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Résumé :

Nous nous intéressons dans ce travail au calcul de la probabilité de diffusion d’ions lents (quelques
Kev) par une surface solide, ce calcul est basé sur la résolution de 1’équation de Boltzmann dans la
théorie de transport. Dans ce modéle valable pour les faibles angles de diffusion, les collisions sont
binaires et la distribution des centres diffuseurs dans la cible est homogene, ce travail est pour but
I’étude de Deffet de la perte d’énergie sur la probabilité de diffusion d’ions par une surface solide a
basse énergie. Nous avons décrit I’interaction projectile-atome cible par un potentiel coulombien
€cranté proposé par Zigler - Birsack — Littmark potentiel (ZBL), Nous avons considéré les systémes
He+/Si et He+/Ni pour différentes valeurs de I’énergie incidente des projectiles .Différentes valeurs de
I’angle de diffusion ont été étudiées. Dans une premiére étape, nous avons calculé AP; la probabilité
de diffusion en négligeant la perte d’énergie du projectile dans la cible .Cependant, pour les grandes
valeurs du parcours dans la cible, la perte d’énergie devient importante et donc non négligeable . Nous
avons ainsi calculé la probabilité de diffusion AP, en tenant compte de cet effet .En calculant la
correction relative apporté  la probabilité de diffusion, nous avons montré qu’elle dépend inversement
a I’énergie incidente et I’angle de diffusion et proportionnellement au numéro atomique de la cible et
de distance parcourue.

Abstract :

We are interested in this work to calculate the probability distribution of slow ions (few keV) with a
solid surface, this calculation is based on solving the Boltzmann equation in the transport theory. In
this model valid for small scattering angles, collisions are binary and distribution of scatterers in the
target is homogeneous, this work is intended to study the effect of power loss on the probability
distribution ion by a low energy solid surface. We described the projectile-atom target interaction by
Coulomb screened potential offered by Zigler - Birsack - potential Littmark (ZBL) We considered
systems He+ / Si and He+/ Ni for different values of incident energy projectiles. different scattering
angle values were studied. In a first step, we calculated the probability distribution AP1 neglecting the
energy loss of the projectile into the target .However, for large values of the course in the target, the
energy loss becomes significant and therefore not negligible. We calculated the probability
distribution AP2 taking into account this effect. In calculating the relative correction made to the
probability distribution, we have shown that it depends inversely to the incident energy and the
scattering angle and in proportion to atomic number of the target and distance traveled.
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Dans plusieurs domaines de la physique, I'étude des collisions entre des particules chargées et
des cibles solides représente un intérét aussi bien fondamental que pratique pour la compréhension de

nombreux phénoménes.

La particularité des ions de basse énergie (quelques kev), associée a leur faible profondeur de
pénétration dans le solide, suscite un intérét croissant, notamment dans le domaine de I’analyse de
surface, en ouvrant de nouvelles perspectives de structuration des surfaces a I’échelle de quelques

Angstroms [1, 2].

Lorsqu'un faisceau d'ions mono-énergétiques bombarde une cible solide, une partie
de I’énergie incidente est transférée aux atomes de la cible, ce qui peut engendrer différents
phénoménes [3] : diffusion d’ions, implantation ionique, rétrodiffusion, réactions nucléaires,
émission de particules secondaires (électrons, atomes ou molécules sous forme d'ions ou
des particules neutres), création de défauts dans le solide etc, tous ces processus  se
produisent avec des probabilités associées, et chaque phénoméne prendre une portion de la
probabilité globale qui dépend de la caractéristique des particules chargées incidentes et des

atomes de la cible.

Il existe trois principales techniques de simulation numérique des collisions

atomiques dans les solides [4] :

* La simulation Monte Carlo.
* La dynamique moléculaire.
* La simulation basée sur la théorie de transport.

A basse énergie (quelques kev), il est possible d’utiliser 1’approximation des
collisions binaires dans la simulation. Mais lorsque I’énergie du projectile devient plus
faible, il est nécessaire de tenir compte de I’interaction du projectile avec plusieurs atomes

cible a la fois [4].

Le code TRIM [5] est le code de simulation le plus utilisé dans ce domaine.

by

Dans ce travail, nous nous intéressons & la diffusion d’ions de faible énergie
(quelques keV) par une surface solide amorphe. Nous calculons la probabilité de diffusion
d’ions lents par une surface solide. Ce calcul est basé sur la résolution de I’équation de

Boltzmann dans la théorie de transport [6].
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L’interaction projectile-atome cible est décrite en utilisant le potentiel coulombien

écranté proposé par Ziegler et al [7] (potentiel ZBL).

L’objectif principal de ce travail est d’étudier I’effet de la perte d’énergie sur la

probabilité de diffusion calculée dans le cadre de la théorie de transport.

Dans cette étude, nous avons considéré les cas suivants :
* Premier cas : le systéme He'/Ni pour différentes valeurs de I’énergie incidente.
* Deuxiéme cas : le systéme He"/Si pour différentes valeurs de 1’énergie incidente.

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

section efficace de diffusion élastique, la perte d’énergie et les collisions multiples).

Le deuxiéme chapitre sera consacré a la description du modéle de simulation utilisé
dans notre travail pour le calcul de la probabilité de diffusion d’un ion par une surface
solide. Nous décrivons également la méthode numérique permettant de calculer cette

probabilité de diffusion.

Nous présenterons dans le dernier chapitre les résultats obtenus. Il s’agit des
probabilités de diffusion en fonction de longueurs parcourues, en négligeant et en tenant
compte de la perte d’énergie dans la cible, en considérant le potentiel de (ZBL) pour les
deux systtmes He'/Ni et He'/Siet pour trois valeurs de I’énergie incidente: E,~1KeV, E,

=2KeV et Ey=4KeV . Différentes valeurs de I’angle de diffusion sont considérées.

Dans le but de montrer I’effet de la perte d’énergie sur la probabilité de diffusion, nous
présenterons également la variation de la correction relative apportée a la probabilité de diffusion en
fonction des longueurs parcourues pour différents systémes, énergies et géométries.

Nous discuterons tous les résultats obtenus et nous résumerons 1’essentiel de notre travail dans

Ia conclusion générale.
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CHAPITRE 1 : Notions fondamentales sur I’interaction ion-surface solide 2 basse énergie
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1.1 Introduction :

L’étude de la diffusion de particule de basse énergie par des surfaces solides, fait
appel a la fois a Pexpérience et a la simulation numérique pour comprendre les processus

fondamentales d’interaction entre la particule incidente et le solide.

Un faisceau d’ions de faible énergie (quelques keV) est envoyé sur une cible solide
(Voir figure 1.1), A est I’angle d’incidence et a I’angle de diffusion. Les particules diffusées
sont ensuite analysées en angle, en énergie et en état de charge. L’énergie du projectile est

déterminée a partir de la mesure du temps de vol.

« Le temps de vol est le temps que met la particule diffusée pour parcourir la distance cible-détecteur »
[8].

lons incidents Détecteur

(quelques keV) ﬁ

1

I

1

1

Particules diffusées
i

A (o4 i
1

1
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1

1

]

1

]

]

1

1

1

i

i

i e
: -
i

i

L]

]

1

1

Cible solide S~

Figure 1.1 : Diffusion d’ions lents par une surface solide

Lors de [Iinteraction ion-surface solide a faible énergie (quelques keV), Ie

mécanisme de la collision peut &tre décrit en effectuant un traitement classique. Ceci est

h
justifié par le fait que la longueur d’onde de Broglie lz\/Z—M—l;]— (ou £ est la constante de
10

Planck), est toujours plus petite devant les dimensions des caractéristiques de [I’interaction
(espace inter-atomique la distance minimale d’approche, paramétre d’impact). M; et E,

sont, respectivement, la masse et ’énergie de I’ion incident.

10
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1.2 Cinématique de la collision élastique :

Nous considérons un systéme formé de deux particules et dont Pinteraction est
décrite par un potentiel V(r).
Dans le référentiel du laboratoire, le projectile de masse M,, a la vitesseV]. et

Patome cible de masse M, est au repos (V,=0). Soient ¢ I’angle de diffusion du

projectile et ® I’angle de recul de I’atome cible aprés la collision (voir figurel.2.a).

Pour simplifier I’étude de la collision et réduire les paramétres entre ces deux

particules, nous travaillerons dans le systéme du centre de masse ou ce probléme sera

MM,
ramené a P’étude d’une particule fictive de masse HM=——>— et soumise au potentiel

M,+M,
V(r) (voir figure 1.2.b). b et & représentent respectivement le paramétre d’impact et I'angle

de diffusion dans le centre de masse.
Donc la diffusion est traitée dans le cadre du probléme de Képler.

En appliquant les régles de conservation de I’énergie cinétique et de la quantité de

mouvement lors de la collision, I’énergie de la particule diffusée E est calculée comme

suit :

E =K(p,A).E, 1.1

K(p,A) estle facteur cinématique défini comme suit :

2
cos @t/ A —sin®
K, 4)=| =2 v

1+ 4 (12)

ou:

M
A=—2 e E o estI’énergie initiale du projectile.
1

L’énergie de recul de I’atome cible lg est donnée par la relation suivante:

1




CHAPITRE 1 : Notions fondamentales sur ’interaction ion-surface solide 2 basse énergie

44
E, =cos’®| ——— |E, (1.3)
1+ 4)
Avant le choc ! Apreés le choc
| Particule diffusée
Projectile '
M @ Atome cible -
|
I
i

Particule de recul

(a) Systéme du laboratoire

Centre de force

(b) Systéeme du centre de masse

Figure 1.2 : Schéma représentant une collision binaire entre deux particules de masses M | et M,
dans les deux systémes: (a) systéme du laboratoire et (b) systéme du centre de masse

L’énergie dans le systéme du centre de masse est donnée par :

__BoM,
cdm M] +M2 (1.4)

12
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L’angle de diffusiond , dans le référentiel du centre de masse, peut étre déterminé

par application des lois de conservation de I’énergie cinétique et du moment cinétique [9] :

- d7
2
—7-2 r
=7z brl:[n 1 () B2 (1.5)
E r?

cdm

ou:

V (r) estle potentiel décrivant I’interaction entre les deux particules.
r est la distance entre les deux particules.

Fin est la distance minimale d’approche. Cette valeur est déterminée a partir de la

résolution de I’équation suivante :

V(r..) b’
min/ _|1_—
Eca’m rminz (1 6)

Les angles de diffusion ¢ et de recul®, définis dans le référentiel du laboratoire,

peuvent étre exprimés en fonction de I’angle de diffusion & défini dans le référentiel du

centre de masse, par les relations suivantes :

sind
tan @ =

1.7
—L +cos@
M.

2

O=05(r—-6) (1.8)

13 |
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1.3 Potentiel d’interaction :

Lorsqu'un ion, de numéro atomiqueZ,, pénétre dans un solide, il interagit avec les atomes
du milieu (la cible), de numéro atomiqueZ,, par le biais d’un potentiel coulombien réduit

par un effet d’écrantage dii a la présence des électrons.

Ce potentiel coulombien écranté s’écrit sous la forme :

Z 7 e r
Vir)= “L—Z(—) (1.9)

r a
O :

€ est lacharge de I’électron.

a est lerayon d’écran.
T -
X ('—' ) fonction d’écran.
a
Plusieurs formes de la fonction d’écran ont été proposées ; parmi les plus utilisées, nous citons

celle proposé par Ziegler, Biersack et Littmark [7], qui s’écrit :

Qi)

Le potentiel de Ziegler-Biersack-Littmark (ZBL) [7] qui est appelé également le potentiel

universel.

Les paramétres & et ﬂ, sont appelés constantes d’ajustement.

[

@, @, @3 ||_ |l B, lﬂs I B,

ZBL §10.18175 |0 .50986 ||0 .28022 ||O 028171 ]lB 1998 IO .94229 ]

0.4029 ||0.216 ]|

Tableau 1.1 : Valeurs des constantes d’ajustement pour le potentiel ZBL [7].
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Le rayon d’écran pour le potentiel de ZBL s’écrit comme suit [7] :

4 - 088534
ZBL (ZIO'ZB-I-Z;)'Z:;) 0 (111)

ou Gyest le rayon de Bohr (a, = 0.5292 31 ).

T T ] T ] T
1,0 |-
0,8 |-
= B
[ o
S 06 |
o
0 I
o
c 0.4 |
.0
4= i
5
S 02
0,0 |-
i (] 1 1 1 []
0 2 4 6 8 10
(r/a)

Figure 1.3 : Variation de la fonction d’écran en fonction du rapport (1/a) pour les trois potentiels

considérés [4]

1.4 Section efficace de diffusion (élastiqgue) :

La section efficace de diffusion est une grandeur importante dans la description de
L’interaction ion-surface solide. Elle correspond a la probabilité de diffusion du projectile
dans un angle solide correspondant & un angle de diffusion compris entre 6 et 0+ d@

(voir figure 1.4). Elle s’écrit en fonction du paramétre d’impact b comme suit:

do =2nbdb (1.13)
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Figure 1.4 :Section efficace de diffusion dans le systéme du centre de masse

Lindhard et al [10] ont proposé une expression simplifiée de la section efficace différentielle

de diffusion en utilisant les paramétres réduits :
dt
12 2 12
dO'(t/ )=7xa Wf(t/ ) (1.14)
ou :

2
f (f y ) est la fonction universelle de diffusion qui est donnée par [6]:

F@E) = A1+ (24,67 ™)1 17V (1.15)

(f) dépend de la forme de la fonction d’écran choisie.

.1
7 = gsm—z—ﬁ (1.16)

& est I’énergie réduite dont I’expression est la suivante :

aM ,
&= E, (1.17)
Ze" (M, + M,)

6 : angle de diffusion dans le référentiel du centre de masse.

6
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T B R T

masse de I’ion incident.

masse de I’atome cible.

: numéro atomique de I’atome cible.
: énergie de la particule incidente.

M :
M,:
Z, :numéro atomique de I’ion incident.
ZZ
E,
€ : charge de I’électron.

a

: rayon d’écran .

Dans la limite des petits angles, nous avons [6] :

A4 (1.18)

L’angle solide s’écrit :
dQ=2nr@dp (1.19)

En utilisant les deux derni¢res expressions (1.18) et (1.19), nous pouvons déduire

I’expression suivante de la section efficace différentielle de diffusion :

do 27 Ze'a
dQ Egp

GS) (1.20)

1.5 Perte d’énergie des ions dans la cible :

Le pouvoir d’arrét est défini comme étant 1’énergie perdue par unité de longueur

parcourue par le projectile.
Dans la cible, la perte d’énergie peut se faire selon deux mécanismes :
1/ Une perte d’énergie élastique (nucléaire)

2/ Une perte d’énergie in€lastique (€lectronique).
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1.5.1 Perte d’énergie élastique :

La perte d’énergie par collision élastique entre le projectile et les atomes de la cible
est également appelée perte d’énergie nucléaire. Elle correspond a la quantité d’énergie
transférée aux noyaux des atomes de la cible par I’ion incident, par répulsion coulombienne,

au cours de la collision, la répulsion est plus ou moins écrantée par le cortége électronique.

Cette perte d’énergie entraine la déviation de la particule incidente de sa trajectoire initiale

ainsi que la mise en mouvement des atomes heurtés.

Le pouvoir d’arrét nucléaire est défini comme suit :

dE o(T=T,,)
(_) =_N j Tdo(T,E) (1.21)

dbx o (T=0)

ou T est I’énergie transférée a ’atome cible durant la collision, Tmax est la valeur maximale
de I’énergie transférée, elle est donnée par :
= 4M IM 2
max (MI +M2)2 (1.22)

E :énergie de I’ion incident.

N :nombre d’atomes de la cible par unité de volume.

L’expression du pouvoir d’arrét nucléaire (équation 1.21) de Lindhard et al [11] devient en

fonction de 1’énergie réduite & (€quationl.17) et le parcours réduit p :

de 1%
Sn(g)z(.;l_;] =;J-f(tl/2)df]/2 (1.23)
n 0
ou :
M
= RNM, Ama® el :
P Yara (M1+M2)2 (1.24)

R est le parcours total de la particule incidente.

2
f (t Y ) est la fonction universelle de diffusion définie précédemment dans 1’équation (1.15).
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e e R e e e e |

1.5.2 Perte d’énergie in¢lastique :

La perte d’énergie par collision inélastique entre le projectile et la cible est appelée
également perte d’énergie ¢électronique. Une partie de I’énergie cinétique perdue par 1’ion
projectile peut étre transmise aux électrons, conduisant a des processus d’excitation et
d’ionisation. L’énergie perdue par le projectile est proportionnelle a sa vitesse dans le

domaine des faibles vitesses [10].

Lindhard et al [10] ont proposé une expression du pouvoir d’arrét électronique dans le domaine des

basses énergies du projectile (théorie LSS) « Lindhard , Scharff et Schiott » :
dE
=k\E, (1.25)
dx ), '

avece ©

212/325/2 (M, + M2)3/2
2/3 2/3\3/4 3 £3/2 3 11/2
Zl/ +Zz/)/ Ml/ Mz/

k =0.0793 : (1.26)

«Lindhard » a Constaté que la perte d'énergie électronique dépend de I'énergie de
faisceau incident, ce qui veut dire lorsque I'énergie de faisceau incident augmente la perte

d'énergie électronique augmente.

En utilisant les deux expressions de 1’énergie réduite € (€quation 1.17) et du parcours réduit

© (Equation 1.24) [12], le pouvoir d’arrét électronique réduit s’écrit :

de
S(&)=|—| =ke
. (&) ( dp)e (127

Le pouvoir d’arrét total est la somme des pouvoirs d’arrét nucléaire et électronique :

dE\ (dE) (dE
=) & + I (1.28)
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1.6 Diffusions multiples :

A basse énergie, les collisions multiples deviennent importantes. Dans ce cas, le
libre parcours moyen du projectile est de I’ordre de la distance interatomique de la cible et le

projectile va subir plusieurs collisions avant sa diffusion.
Donc I’énergie cinétique du projectile aprés avoir subi n collisions binaires est donnée par :

E, =E, (HK (@ A)J (1.29)
=l

ou:

K((D,,A) est le facteur cinématique correspondant a I’angle de diffusion ¢ (équation 1.2).
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2.1 Introduction :

L’analyse des matériaux solides par faisceaux d’ions est largement utilisée. La
simulation numérique joue un rdle trés important pour bien comprendre les principaux

phénoménes de la physique dans le cadre de I’interaction ion-surface solide.

Nous rappelons que dans le domaine de I’interaction ion-surface solide, il y a trois principales
techniques de simulation : la simulation de type Monte Carlo, la théorie de transport et la dynamique

moléculaire.

1/ La simulation Monte Carlo consiste a suivre I’histoire d’un trés grand nombre de
particules incidentes diffusées par des atomes cibles. Parmi les différents codes existant

dans la simulation Monté Carlo dans le domaine ion-surface solide, on peur citer ici le code
TRIM [7] et le code MARLOWE [13].

2/ La théorie de transport est basée sur les équations intégro-différentielles qui sont des
outils standards dans le traitement des collisions multiples, comme les phénoménes de
ralentissement des neutrons et la diffusion d’¢lectrons et des rayons X [14]. Dans ce
domaine de I’interaction ion-surface solide, cette méthode est largement utilisée pour I’étude
des particules transmises par des cibles solides [15] et pour I’étude de I’énergie transférée
par des gaz rares & des surfaces [16], ainsi pour la pulvérisation [17]. Cette théorie est basée
sur des hypothéses et des approximations, ainsi que sur des méthodes de résolution de

I’équation de Boltzmann.

3/ La dynamique moléculaire: I’évolution temporelle du systéme (projectile + cible)
peut étre déterminée en résolvant les équations de newton de toutes les particules [18]. Cette
technique est utilisée pour modéliser I’interaction atome-surface pour les collisions a trés
faibles d’énergie, dans ce cas [’énergie est partagée entre plusieurs particules  donc

I’approximation des Collision binaires n’est plus valable [19].

Dans ce travail, nous allons calculer la probabilit¢ de diffusion d’un ion par une
surface solide en utilisant une méthode de simulation basée sur la résolution de I’équation de

Boltzmann dans la théorie de transport.
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2.2 Théorie de transport pour le calcul de la fonction de

distribution :

Considérons un faisceau d’ions initialement collimaté dans la direction Ox (Figure
2.1). L’équation de transport pour I’étude des particules transmises a travers une cible solide

d’épaisseur x dans le cas stationnaire et en négligeant la perte d’énergie s’écrit comme suit
[20] :

~QVF = N, [dQ{(FR(Q,Q) - FR((Y, ) e

F =F(¥,Q) est la fonction de distribution des atomes de la cible dans ’espace réel Fet suivant la
directionQ .

On peut écrire les deux vecteurs 7et Q dans I’approximation des faibles angles de diffusion comme
suit :

F=(x,p) €t Q=(,a)-

ol 5 et & sontdeux vecteurs du plan(yoz)

4 ¥
Cible solide b
\\.\_ o
TT—a Q2
< /_,_/VT p
: " r
Faisceau incident ; F2)
................................... t \-. g ’ k
0\‘ X
s j

Figure 2.1 : Schéma représentant la géométrie utilisée dans le calcul des distributions angulaires des

particules transmises
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K(Q,Q)dQ est la section efficace différentielle de diffusion de la direction O 2 la

direction ' dans I’angle solide 4 & .

N, est le nombre de centres diffuseurs par unité de volume.
L’€quation de transport (2.1) a pour solution [20]:

F(7F,Q)=F(x,p,d@) =

1 1 (2.2)

> [cos(Ky7 + k. ,E,)d B}dikdR

ol & et K sont deux vecteurs du plan(yoz) qu’on peut écrire en coordonnées polaires : k(k,6,) et

K(X,6,).

Ql

ok

<

p_
X
) est la section efficace différentielle de diffusion qui s’écrit sous la forme suivante :

04(k, Eg) = 04(k) = [ do (@)1 - T, (kp)] 23)

ou Jo est la fonction de Bessel d’ordre zéro du premier type.

do(p)=nd’ "’f(co) 2.4)

: rayon d’écran.
: angle de diffusion simple défini dans le systéme du laboratoire.
: est I’angle de diffusion réduit donné par la relation la suivante :

< O

—2—0. 2.5)

f : fonction universelle de diffusion qui dépend du potentiel d’interaction.
E, : énergie de la particule incidente.

Z,, Z, :numéros atomiques de I’ion incident et de I’atome cible respectivement.

€: charge de I’€lectron.
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e ,,ee———ee ey

La théorie de transport basée sur les hypothéses suivantes :

La distribution des atomes dans la cible est homogéne.
Les collisions sont binaires avec une symétrie azimutale de diffusion.

Les angles de diffusion sont faibles.

P W o o=

La perte d’énergie totale (€lectronique et nucléaire) est négligée.

En définissant les deux variables zet T comme suit (variables de Thomas-Fermi ):

ZZ Z,e

Ik BK l (2.6)
— 2 N,

et en exprimant les deux vecteurs ¢ et K en coordonnées polaires, la fonction de distribution

devient alors :

e, fz) =F(x, p,8) =
1 27 27 c0 0
37t 2 ! f I I KK cos(K g+ k.a)exp(~ I Nz)d ) dk dK d6, db, 2.3)

000

Ou A(z) est la section efficace de transport réduite [21] définie par la relation suivante :

(2.9)

Aoy J a5
73
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2.3 Théorie de transport pour le calcul de la probabilité de
diffusion AP

AP, est la probabilité de diffusion d’un ion par une surface solide, calculée en

négligeant la perte d’énergie . Dans ce cas, I’énergie du projectile est supposée constante et
la section efficace de diffusion est toujours calculée 4 la méme énergie sur tout le parcours

du projectile dans la cible.

Nous considérons la diffusion d’un faisceau mono énergétique de particules paralléle 4 I’axe

Ox et incident sur une surface solide sous un angle d’incidence A (voir figure 2.2).

lon incident /

Cible S~o

Figure 2.2 : Définition des paramétres géométriques utilisés dans le calcul
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La probabilit¢ pour qu’une particule soit diffusée d’un angle &, suivant la direction
Q, dans L’angle solide AQ et pour qu’elle soit repérée au moment de sa diffusion par un

vecteur T dont L’abscisse est compris entre X et x + Ax (voir figure 2.2)
est [22] :

+00

AP = I F(x,p, =x,p,,c,,c, =0) dp,(a—A)Ax AQ

py=—0

(2.10)

La détection des particules diffusées se fait expérimentalement dans le plan d’incidence

(plan xOy), pour cette raison nous n’avons considéré que les particules diffusées dans ce

plan. Nous avons donc pris : a (ay =a,a,=0).

Il a été déduit de I’équation (2.10) que I’expression finale de la probabilité de diffusion d’ions AP, se

met sous la forme suivante [23] :

AP =
_é /j j j TT (@—A)k Kcos (Kwka)aq)[—rj Nz) dp) dk dK d6), d6, dp, /e A

(2.11)

Pour les faibles angles de diffusion, il est possible d’utiliser I’approximation L ~ x [22],0u L

est le parcours total du projectile dans la cible avant sa diffusion.

Nous pouvons donc calculer la Probabilité de diffusion AP, pour différentes valeurs du

parcours, Pour calculer AP, a la limite x =0, nous allons utiliser I’approximation de la diffusion

simple en surface [24] :

d
AP, (x = 0)_d—;—N AXAQ @.12)

est la section efficace différentielle de diffusion.
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2.4 Théorie de transport pour le calcul de la probabilité de
diffusion AP, 5

Nous avons calculé la probabilit¢ de diffusion AP, donnée par I’équation (2.11),

sans tenir compte de la perte d’¢énergie. Cette approximation reste valable pour les faibles
parcours. mais si le projectile est diffusé avec une valeur importante du parcours dans la
cible, la perte d’énergie totale dans la cible devient importante et donc non négligeable. Pour

tenir compte de cet effet, nous faisons la substitution suivante [6] :

E— ﬁlzl,E(x ")d Bdx")

s il =
A P, AP, @.13)

exp —Noxjao(l‘c'~ﬂ12|,Eo)dﬁ —> exp —Noﬂo-o(
0 00

La probabilité de diffusion ainsi obtenue est appelée AP, .

E (x) est’énergie de la particule incidente pour un parcours x dans la cible. Cette énergie est donnée
par I’expression suivante :

t( dE
E(x)=E, - (——) dx (2.14)

tot

dx

(——-) est la perte d’énergie totale (électronique et nucléaire) et E, est I’énergie initiale du projectile.
tot

dE
La figure 2.3 donne la variation de la perte d’énergie totale (—) en fonction de I’énergie
tot

du projectile pour le potentiel ZBL est pour les deux systtmes He'/Ni et He'/Si. Pour les
mémes Conditions, la variation de [’¢énergie du projectile en fonction du parcours dans la

cible E(x) est donnée (figure 2.4).
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14 ; . . . . . . . . :
-l ZB L
1 2 ] + - - —
He INi o
! . i i
—o—He'ISi e
—_ 10 H = -
g /-/-/-
S . |
B e e .
gl 1 JafﬂaF‘ ]
’____”——O
5 ° I IPEPSEe e o B
=z | S
e} o—o—o—-o"o—o—o" ]
s
m 4 :;:ﬁDCCdD_O N
o
o .
2 f ;
0 'y 1 Y L 2 1 ' 1 Y 1
0 2000 4000 6000 8000 10000
E (eV)

dE
Figure 2.3 : Variation de la perte d’énergie totale (—) en fonction de I’énergie incidente pour le
tot

potentiel ZBL et pour les deux systémes He'/Ni et He'/Si [4]

4000 T -

3500

3000

2500

2000

E(X) (eV)

1500 .
He*(4keV)/Ni

1000 || - He'(4keV)ISi

LI N B B NN L NN NN NI B

500

0 . i Il N 1 .
100 200 300 400

X (A)
Figure 2.4 : Variation de I’énergie du projectile en fonction du parcours dans la cible pour le potentiel
ZBL et pour les deux systémes He'(4 keV)/Ni et He'(4 keV)/Si [4]

o

En effectuant la substitution (2.13), nous écrivons maintenant la nouvelle expression de la fonction de

distribution :

F(7,Q)=F(x,p,&)=
x 1
14 —12— cos (K 7 +l;.c'f)exp[—NOn'azj_‘-A(z’)dﬁ’dx'] dk dK
271 X 54

(2.15)

28 |




CHAPITRE 2 : Description du modéle de simulation utilisé pour Le calcul de la probabilité de diffusion

ou les deux nouvelles expressions de z' et A(z') s’écrivent comme suit :

2
, 2Z,Z,e |k_ g

- E (x)a (2.16)

et:

A(Z") = Id¢f;¢)[l Jo(Z2'9)] 2.17)

Dans I’équation 2.15, I’intégrale sur le parcours x est remplacée par une sommation discréte, le

parcours total x dans la cible, est décomposé en m éléments identiques de longueur égale a2 €, on

X =me€,. Dans chaque ¢lément, I’énergie est supposée constante (voir figure 2.5).

E, E(ey) E(2e,) E(3e,) E(me,) E(x)
)
—
X

&
<

5
r g

Figure 2.5 : Variation de I’énergie de la particule incidente avec le parcours dans la cible

L’expression finale de la fonction de distribution est donc :

m 1 . N
F(x,p,d) = 14% cos (K47 + k.@)exp[- T’ZIA(zj)dﬂ]dk dK
2" x ik
(2.18)
Ou:
t'=ma’N e, (2.19)
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P i e e s T

1 est le nombre de tirs aléatoires effectués pour la détermination des différentes valeurs X;

du domaine D, ce qui permet de calculer cette moyenne.

Nous avons utilisé le langage FORTRAN pour calculer la probabilité de diffusion, nous avons
remarqué que pour de grandes valeurs du parcours L, les deux valeurs de kpa et Kyax sont
relativement faibles. avec Kpaokmax sont des limites d'intégration (programme). Le domaine
d’intégration étant dans ces cas petit, la valeur moyenne est obtenue avec une bonne précision avec un
temps de calcul réduit. Cependant, pour les faibles valeurs de L, le domaine d’intégration devient

important, ce qui donne des temps de calculs trés grands.
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3.1 Introduction :

Le but de ce travail est I’étude de I’effet de la perte d’énergie sur la probabilité 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 He" par une surface de nickel pour différentes valeurs de I’énergie incidente

Ei=1KeV ,E(=2KeV et Ey=4KeV.

* Diffusion d’ions He" par une surface de silicium pour les mémes valeurs de I’énergie

incidente utilisées pour le Nikel .

3.2 calcul de la probabilité de diffusion AP1 :

AP, est la probabilit¢ de diffusion d’un ion par une surface, dans I’angle solide

ACQ avec un parcours dans la cible compris entre x et x+Ax dont I’expression est

donnée par I’équation (2.11).

Nous rappelons que la probabilit¢ de diffusion AP, est calculée en négligeant la perte
d’¢énergie du projectile dans la cible. Dans ces conditions et pour calculer A P, , nous utilisons la valeur

de la section efficace de diffusion calculée & énergie constante (énergie initiale du projectile).

Il est a noter que nous avons calculé AP, pour différentes valeurs de 1’angle de diffusion € .

Nous présentons ici quelques résultats a I'aide d'un programme écrit en langage fortran.
En considérant le potentiel d’interaction ZBL, pour les deux systémes He'/Ni et He'/Si et pour trois

valeurs de I’énergie incidente Eg=1KeV , Eg=2KeV et Eo= 4KeV. Différentes valeurs de I’angle

de diffusion sont considérées.

La figure 3.1 représente la variation de la probabilité AP, en fonction du parcours L dans la

cible pour le systéme He'/Ni, pour une énergie incidente Ec=1KeV et pour le potentiel ZBL.
Les angles d’incidence et de diffusion sont respectivement 4 =5°et a =10 . Des résultats
analogues pour d’autres angles de diffusion et d’autres valeurs de ’énergie incidente sont

représentés dans les figures de 3.2 jusqu’a 3.12.

La variation de la probabilit¢ AP, en fonction du parcours L dans la cible

pour le systéme He'/Si, pour une énergie incidente E~1KeV ({=5°et a=10 )
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est également représentée dans la figure 3.13. Nous présentons également des
résultats analogues pour d’autres angles de diffusion et d’autres valeurs de 1’énergie

incidente dans les figures de 3.13 jusqu’a 3.22.

0,1
0.01 He"(1keV)/Ni, ZBL
_ . A =5°a=10°

S 1e-s \_
3
=_1E-5 \_
% \-

1E-6 Biliae

e
T m
1E-7 e
1E-8 . 1 " ! " 1 " 1
0 100 200 300 400
L(A)

Figure 3.1: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systtme He'(1keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont

respectivement £4=5 g et a=10
0.1 T T T T
He"(1keV)/Ni, ZBL
1E-3 = 7\.':50,(1.:140
g 1E-4 \\_
;/'— 1E-6 \-\
1E-6 -\-\
-\-
TTTT—m
1E-7
0 . T00 ' 500 ] 300 ‘ 200
L(A)

Figure 3.2 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systtme He'(1keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont

respectivement 4 = 5°et a = 14°
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0,1
0.01 He (1keV)/Ni, ZBL
A =6°a=12°
1E-3 ; N
E
3
0

1E-4

1

AP J(AX.AQ)

1E-5

1E-6

1E-7
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. . : ; :
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Figure 3. 3: Variation de la probabilité de diffusion AP en fonction de la distance parcourue L pour

le systtme He'(1keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 = 6°et a =12 °

0,1
He (2keV)/Ni, ZBL
0,01 A=5%a0a=10°
<
% 1E-4 \_
< \-
1E-5 \_
\-
\-
1E-6 TT—
0 ' 10lO l 2(;0 ’ 30'0 . 40'0
L(A)

Figure 3.4: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He'(2keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 = 5 ° et ¢ = 10°
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Figure 3.5 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He'(2keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 = 5°et a =14°

0,1
0,01 He+(2keV)/Ni,ZBL
-\ A =6°a = 12°
__ 1E-3
g
3 e e
o e
1E-5 \-
\-
\-
1E -6 =
0 ' 1c;o : 2olo : 30'0 : 4olo
L(A)

Figure 3.6 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systtme He"(2keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivementd{ = 6°et a =12°
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Figure 3.7: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He"(4keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 = 5°et a = 10°
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Figure 3.8: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He'(4keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement4 = 5°et a =14 °
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Figure 3.9 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He"(4keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement4 = 6 °et a = 12°
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Figure3.10: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systtme He'(10keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement4 =5°et a =10°
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Figure 3.11 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He'(10keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 = 5°et a =14 °
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Figure 3.12 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L

pour le systtme He'(10keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement{ = 6 °et a =12°
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Figure 3.13 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He"(1keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement{ = 5°et a =10°
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Figure 3.14: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He'(1keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement4 = 5°et a =14°
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Figure 3.15 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He"(1keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement{ = 6 °et a = 12°
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Figure 3.16: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He'(2keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 =5°et a = 10 °
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Figure 3.17: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He"(2keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 = 5°et a = 14°
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Figure 3.18: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He"(2keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 = 6 °et a = 12°
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Figure 3.19 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour

le systéme He'(4keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 =5°et a =10°
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Figure 3.20: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour
le systéme He'(4keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont

respectivementd =5°et a =14 °
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Figure 3.21: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour
le systéme He"(4keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
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respectivement{ = 6°et a =12°

AP /(AX.AQ)

Figure 3.22: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour
le systéme He"(10keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
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respectivement 4 = 5°et a =10°

Il est & noter que les valeurs calculées de AP, sont représentées suivant une échelle

logarithmique pour pouvoir étudier une large gamme des parcours dans la cible.
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Dans les différents cas considérés ici, nous remarquons que la valeur calculée de la probabilité

de diffusion AP, dépend de la longueur parcourue dans la cible.

3.3 calcul de Ia probabilité de diffusion A B, ;

Nous rappelons que AP, est la probabilité de diffusion des ions par une surface

solide calculée en tenant compte de la perte d’énergie (équation 2.21). Ainsi, la section
efficace de diffusion est déterminée pour chaque valeur de I’énergiec du projectile qui varie

tout au long de son parcours dans la cible.

Dans ce travail, nous avons considéré les deux systémes He'/Ni et He'/Si. Dans
chaque cas, Nous avons calculé la perte d’énergie totale du projectile dans la cible. Cette
derniére est égale a la somme de la perte d’énergie électronique et la perte d’énergie
nucléaire. Les valeurs de la perte d’énergie électronique ont été obtenues a partir de SRIM

2010 [26]. La perte d’énergie nucléaire peut étre calculée, pour chaque potentiel.

3.3.1 perte d’énergie totale :

Le pouvoir d’arrét ou la perte d’énergie totale est la somme des pouvoirs d’arrét nucléaire et

a) () (4]
dx },, dx ), dx ),

La perte d’énergie nucléaire

électronique (1.28):

peut étre déterminée a partir de la relation

n

X

suivante [11]: (1.23)

dE —~Nza’T, f§ 1 1
dxl B g’ - -([f(té)dté (3.1)

Lindhard et al [10] ont proposé une expression du pouvoir d’arrét électronique dans le domaine

des basses énergies du projectile (théorie LSS) : (1.25)

dE
Ex— = k\[Eg (3.2)
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Les figures (3.23) et (3.24) représentent la variation de la perte d’énergie totale en fonction de

I’énergie du projectile et calculée pour les deux systtmes He'/Ni et He'/Si respectivement.
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Figure 3.23 : Variation de la perte d’énergie totale en fonction de I’énergie du projectile pour le
systéme He'/Ni et pour le potentiel ZBL
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Figure 3.24 : Variation de la perte d’énergie totale en fonction de 1’énergie du projectile pour le
systéme He"/Si et pour le potentiel ZBL
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Connaissant la variation de la perte d’énergie totale, en fonction de I’énergie, pour
le potentiel (ZBL), il est possible de calculer la variation de 1’énergie du projectile en
fonction de la distance parcourue. Les figures 3.25 et 3.26 représentent respectivement cette
variation pour les deux systémes He'/Ni et He'/Si et pour le potentiel (ZBL) considéré dans

cette étude.
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Figure 3.25 : E(X) pour le systéme ( He+/Ni ) avec E=4Kev
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Figure 3.26 : E(X) pour le systéme ( He+/Si ) avec E=4Kev
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On remarque que la perte d’énergie totale est plus importante dans la cible de
nickel. Pour le cas de 1’énergie égale a (4 keV) pour les deux systémes « la diminution de

E(x) avec la distance parcourue est plus forte pour cette cible que pour la cible de silicium ».

Il est & noter que les valeurs calculées de AP, sont représentées suivant une échelle

Logarithmique pour pouvoir étudier une large gamme des parcours dans la cible.

La figure 3.27 représente la variation de la probabilité¢ de diffusion AP, calculée pour le

systéme He'/Ni, pour une énergie incidente Eq=1keV en fonction du parcours L dans la cible.
Les angles d’incidence et de diffusion sont respectivement £ =5°et a = 10 . Ces résultats
sont obtenus en considérant le potentiel d’interaction ZBL. Des résultats analogues pour
d’autres angles de diffusion et d’autres valeurs de 1’énergie incidente sont représentés dans les

figures de 3.28 et 3.32.

Les résultats correspondants au systtme He'/Si et obtenus dans les mémes conditions

précédentes, sont représentés dans la figure 3.28, 3.29 et 3.30.
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Figure 3.27 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour
le systéme He'(1keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement4 = 5°et a = 10°
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Figure 3.28 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour
le systéme He'(2keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement{ =5°et a =10°
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Figure 3.29 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour
le systéme He'(1keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 = 5°et a =10°
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Figure 3.30: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour
le systéme He"(2keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement 4 = 5°et a = 10°
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Figure 3.31: Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour
le systéme He"(4keV)/Si et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement4 = 5°et a =10°
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Figure 3.32 : Variation de la probabilité de diffusion AP, en fonction de la distance parcourue L pour
le systéme He'(4keV)/Ni et pour potentiels ZBL , Les angles d’incidence et de diffusion sont

respectivement£ = 5°et a = 10°

Nous présentons maintenant les variations des probabilités de diffusion AP, et AP, calculées

pour les deux systémes He'/Ni et He'/Si, pour différentes valeurs de I’énergie incidente et des
angles d’incidence et de diffusion en fonction du parcours L dans la cible dans les figures
allant de 3.33 jusqu’a 3.42. Ces résultats sont obtenus en considérant le potentiel d’interaction

ZBL.
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Figure 3.33 : Variation des probabilités de diffusion AR et AP, en fonction de la distance parcourue

L pour le syst¢me He"(1 keV)/Ni et pour le potentiel ZBL. Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement A=15°, a=10°

o1 . .
+ -
bor e He*(1keV)/Si, ZBL
b =5°%a = 10°
1E-3
1E-4 - a
g e
x 1E-5 \\_ T
= i
« 1E-6 Sm
£ N
1E-7 —.——AP1 ‘-\
—m—AP N
1E-8 2 S
\
1E-9 [ ]
[} 2 ] . ] 2 1 2 ]
0 100 200 300 400

Figure 3.34 : Variation des probabilités de diffusion AR, et AF, en fonction de la distance parcourue

L pour le systtme He'(1 keV)/Si et pour le potentiel ZBL. Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement A=5°, o= 10°
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Figure 3.35 : Variation des probabilités de diffusion AR et AP, en fonction de la distance parcourue

L pour le systéme He"(2 keV)/Ni et pour le potentiel ZBL. Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement A=5°, a=10°
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Figure 3.36: Variation des probabilités de diffusion AE et AP, en fonction de la distance parcourue L
pour le systéme He'(2keV)/Si et pour le potentiel ZBL. Les angles d’incidence et de diffusion sont

respectivement A=5°, a=10°
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Figure 3.37 :Variation des probabilités de diffusion AR, et AP, en fonction de la distance parcourue L

pour le systéme He (4 keV)/Ni et pour le potentiel ZBL. Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement A=5°, a=10°
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Figure 3.38 : Variation des probabilités de diffusion AR} et AP, en fonction de la distance parcourue

L pour le systéme He'(4 keV)/Si et pour le potentiel ZBL. Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement A=5°, a=10°
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Figure 3.39 : Variation des probabilités de diffusion AR} et AP, en fonction de la distance parcourue

L pour le systéme He'(1 keV)/Ni et pour le potentiel ZBL. Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement A =5°, a=14°
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Figure 3.40 :Variation des probabilités de diffusion AR et AF, en fonction de la distance parcourue L

pour le systéme He"(1 keV)/Ni et pour le potentiel ZBL. Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement £=6°, a=12°
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Figure 3.41 : Variation des probabilités de diffusion AR et AP, en fonction de la distance parcourue

L pour le systéme He'(1 keV)/Si et pour le potentiel ZBL. Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement A =15 °, o= 14°
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Figure 3.42 : Variation des probabilités de diffusion AR et AP, en fonction de la distance parcourue

L pour le systéme He'(1 keV)/Si et pour le potentiel ZBL. Les angles d’incidence et de diffusion sont
respectivement A=5°, o= 14°
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Nous remarquons, dans les deux cas et pour les faibles parcours, que les valeurs calculées de

AR et AP, sont pratiquement identiques. Ceci s’explique par le fait que pour ces parcours, la

perte d’énergie est faible et peut par conséquent étre négligée. Cependant, pour des valeurs
plus élevées de L, la perte d’énergie devient plus importante et nous obtenons ainsi des

valeurs de AP, plus faibles que celles de AP,.

3.3.2 la correction relative 7, :

Nous introduisons la correction relative notée (t,) comme suit :

__ Ap1-Ap2

¢ Ap2

Nous avons calculé la correction relative (t;) pour les deux systémes He+/Ni et

He+/Si en fonction de la distance parcorue .

Nous présentons ici quelques résultats :
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Figure 3.43 : variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de la distance parcorue pour le
systéme (He'/Ni ) de 1’énergie E =1 kev pour a=14°
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Figure 3.44 : variation de la correction relative ( T ) en fonction de la distance parcorue pour le
systéme (He'/Ni ) de I’énergie E=1kev pour a=12°
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Figure 3.45 : variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de la distance parcorue pour le
systéme (He'/Ni ) de 1’énergie E=1kev pour a=10°
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Figure 3.46 : variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de la distance parcorue pour le
systéme (He'/Si ) de 1’énergie E=1kev pour a=14°
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Figure 3.47 : variation de la correction relative ( T ) en fonction de la distance parcorue pour le
systéme (He'/Si ) de I’énergie E=1kev pour a=10"°
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Figure 3.48 : variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de la distance parcorue pour
systéme (He'/Si ) de 1’énergie E=1kev pour a=12°
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Figure 3.49 : variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de la distance parcorue pour le
systéme (He'/Ni ) de I’énergie E =2 kev pour a=10°
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Figure 3.50 : variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de la distance parcorue pour
systéme (He'/Si ) de I’énergie E =2 kev pour o=10°
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Figure 3.51 : variation de la correction relative ( T ) en fonction de la distance parcorue pour
systéme (He'/Ni) de I’énergie E =4 kev pour a=10°
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Figure 3.52 : variation de la correction relative ( T ) en fonction de la distance parcorue pour
systéme (He'/Si ) de I’énergie E =4 kev pour a=10°

Si on introduit la perte d’énergie dans le calcul de la probabilité nous avons obtenu nouvelles valeurs

de la probabilité notées AP, .

On remarque pour les faibles valeurs du parcours L, les valeurs de AR et AP sont identiques

(Api=Apy) , car dans cette région, la perte d’énergie est faible et donc on peut la négligée. Pour des

parcours plus grands, les valeurs de AP, deviennent plus faibles que celles de AP,

On remarque que pour les faibles valeurs du parcours L, la correction relative T est nulle car les

valeurs de AR} et AP, sont identiques (Ap;=Ap,), il est possible donc d’avoir une faible correction

pour les faibles parcours.

On constate alors que pour les deux systémes (He'/Niet He"/Si), si la longueur parcourue augmente

la correction relative augmente.

Nous avons calculé la correction relative (t.)

fonction de I'énergie incidente .

Nous présentons ici quelques résultats :

pour différents systemes He+/Ni et He+/Si en
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Figure 3.53 : variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de I’énergie incidente pour le
systéme (He'/Ni ),pour o.=10°
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Figure 3.54: variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de ’énergie incidente pour le
systéme (He'/Si ), pour a=10°
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On remarque que pour les deux systémes quand 1’énergie incidente augmente, la correction relative

diminue.

Nous avons calculé la correction relative (t;) pour les deux systémes He+/Ni et He+/Si en fonction

de ’angle de diffusion .

Nous présentons ici quelques résultats :
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Figure 3.55: variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de I’angle de diffusion ,pour le
systéme (He'/Ni ),pour o =10 °,14°
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Figure 3.56: variation de la correction relative ( T ) en fonction de I’angle de diffusion ,pour
systéme (He'/Si ),pour o= 10 °,14°
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Pour les deux systémes on remarque :

Si I’angle de diffusion augmente I’effet de la perte d’énergie diminue.

Nous avons calculé la correction relative (1) en fonction de Z ( cible ) numéro atomique de

la cible .

Nous présentons ici quelques résultats :
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Figure 3.57: variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de Z ( cible ) , pour le systéme

(He*/Ni,Si ), ,pour a=10°et E=lkev
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Figure 3.58 : variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de Z ( cible ) ,pour le systéme

(He'/Ni,Si) ,pour a=10° et E=2kev
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Figure 3.59: variation de la correction relative ( T¢ ) en fonction de Z ( cible ) ,pour le systéme

(He/Ni,Si , ,pour a =10 ° et E=4kev

Si le Numéro atomique de I’atome cible (Z) augmente I’effet de la perte d’énergie augmente.

3.3.3 conclusion :

Pour un faisceau d’ion de faible énergie entre 1 4 4 Kev , Nous remarquons, dans les deux cas (Ni et
Si) et pour les faibles parcours, que les valeurs calculées de AF, et AP, sont pratiquement identiques.

Ceci s’explique par le fait que pour ces parcours, la perte d’énergie est faible et peut par conséquent

étre négligée. Cependant, pour des valeurs plus élevées de L, la perte d’énergie devient plus

importante et nous obtenons ainsi des valeurs de AP, plus faibles que celles de AP,
Pour confirmer I'influence de la perte d'énergie sur la probabilité de diffusion on a calculé la correction

relative T on remarqué pour les faibles parcours elle est (nulle) car les valeurs de AP et AP,

sont identiques , mais pour des parcours plus grands, elle devient plus importantes et dans ce cas on

ne peut plus négliger I’effet de la perte d’énergie.
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e e

On a remarqué que la correction relative est inversement proportionnelle 2 I’angle de diffusion et

Iénergie incidente de faisceau d’ions est proportionnelle au numéro atomique de la cible et a la
distance parcourue.
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Conclusion générale
e e e e e e e e T e e E DO U ST W]
Ce travail porte sur P’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 [’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 I’équation
de transport, qui a été initialement envisagée pour I’étude des particules transmises a travers
une cible solide ayant une certaine épaisseur X. Ce modéle tient compte des collisions
multiples qui sont importantes dans notre cas, il est basé sur 1’approximation des collisions
binaires et il est valable pour les faibles angles d’incidence et de diffusion. nous avons
calculé les probabilités de diffusion des ions en fonction de leur parcours, en premiére étape
nous avons négligée la perte d’énergie , la probabilité obtenu notée AP;, aprés, nous avons

introduit la perte d’énergie dans le calcul de la  probabilité et nous avons obtenu de

nouvelles valeurs de la probabilité notées AP,. Pour les faibles valeurs du parcours L, les

valeurs de AF et AP, sont pratiquement identiques, car dans cette région, la perte
d’énergie est faible et peut donc étre négligée. Pour des parcours plus grands, les valeurs de
AP, deviennent plus faibles que celles de AF,. Pour affirmer l'influence de la perte d'énergie
sur la probabilité de diffusion on a calculé la correction relative t, nous avons remarqué
que pour les faibles parcours elle est nulle car les valeurs de AR et AP, sont identiques,

mais Pour des parcours plus grands, elle devient importantes on ne peut pas négliger 1’effet

de la perte d’énergie.

Dans ce travail, On a remarqué que la correction relative est inversement proportionnelle a I’angle
de diffusion et I’énergie incidente de faisceau d’ions est proportionnelle au numéro atomique de la

cible eta la distance parcourue.
Différentes application et perspectives :

Le probléme majeur de cette méthode réside dans le calcule de probabilité de diffusion AP pour les
faibles parcours. Le temps de calcul (d’exécution) devient important pour des parcours de I’ordre de

quelques dizaines d’angstrom.( concernant le programme qui calcule la probabilité de diffusion ) .

Nous signalons finalement qu’il serait intéressant de calculer le coefficient de réflexion en utilisant ce
mod¢le et de comparer les spectres en énergie ainsi calculés a des spectres expérimentaux. Nous
signalons finalement qu’il serait intéressant de trouver un moyen pour calculer la probabilité AP plus

rapidement pour les faibles distances parcourues.

11 est possible d’étudier I'effet de la perte d'énergie sur la probabilité de diffusion non seulement pour

le potentiel ZBL.
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