(1)  En utilisant des formes alternatives pour les probabilités Py ou P,
(i11))  En remplagant le modele de Firsov par n'importe quel modele de Firsov
modifi¢ (en ajustant deux parametres liés a la charge de I’ion et au degré
d’ionisation des ¢lectrons atomiques dans 1’atome cible) [Sug-1977, Kom-

1973].
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