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摘 要；在 Monte Carlo方法模拟 keY电子碰撞薄膜／厚衬底靶过程 中，输入材料数据中采用的内 

壳层电离截面数据不同，得到的反映膜厚及村底对电离截面测量结果影响的修正因子值也有差别。 

讨论了Monte Carlo模拟得到的修正因子值受输入材料数据中内壳层电离截面影响的程度，并完成 

了入射 keV电子在法拉第筒中逃逸率的估算工作。 
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1 引言 

鉴于电子致原子内壳层电离截面测量在理论研 

究和实际应用中有着重要的意义，及目前低能电子 

(电离阈能——几十 keY能区)致原子内壳层电离 

截面数据还很缺乏的现状[1]，近年来本课题组一直 

从事 keV电子致原子内壳层电离截面测量的研究 

工作 在该工作中，我们采用在厚衬底(如 A1)上 

镀薄膜的方法制作靶样品，以避免制作 自支撑薄靶 

的困难[1]。由于入射电子在靶薄膜中的多次散射、 

在衬底上的背散射及轫致辐射会对测量结果产生影 

响，即Si(Li)探测器所记录的特征 X射线会有所增 

加，因而导致所测电离截面数据有所增大。最近我 

们用 Monte Carlo方法模拟了实验条件下电子在靶 

样品中的输运过程，得到了膜厚与衬底存在对内壳 

层电离截面测量值的修正量[2]。Campos等 用修 

正因子表示膜厚与衬底对内壳层电离截面测量值的 

影响，但未进一步讨论由 Monte Carlo方法得到的 

修正因子对输人材料数据中内壳层电离截面数据选 

用的依赖。本工作深入讨论了Monte Carlo方法模 

拟时输入材料数据中采用不同的内壳层电离截面数 

据对算得的修正因子大小的影响。此外，本文还通 

过对 入射 keV 电子在实验 所用法拉 第筒 中的 

Monte(、arlo模拟得到了电子逃逸数的估算值。通 

过以上工作，可提高对实验数据的处理精度。 

本文首先简要介绍我们的实验方法，然后 以 

13 25 keV电子碰撞 Au薄膜厚为 11．1 pg／cm 

(～5．7 nm)的 Au／Al样 品及 5—23 keV 电子碰撞 

Ag薄膜厚为 9．3／~g／cm (～8．9 nm)的 Ag／A1样 

品为例，讨论 Monte Carlo方法算得的修正因子对 

输人材料数据中内壳层电离截面数据的依赖情况， 

及 Monte Carlo模拟得到的法拉第筒电子逃逸率。 

2 实验方法 

测量电子碰撞原子内壳层电离截面实验的详细 

描述可参见文献E4]，这里我们仅做简要介绍。 

低能人射电子束由电子枪提供，电子束电荷经 

法拉第筒收集，由束流积分仪记录 实验所用靶是 

由真空镀膜技术将靶材料均匀蒸至厚衬底(如 A1) 

表面。靶薄膜厚度一般为～10／~g／em 左右。靶膜 

厚度可由RBS技术获得。入射电子束垂直入射至 

沿水平方向倾斜 1o。的靶表面，用于收集 x射线谱 

的si(I i)探测器置于与水平面成 2O。方向处。靶室 

内真空保持在 1．333 32×IO Pa左右。靶样置于 

法拉第筒底部，法拉第筒以铝为材料，顶端开有圆 
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孑L以便电子束入射，侧壁开有一圆孔以便于 Si(Li) 

探测器收集 x射线谱。图 1为本课题组实验用法 

拉第筒截而同。 

I 实验川法托 阳他⋯ 

(单位为cm。侧壁及上壁厚均为 0．】cm，其它见图示) 

3 Monte Carlo在实验中的应用 

3．1 测量数据的修正 

由于入射电子在靶膜中的多次散射、在衬底上 

的背散射及轫致辐射光子会对靶原子的电离有贡 

献，使得特征 X射线有计数增加量 △』＼，。显然，在 

由特征 x射线峰净计数 N计算相应内壳层电离截 

面时应将 △』＼，从 N中扣除。定义修正因子 K 为 

△』＼，与』＼，的比值，则由Si(Li)探测器收集到的特征 

x射线峰净计数 N得到相应内壳层特征 x射线产 

生截面的计算公式为 

cE ，一 N cE ， c ， 

式中，E 为入射电子能量，A为靶原子质量数，EI】h 

为所发特征光子能量，』＼， 为阿夫伽德罗常数，d为 

靶膜质量厚度，N 为人射电子数，￡(EIJh)和0分别 

为Si(I i)探测器的探测效率及所张立体角。 

反映膜厚及衬底的存在对电离截面综合贡献的 

修正因子 K可由Monte Carlo程序 PENEI OPEL5】 

采用如下方式计算得到： 

由程序 PENEI OPE模拟可得到靶样品背散射 

光谱中的特征 x射线峰计数』＼， ，由此可算出靶薄 

膜元素的特征X射线产生截面的Monte Carlo计算 

值： 
一  、 ， (2) 

式中A，』＼， ，』＼， 和d的意义同(1)式。 

同时，由PENEI OPE程序材料数据库中使用 

的电子致靶原子内壳层电离截面数据和原子参数 

(荧光产额、Coster—Kronig跃迁几率和 x射线分支 

比)可算出靶原子 L ，I I ，LI，L 和总 I 壳层 

x射线产生截面嘲(K壳层特征 x射线产生截面就 

是 K壳层电离截面值同荧光产额的乘积)： 
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(3)--(8)式中， 是 I 支壳层电离截面； 是 I ， 

支壳层荧光产额； f f 。和 ／ 是 Coster—Kronig 

跃迁几率； ，， 是 x射线分支比。(3)⋯(8)式中 

没有考虑 K壳层空位对 I 壳层 X光产生截面的影 

响。当入射电子能量大于K壳层阈能时，则需在上 

面各式中加上 K壳层空位的相应贡献项‘ r 。 

这样，K因子即可由下式得到： 

K 一 。 (9) 
O'MC 

Monte Carlo方法是以概率统计理论为基础的 

一 种数值计算方法，其计算结果的可靠性和准确性 

很大程度上依赖输入材料数据的准确度。本工作采 

用的 PENEI OPE程序_5】是适于模拟低能光、电子 

输运的最新版本的Monte Carlo程序。为了观察模 

拟算得的修正因子 K对输人材料数据中内壳层电 

离截面数据库的依赖程度，以 13—25 keV电子碰 
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撞 Au薄膜厚为 11．1／~g／cm (～5．7 nm)的 Au／A1 

样 品及 5—23 keV 电子碰撞 Ag薄膜厚为 9．3 

g／cm (～8．9 nm)的 Ag／AI样品为例，我们将 

PENELOPE程序材料数据库中经典光学数据模型 

一  

J  

E日／keV 

图 2 采用不同内壳层电离截面模拟 13—25 keV电子碰撞 

11；1／ag／cm Au／AI得到的 Au—I 。和 Au— 产生截面修 

正 因子 

ODMc。 的内壳层电离截面数据用 PWBA—C—Ex理 

论模型m 数据替代，将相同实验条件下模拟得 

到的K(ODM)与 K(PWBA)进行比较，如图 2一 

图 3所示。结果表明，修正因子K主要取决于入射 

电子能量及靶材料特征，对输入材料数据中内壳层 

电离截面数据只有少许的依赖：对 Au—L 和 Au— 

L日，输入材料数据中分别采用PWBA—C-Ex理论模 

型数据和经典光学数据模型，算得的修正因子 K最 

大差异为～1．62 和～1．69 ；而对 A L，算得 

的修正因子 K最大差异为～2．86％。引起差异的 

原因是基于 PWBA—C-Ex模型的电子致靶原子内壳 

层电离截面数据随入射电子能量 E的变化趋势不 

同于 ODM 模型。图 4为二者变化趋势的比较图。 

可以看出，无论 Au—L ，Au— ，还是 A L，ODM 

模型和 PWBA—C-Ex模型的电子致靶原子内壳层电 

离截面数据随入射电子能量 E的变化趋势差异显 

著，而得到修正因子 K仅稍有不同，这说明修正因 

子 K对输入材料数据中的内壳层电离截面数据依 

赖性不大。 

图3采用不同内壳层电离截面模拟 5—23 keV电子碰撞 

9．3 g／cm Ag／AI得到的 Ag-L产生截面修正因子 

Ee|keY 

图 4 Monte Carlo模拟中所用 PWBA—C-Ex模型及 ODM模型的 Au I ，Au—I叩和 Ag-I 产生截面随入射电子能量 E c的变化 

趋势比较 

3．2 法拉第筒计数误差计算 

图 1中，法拉第筒的顶端和侧壁分别开有一圆 

孔，由此会引起电子的逃逸。由于所考虑的系统形 

状复杂，逃逸数的大小难以用一般数值方法求解。 

电子在法拉第筒中逃逸率的计算由 Monte Carlo方 

法 PENEI OPE程序嗍完成：建立符合法拉第筒几 

何特征的系统文件，系统的几何特征描述借助于 

PENELOPE程序的子程序包 PENEGEOM 完成。 

通过模拟足够多的入射电子在法拉第筒中的输运过 

程，以获得顶孔及侧孔引起的逃逸率。本工作我们 
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分别计算了能量为 2O和 100 keV的入射电子在实 

验用法拉第筒中的输运过程，得到的逃逸率依次为 

0．294 0A和 0．283 。这表明，对 keV能量的入射 

电子，本课题组实验用的法拉第筒电子逃逸率约为 

0．3％。所以本课题组所用的法拉第筒因结构设计 

而造成的电子逃逸计数对实验结果影响不大。 

4 结论 

(1)Monte Carlo方法模拟计算修正因子时， 

输入材料数据中的电子致原子内壳层电离截面数据 
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Application of Monte Carlo Simulations in Measurement of Atomic 

Inner-shell Ionization Cross-sections by Low—energy Electron Impact 

W U Ying。AN Zhu 

(Key Laboratory for Radiation Physics and Technology of Ministry of Education，Institute 

of Nuclear Science and Technology，Sichuan University，Chengdu 610064，China) 

Abstract：The sensitivity of the correction factor，which describes the combined effect of finite film thick- 

ness and the thick substrate in the measurement of atomic inner—shell ionization cross—sections by low-ener- 

gy electron impact，to the adopted ionization cross—sections in the Monte Carlo simulation is discussed． 

Moreover，the electron escape ratio from the Faraday cup in our experiment is also obtained by Monte 

Carlo method． 
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