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REesum

Després de presentar un model de scattering general per a descriure les col'lisions
d’electrons d’energia mitjana en medis solids, hom descriu breument el metode de
Montecarlo emprat per a simular numericament les trajectories dels electrons en el
medi. Dels resultats de la simulacié poden ésser avaluades diferents quantitats mesura-
bles experimentalment. Hom mostra les possibilitats del meétode de simulacié per in-
ferir informaci6 quantitativa referent a I’estructura de la mostra a partir dels resultats
proporcionats per diferents espectroscopies d’electrons.

INTRODUCCIO

En els darrers anys hom ha dedicat un interes creixent al problema de
Panalisi quantitativa en espectroscopies d’electrons. Son diverses les tecni-
ques de superficie que utilitzen electrons, bé com a radiacio excitant [e.g.
AES (Auger Electron Spectroscopy), EPM (Electron Probe Microanaly-
sis), SEM (Scanning Electron Microscopy)], bé com a radiacié emesa [e.g.
AES, SEM, ESCA (Electron Spectroscopy for Chemical Analysis o també
XPS = X-ray Photoelectron Spectroscopy), CEMS (Conversion Electron
Maéssbauer Spectroscopy)]. La caracteristica comuna de totes aquestes tec-
niques rau en la sensibilitat superficial, consequencia del curt abast dels
electrons. L’excel-lent treball de revisié de Werner i Garten'conté una des-
cripcié basica de les caracteristiques i aplicacions practiques d’aquestes
tecniques.

Els electrons, en moure’s per I'interior del material, experimenten
collisions elastiques 1 inelastiques; aquestes darreres provoquen excita-
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cions en el medi amb la conseqiient perdua d’energia de ’electré. Les exci-
tacions del solid amb energies de 'ordre de, o superiors als, 100 eV corres-
ponen principalment a ionitzacions de les capes internes dels atoms indivi-
duals. Un atom amb un forat en una capa interna es desexcita per emissi6
de raigs X i/0 electrons Auger amb energies caracteristiques. Aquestes ra-
diacions emeses poden ésser detectades i discriminades en energia; I'espec-
tre obtingut mostra una serie de pics, les energies dels quals permeten de
determinar els elements presents en la regi6 explorada de la mostra. En ge-
neral, 'analisi qualitativa és gairebé trivial a partir de Iespectre.

L’abast de Bethe R, és definit com el recorregut mitja d’un electré
abans de perdre practicament tota la seva energia cinética, i és funcié de
Penergia i de la composici6 i estructura de la mostra. Per energies de I'or-
dre del keV, R, és de I'ordre de 10 pum. En alguns casos (EPM, CEMS, ...),
I'abast de Bethe fixa una cota superior per al gruix de la capa superficial del
solid que pot ésser explorada amb aquestes tecniques. En altres casos,
pero, una unica col'lisio inelastica comporta la perdua total de la informa-
cié que transporta I'electro (e.g. AES, ESCA). En aquesta altima situacio,
només hi contribueixen en un pic donat els electrons que no han col lisio-
nat inelasticament en llur trajectoria entre I’emissi6 i la superficie; el recor-
regut lliure mitja inelastic A, determina el gruix de la capa superficial ex-
plorada; donat que %;, « R, la sensibilitat superficial és optima per AES i
ESCA. Convé remarcar que les tecniques esmentades, bé que sén conegu-
des com a espectroscopies de superficie, sén de fet espectroscopies de ca-
pes superficials de gruixaries més grans que una monocapa atomica.

Malgrat que, tal com ja hem esmentat, I’analisi elemental qualitativa és
relativament simple, I'obtencié d’informacié quantitativa respecte a I’es-
tructura 1 composicio de la mostra és un problema molt més delicat. Per a
cada una de les diferents tecniques experimentals, hom ha proposat méto-
des empirics per a I’analisi quantitativa que, en general, depenen de para-
metres que cal determinar experimentalment (vegeu per exemple la refe-
rencia’). La finalitat d’aquests metodes és obtenir, a partir de I'espectre ex-
perimental, informaci6 relativa a: 1) Quina és la regié de la mostra que
correspon a I'espectre detectat? 2) Quina és la composicié quantitativa
d’aquesta regio?

La utlitzaci6 de feixos d’electrons, facilment focalitzables, com a ra-
diaci6 excitant, permet una bona resolucio lateral (arees irradiades de ’or-
dre del um). Si la radiaci6 incident no pot ésser focalitzada eficagment,
com és el cas de les radiacions X i gamma emprades en ESCA i CEMS,
Pespectre obtingut és la mitjana superficial de la regi6 irradiada. En qualse-
vol cas, suposarem que la regi6 de la mostra de la qual prové el senyal de-
tectat és lateralment homogenia, és a dir, la composicio i estructura varien
tnicament amb la fondaria.

Es clar que la resolucié del problema d’analisi quantitativa és impossi-
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ble si hom no disposa d’una descripci6 acurada del procés de transport
dels electrons a I'interior de la mostra. Malauradament, pero, aquesta des-
cripcié requereix resoldre I'equacié de transport de Boltzmann amb les
seccions eficaces i condicions de contorn corresponents a la composici6 i
estructura de la mostra que vulguem analitzar. Suposant que fos possible
de resoldre I’equacié de Boltzmann exactament (que no ho és), podriem
caracteritzar la mostra per un seguit de parametres (e.g. abundancia relati-
va dels diferents elements, gruixos de les diferents fases en cas que hi fos-
sin, ...) que podrien ésser determinats per aproximacions successives tot
imposant que la solucié de I’equaci6 de transport condueixi al resultat ob-
tingut experimentalment. En tdltima instancia, un cop determinades les
seccions eficaces per als diferents processos de collisi6, el problema queda
reduit a resoldre I’equacié de Boltzmann. El métode més eficient de que
hom disposa per a la resolucié d’aquesta equacio (vegeu Berger’) és la simu-
lacié numerica de trajectories aleatories o meétode de Montecarlo (MMC).

SECCIONS EFICACES 1 RECORREGUTS LLIURES

Abans d’entrar en el problema de la resolucié de I'equacio de trans-
port, cal determinar les seccions eficaces dels diversos processos de col'li-
si6. Per tal de garantir la validesa dels resultats del MMC ens hem de limi-
tar a considerar materials amorfs o bé policristal-lins, aixi com energies
dels electrons per sobre d’uns 500 eV (cosa que garanteix que el scattering
és incoherent, de tal manera que no apareixen efectes de tuneling alhora
que s’eliminen els efectes de difraccié resultants del scattering simultani
per a diversos centres) i per sota d’uns 100 keV (per tal d’evitar efectes de
polaritzacié i perdues d’energia per radiacié.* En aquesta situacio, les pro-
pietats de scattering del medi queden caracteritzades per les seccions efica-
ces per scattering elastic i inelastic amb els atoms del material.

En general, ’avaluaci6 teorica d’aquestes seccions eficaces resulta
molt complicada,’ de manera que cal introduir-hi algunes simplificacions.
Afortunadament, per a I'interval d’energies que ens interessa, hom disposa
de meétodes aproximats que permeten d’obtenir seccions eficaces forga
acurades. Convé insistir en el fet que les seccions eficaces no poden ésser
massa complicades de calcular si hom les vol utilitzar d’'una manera siste-
matica en procediments de MC. Les que comentem aci, per bé que son re-
lativament sofisticades comparades amb les utilitzades a la literatura, son
encara prou simples com per a ésser incorporades en programes de simula-
c16.

Per tal de no complicar els raonaments, considerarem només mate-
rials monoatomics. La generalitzacié al cas de materials compostos ¢és
practicament immediata. Suposarem també que els atoms en el medi es
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troben orientats a ’atzar, de manera que totes les seccions eficaces resulten
independents de I’angle de scattering atzimutal.

La secci6 eficag diferencial per a les col'lisions elastiques, do,,/d6, pot
ésser determinada a partir de la densitat electronica obtinguda mitjangant
calculs autoconsistents del tipus Hartree-Fock (sota condicions de con-
torn que introdueixin els efectes de reduccio del volum atomic degut a la
preseéncia dels atoms veins). Un cop obtinguda la densitat, és possible de
calcular el potencial d’interacci6 electré-atom 1 determinar la seccié eficag
diferencial per a cada energia utilitzant el metode dels desfasaments, o bé
I’aproximacié de Born si I’energia de I’electro lliure és prou alta.® La secci6
eficag total elastica és donada per

n
do,

de. 1
a0 (1)

G =

La figura 1 mostra la seccié eficag total per a I’argo en funcié de I’energia
de P’electré. El recorregut lliure mitja d’un electré en un medi amb el qual
només interacciona elasticament és

A = 1/Noy, 2)
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Figura 1. Secci6 eficag total per scattering elastic d’electrons per a atoms d’argé en funcié de
Ienergia dels electrons. La corba trencada és el resultat de 'aproximacié de Born, la corba
continua ha estat calculada mitjangant el metode dels desfasaments. Els resultats experimen-
tals son de diversos autors.
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on N és el nombre d’atoms per unitat de volum, que pot ésser escrit N, p/
A, essent N, el nombre d’Avogadro, p la densitat del medi 1 A el pes ato-
mic. La distribucié de recorreguts lliures entre collisions elastiques (en
aquest medi hipotetic) és donada per

Pel (S) = )\';} exp (_S/)\‘el)' (3)

Finalment, la distribucié angular dels electrons després d’haver xocat elas-
ticament és proporcional a la seccié eficag diferencial. La probabilitat
d’obtenir un angle de scattering entre 6 i 6 + d6 després d’una col'lisio
elastica pot ésser expressat aixi:

1 do,

0)=—
pel() = do

do. (4)

el

Les seccions eficaces diferencials per al cas de les col'lisions inelasti-
ques, do/(dW d0), depenen del tipus d’excitacié. En general s6n funcions
de la pérdua d’energia W i de scattering 0. Es una bona aproximacio de
considerar que les possibles excitacions (excepte quan aquestes tenen lloc
a la banda de conduccid) es redueixen a xocs binaris entre I’electré incident
i un electré atomic en una capa determinada (a la qual fa referencia I'index
‘') que, en solids, donen lloc necessariament a ionitzacio, ja que el principi
d’exclusi6 prohibeix transicions de ’electr6 fit6 a estats per sota del nivell
de Fermi. Per a ionitzacions de capes lligades, la seccié eficag pot ésser cal-
culada aproximadament en funci6é d’Gnicament I’energia de lligadura dels
electrons en aquesta capa.”'® Les excitacions de la banda de conduccio do-
nen lloc tant a parells electré-forat com a oscillacions col-lectives o plas-
mons; aquestes excitacions son tractades considerant la banda de conduc-
ci6 com un gas d’electrons lliures.

En general, les deflexions angulars en les col'lisions inelastiques son
molt petites, de manera que, amb una bona aproximacio, les seccions efica-
ces podem considerar-les funcions de només la perdua d’energia:

dO’» dO'i

= d
dwW dWdo 0 ©®)

La secci6 eficag total per excitacié des de la capa i-esima (que pot ésser
també la banda de conduccié) és donada per

_ | o dw 6
o; = dW . (6)
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La distribuci6 de perdues d’energia W en aquestes col'lisions és proporcio-
nal a la secci6 eficag diferencial respecte a la perdua d’energia.” El corres-
ponent recorregut lliure mitja és

M= (NZo)" )

La figura 2 mostra el recorregut lliure mitja per a electrons en alumini me-
tallic en funci6 de I’energia. La distribucié de recorreguts lliures entre
collisions en un medi hipotetic amb el qual només hi ha interaccions ine-
lastiques és

Pin () = Afp exp (= 8/ X;,). (8)

La distribucié angular dels electrons després d’experimentar una col'lisié
inelastica depen de la perdua d’energia W; aquesta distribucié pot ésser
calculada aproximadament a partir de criteris de conservacié de 'energia i
la quantitat de moviment.

El recorregut lliure mitja & d’un electré entre col-lisions, de qualsevol
tipus, és donat per
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Figura 2. Recorregut lliure mitja inelastic per a electrons en alumini metal-lic en funcié de
PPenergia cinetica d’aquests referida al nivell de Fermi. Els resultats experimentals son de di-
versos autors. Les corbes son estimacions teoriques: la corba continua és donada per una ex-
pressié analitica simple en termes de les energies dels electrons atomics (per a més detalls ve-
geu la ref. 8).
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METODE DE MONTECARLO

Per tal d’aclarir una mica la base del metode, considerem novament
materials constituits per un tnic tipus d’atoms. Tal com ja hem comentat
abans, suposem que aquests es troben distribuits a I’atzar amb una densitat
uniforme en el volum de la mostra. La trajectoria d’un electro és idealitza-
da con una linia trencada, és a dir, com una successi6 de segments rectilinis
(recorreguts lliures) cada un dels quals acaba bruscament en una col'lisio.
La longitud de cada recorregut lliure, aixi com les deflexions angulars 1 la
perdua d’energia en la col'lisié que té lloc al final del trajecte, son conside-
rades variables aleatories que segueixen distribucions de probabilitat fixa-
des per les seccions eficaces adoptades. El MMC consisteix en la simulacio
numeérica d’un gran nombre de trajectories aleatories construides a partir
d’aquestes distribucions de probabilitat. Ens enfrontem, doncs, a un tunic
problema: el de la simulacié numérica de processos aleatoris que segueixen
distribucions de probabilitat donades. El text de Rubinstein’ déna una
descripci6 detallada d’'un bon nombre de técniques de sorteig numeric.

La simulaci6 aleatoria de cada trajectoria comenga en la posicio de la
font d’electrons. La posici6 1 I’energia inicials de I’electrd, aixi com la di-
reccié del primer recorregut lliure, son seleccionades d’acord amb les ca-
racteristiques de la font. Un cop fixades les condicions inicials, determi-
nem els succesius segments de la trajectoria mitjangant sorteig numeric de
les corresponents variables a partir de les distribucions de probabilitat de-
duides del model de scattering utilitzat (per a una descripci6 detallada del
procediment numeric de simulacio, vegeu per exemple la referéncia'®). Im-
mediatament abans de cada col'lisid, cal comprovar que I’electr6 resti en-
cara dins la mostra; si no és aixi, acaba la simulaci6 de la trajectoria.
L’energia de I’electr és controlada també després de cada collisi6. La tra-
jectoria acaba en el moment que I’energia es fa més petita que un valor pre-
viament fixat, cas en el qual suposem que I’electré ha estat absorbit en el
medi. D’aquesta manera podem generar, amb I’ajut d’un ordinador, un
gran nombre de trajectories aleatories. De la mostra estadistica aixi cons-
truida hom pot derivar les mateixes quantitats que poden ésser mesurades
en un experiment.

El MMC permet de simular condicions experimentals arbitraries in-
cloent adhuc efectes del detector, com per exemple la dependencia de I’efi-
ciencia respecte de I’energia i la direcci6 dels electrons detectats. Aquesta
és la rad per la qual ha estat deixat de banda el problema de la resolucio de
I equaao de transport (que durant decennis ocupa un bon nombre de fisics
teorics 1 que presenta problemes molt delicats referents a les condicions de
contorn). La fiabilitat dels resultats de la simulacié depen només de les sec-
cions eficaces adoptades. Per tal de comprovar que aquestes son prou acu-
rades, cal només comparar els resultats de la simulacié amb determinats re-
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sultats experimentals obtinguts en condicions ben controlades (principal-
ment en tot allo que fa referéncia a la geometria de 'experiment 1 les ener-
gies dels electrons) 1 escollides adequadament. Un cop garantida la qualitat
del model de scattering adoptat, 1 fixada la geometria 1 les caracteristiques
del detector emprat en I'experiment, podem utilitzar la simulacio MC per
tal d’obtenir la mateixa informacio que ens proporcionaria un mesurament
experimental. El fet que, almenys en teoria, la simulacio MC pugui substi-
tuir la feina enfarfegadora que comporta qualsevol metode de calibracio, és
la causa de la popularitat creixent del MMC. Si hom considera que, cada
dia més, els equips experimentals acostumen a estar connectats a un ordi-
nador per al tractament de dades, no és exagerat de considerar un progra-
ma de simulaci6 MC com part integrant de I’equip ‘experimental’.

Una de les limitacions més importants del MMC rau en el seu caracter
estadistic. Com a conseqiiencia d’aquest, tots els resultats numerics son
afectats per un error estadistic originat pel nombre finit, diguem-ne N, de
trajectories simulades (també els resultats experimentals son afectats per
aquesta mena d’errors). La magnitud de 'error és, per a una mostra sufi-
cientment nombrosa, proporcional a 1\/N. Si tenim en compte que N és,
alhora, proporcional al temps de calcul invertit en la simulaci6, resulta clar
que lerror estadistic no pot ésser reduit indefinidament (si el temps de cal-
cul es multiplica per cent, I'error es redueix només en un factor 10). Cal
doncs tenir present que les limitacions de temps de calcul s6n les que, en
altima instancia, determinen la possibilitat d’una simulacié.

APLICACIONS

Per tal d’illustrar la potencialitat (i posar de manifest les possibles li-
mitacions) de les técniques de simulacié en problemes d’analisi quantitati-
va, mostrarem algunes de llurs aplicacions. No cal dir que les considerades
aci no son sind una petita mostra de les possibles; esperem, pero, que si-
guin suficients per a indicar el tipus de problemes que hom pot abordar
amb MCC.

Transmisio i backscattering de feixos d’electrons en lamines primes

Els resultats d’experiments de transmissio 1 backscattering (o retrodis-
persio) de feixos d’electrons en lamines primes (sense suport) resulten par-
ticularment adequats per a confirmar la precisié del model de scattering
adoptat en la simulacié. En aquests experiments hom determina les frac-
cions d’electrons transmesos 1 reflectits (backscattered) aixi com llurs dis-
tribucions angulars i en energia. A les figs. 3-5 comparem diferents resul-
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tats experimentals amb el resultats de la nostra simulacié MC. Com ja hem
comentat abans, podem esperar un acord semblant en altres geometries.

Aquest tipus de mesuraments ofereix una primera aplicacié del MMC
per a I’analisi quantitativa, en aquest cas la determinaci6 del gruix de la la-
mina. Aquest pot ésser determinat comparant la fraccié d’electrons trans-
mesos o reflectits mesurada amb el resultat de la simulacié per a diferents
gruixos (vegeu fig. 3). Per tal d’evitar efectes de tuneling, és preferible
d’utilitzar la fracci6 reflectida. Una altra raé per a basar el mesurament del
gruix en la fracci6 reflectida és la segiient: com que els electrons reflectits
son aquells que han sofert col'lisions elastiques amb angles de scattering
grans 1, per tant, transferéncies de moment també relativament grans, la
descripcié basada en el nostre model de collisions individuals resulta
adient fins i tot per a materials amb bona estructura cristal-lina. Podem ob-
servar que la magnitud de Perror en el gruix determinat d’aquesta manera
creix a mesura que creix el gruix.

El mesurament de gruixos de lamines primes sobre suports pot ésser
fet també mitjangant mesures de backscattering de feixos d’elecrons mo-
noenergetics. Si els nombres atomics —la mitjana— de la lamina 1 el suport
son Zy: 1 Zs, la fraccio reflectida és inicament funcio del gruix de la lémina
superficial (figura 6). En aquest cas, el mesurament no és possible s1 Z.

Zs o si el gruix de la lamina és comparable a I’abast dels electrons.

Nt Ne

0 1 1 1 1 1
0 200 400

FILM THICKNESS ( pg cm™?)

Figura 3. Fraccions transmesa ny i reflectida n, per a electrons d’un feix paral-lel de 20 keV
incident normalment sobre una lamina d’alumini en funcié del gruix d’aquesta. Els simbols
corresponen a mesuraments experimentals de diversos autors.
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Figura 4. Distribucié angular dels electrons d’un feix paral-lel de 20 keV (incidéncia normal)
transmesos a través de lamines d’alumini de diferents gruixos. Les corbes son resultats expe-
rimentals, els histogrames mostren els resultats de la simulacié MC.
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Figura 5. Distribuci6 energetica dels electrons d’un feix paral-lel de 20 keV (incidéncia nor-
mal) transmesos a través d’una lamina d’alumini de 20 pg/cm?. La corba és el resultat experi-

mental, I’histograma mostra el resultat del calcul de MC.
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Figura 6. Fracci6 reflectida n per una mostra constituida per una lamina fina de nombre ato-
mic Zg sobre un substrat (de gruix molt més gran que I"abast maxim dels electrons) de nom-
bre atomic Z, en funcié del gruix D de la lamina. Si els nombres atomics s6n prou diferents

(com en els casos considerats a la figura) un mesurament de n permet de determinar el gruix
de la lamina.

Espectroscopies Auger i ESCA

Tal com hem comentat a la introduccié, en espectroscopia Auger els
electrons perden la informacié caracteristica per efecte d’una tnica collisi6
inelastica. Aquest fet simplifica notablemente el problema d’analisi quanti-
tativa, ja que el senyal Auger degut als atoms situats a una determinada
fondaria x resulta que és simplement proporcional al producte de la inten-
sitat del feix d’electrons incident, la corresponent secci6 eficag per excita-
ci6 de la capa interna i exp(—x-secB/A;,) on A, és el recorregut mitja total
inelastic pels electrons emesos i 0 és 'angle de sortida dels electrons detec-
tats respecte a la normal a la superficie de la mostra. L’analisi quantitativa
elemental per a mostres homogenies pot ésser realitzada emprant una for-
mula semiempirica que conté com a parametres les diferents seccions efica-
ces, els rendiments de fluorescéncia i un factor empiric R anomenat factor
de backscattering. Aquest factor déna compte de I'augment del senyal
degut a electrons incidents que penetren a linterior de la mostra,
pateixen backscattering, tornen cap a la superficie 1 produeixen excitaci6
de capes internes a prop d’aquesta amb la conseqiient emissié d’electrons
Auger.

El factor R, que resulta essencial per a I’analisi quantitativa, pot ésser
calculat mitjancant MMC. Si el factor de backscattering calculat I'escrivim
R = 1 + r, r pren valors de Pordre d’algunes décimes per a materials de
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nombre atomic petit i de 'ordre de la unitat per a materials de nombre ato-
mic gran, i decreix en augmentar I’energia de lligadura de la capa on té lloc
la ionitzaci6. Si hom considera que, en cas de no haver-hi backscattering
és r = 0, resulta evident la utilitat de la simulaci6 fins i tot per a una espec-
troscopia d’alta sensibilitat superficial.

En el cas d’ESCA, no es presenten problemes similars al del factor de
backscattering en AES. Tant en AES com en ESCA, el senyal conté contri-
bucions d’electrons que, inicialment emesos cap a Iinterior de la mostra,
abandonen aquesta després de patir una col lisi6 elastica. Aquest efecte pot
ésser inclos a les formules semiempiriques d’analisi quantitativa si hom el
simula previament. La dificultat caracteristica en ESCA és I'anisotropia en
Pemissio dels fotoelectrons, que son emesos des de I"atom fit6 en direccié
preferentment paral-lela a la del camp electric de la radiaci6 incident.

EPM (Electron Probe Microanalysis)

Aquesta tecnica utilitza la radiacio X emesa pels atoms de la mostra
excitats mitjangant un feix d’electrons focalitzat sobre la superficie. Com
que els raigs X practicament no s’atenuen en el curt trajecte entre la regio
excitada pels electrons i la superficie, el senyal detectat correspon a la regi6
de la mostra on els electrons perden llur energia, i per tant on es provo-
quen excitacions. La intensitat del senyal procedent d’una determinada
posici6 dins la mostra és, en una primera aproximacié, proporcional a la
funcié dosi que definim com I’energia absorbida del feix d’electrons per
unitat de volum (eV/cm’®) en la posicié donada. La funcié dosi pot ésser
calculada facilment mitjangant simulacié MC (fig. 7).

Espectroscopia CEMS

Aquesta tecnica és una combinacié d’espectroscopia Méssbauer i es-
pectroscopia beta. L’espectre experimental és obtingut detectant els elec-
trons emesos en les desexcitacions ressonants dels nuclis absorbents mitjan-
¢ant conversié interna. Aquests nuclis son excitats mitjancant radiacio res-
sonant procedent de la font Mossbauer. Els electrons de conversié interna
son emesos isotropament pels atoms del isotop Mossbauer en la mostra, de
manera que la situacio és parallela a la que hom té en AES si els electrons
es discriminen en energia. Si sén detectats essencialment tots els electrons
que abandonen la superficie de la mostra (métode integral o ICEMS), es-
pectre Mossbauer obtingut és una superposici6 dels espectres caracteristics
de cada una de les fases que constitueixen la mostra. Per a mostres multila-
minars, els diferents espectres parcials contribueixen amb pesos que depe-
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Figura 7. Funcions dosi-fondaria (energia perduda per electro i per unitat de gruix) per a elec-
trons de diferents energies en alumini (incidéncia normal) calculades per simulacio MC. El
senyal EPM (aproximadament proporcional a la dosi) s’origina a fondaries progressivament
més grans a mesura que I'energia dels electrons augmenta.

nen del gruix i la fondaria de la fase corresponent. Aquests pesos poden és-
ser determinats tot basant-nos en simulacions MC, cosa que fa possible
P’analisi quantitativa. La figura 8 representa els percentatges d’area mesu-
rats i calculats per a mostres d’estructura coneguda preparades amb el pro-
posit de comprovar la precisi6 del metode d’analisi quantitativa.

COMENTARIS FINALS

Les tecniques de simulacié de processos de transport per MMC per-
meten d’obtenir informacié quantitativa referent a 'estructura de la mos-
tra a partir de les dades fornides per diverses espectroscopies d’electrons.
Cal tenir present que:

i) Per a materials cristallins, 'aplicabilitat d’aquestes tecniques és limi-
tada, per la imatge de trajectories emprada en el MMC, a energies per so-
bre d’un cert limit inferior (per dessota del qual la hipotesis de scattering
incoherent no es verifica) que podem situar al voltant dels 500 eV.

i) Els resultats del MMC sempre porten associat un cert error estadis-
tic, la magnitud del qual (dificilment reduible per sota de un cert nivell)
pot impossibilitar I'is d’aquestes tecniques.

iii) Hi ha una certa indeterminaci6 resultant del model de scattering
utilitzat (principalment pel que fa a seccions eficaces inelastiques). En par-
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ticular, per a simular distribucions d’energia d’alta resolucié, cal utilitzar
seccions eficaces molt acurades.

100

SUBSTRATUM AREA PERCENTAGE
wn
o

0 100
SURFACE LAYER THICKNESS (ng/cm?)

Figura 8. Percentatge de senyal ICEMS originat en el substrat de mostres constituides per
una lamina fina dipositada sobre un substrat. Les corbes representen resultats teorics; els sim-
bols, resultats experimentals de diversos autors. La corba SUpErior correspon a magnetita so-
bre ferro, i la inferior a ferro sobre acer inoxidable.
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