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Описана методика измерения толщин ультратонких пленок в нанометровом диапазоне методом рент-

геновской фотоэлектронной спектроскопии. Для определения толщин ультратонких многослойных пленок

создается модель слоисто-неоднородной мишени из нескольких плоскопараллельных однородных слоев,

имеющих толщину порядка нанометра, нанесенных на полубесконечную подложку. В этой модели гори-

зонтальные неоднородности усредняются по слою, эффективная толщина которого может быть меньше

толщины монослоя. Каждый слой в многослойной мишени может быть многокомпонентным. Относительная

концентрация компоненты в слое рассчитывается по парциальным интенсивностям спектральных линий

компонент, определенных после процедуры разложения фотоэлектронной линии на составляющие пики. Для

оценки влияния эффекта многократного упругого рассеяния фотоэлектронов на результаты расчета толщин

пленок проведено компьютерное моделирование методом Монте–Карло. Предложена методика определения

эффективной длины затенения для верхнего слоя и подложки, основанная на локальной оценке метода

Монте–Карло. Применение этих эффективных длин затенения уменьшает относительную погрешность

определения толщин слоев вплоть до 1%.
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Введение

Измерение толщин ультратонких пленок является

одной из важнейших задач метрологии при изготовле-

нии полупроводниковых приборов. В работе [1] про-

анализированы различные аналитические методы (спек-
троскопическая эллипсометрия, просвечивающая элек-

тронная микроскопия, спектроскопия резерфордовско-

го обратного рассеяния, рентгеновская рефлектомет-

рия, рентгеновская фотоэлектронная спектроскопия) из-
мерения толщин ультратонких пленок. В статье [1]
приведены следующие результаты измерения толщи-

ны одинаковых пленок SiO2/Si методами рентгеновской

фотоэлектронной спектроскопии (РФЭС), просвечива-

ющей электронной микроскопии (ПЭМ) и эллипсо-

метрии:

dXPS = 1.001dtest + 0.013,

dTEM = 0.915dtest + 0.804,

dellipsometry = 0.986dtest + 1.016,

где dtest — эталонная толщина слоя SiO2, измеренная

в нанометрах. РФЭС, являясь методом химического

анализа, идеально подходит для измерения толщин уль-

тратонких пленок в нанометровом диапазоне, так как с

ее помощью можно определить толщину по количеству

химического вещества в пленке.

Для тонкой пленки, нанесенной на подложку, хорошо

известна аналитическая формула для расчета толщины

пленки [2–4]. Эта формула была получена в прямо-

линейном приближении и не учитывает многократное

упругое рассеяние электронов. При расчете толщины

большое значение имеют эффективные длины затухания

(Effective Attenuation Length — EAL) [5]. Эти величины

зависят от среды, в которой перемещаются фотоэлек-

троны. В работе [6] вводятся поправочные коэффици-

енты, учитывающие многократное упругое рассеяние

электронов.

В работе [7] было проведено исследование пленок

SiO2 разной толщины на подложке из кремния методом

РФЭС с контролем методом ПЭМ. Было показано,

что формулу для расчета толщин слоев двухслойной

мишени (слоя на подложке) необходимо скорректиро-

вать: нужно учитывать то, что пленка была неодно-

родной и содержала субоксиды кремния. Кроме того,

использованное авторами значение эффективной длины

затенения требовало уточнения. В работе [8] исследова-
лась пленка оксида алюминия на подложке из кремния.

Был сделан вывод, что для более точного определения

толщин слоев необходима калибровка по результатам

ПЭМ.

Реальные пленки всегда являются многослойными.

В работе [9] приведены системы нелинейных урав-

нений, из которых можно получить толщины слоев.
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Рис. 1. Модель многослойной мишени.

Если слоев много, то такая схема становится неста-

бильной. В работе [10] исследовались неоднородные

многокомпонентные поверхности методом РФЭС. Осо-

бое внимание уделялось точной идентификации фаз,

которые образуют объемоподобную подповерхностную

область и поверхностные слои (оксидный слой и слой

органических загрязнений), а также влиянию морфо-

логии поверхности на результаты измерений. Расчет

толщин слоев проводился исходя из решения систе-

мы нелинейных уравнений. В работе [11] приведена

простая формула для расчета толщин многослойной

мишени, в которой используется эффективная длина

затенения, предложенная в работе [6]. Если мишень

имеет наноструктурированную поверхность, то можно

определить средние характерные параметры горизон-

тальных неоднородностей [12], используя метод рент-

геновской фотоэлектронной спектроскопии с угловым

разрешением.

1. Модель мишени

Спектр РФЭС, который будет измеряться, формирует-

ся на участке мишени площадью около 1mm2. Линейные

размеры этого участка значительно превышают глубину

зондирования, составляющую примерно 10 nm. В резуль-

тате сигнал РФЭС усредняется по горизонтали. Это

позволяет использовать модель мишени, которая состо-

ит из нескольких однородных плоских слоев толщиной

порядка нанометра, нанесенных на полубесконечную

подложку. В этой модели горизонтальные неоднород-

ности, такие, как островки, межслоевые неровности и

включения, усредняются по слою, эффективная толщина

которого может быть меньше толщины монослоя (око-
ло 0.5 nm).
Пусть мишень состоит из N плоскопараллельных

слоев на полубесконечной подложке (рис. 1). Толщина

j-го слоя равна d j . Нумерацию будем вести снизу

вверх. Цифра 0 будет соответствовать подложке. На

поверхность мишени под углом θ0 к нормали пада-

ет поток рентгеновских фотонов с энергией hν . Для

того чтобы фотоэлектрон, рожденный на глубине z

с кинетической энергией E0, вылетел из мишени под

углом θ к нормали к поверхности, ему необходимо

пройти путь z/ cos θ в веществе, не потеряв при этом

энергию.

Плотность потока фотоэлектронов, упавших на грани-

цу j-го слоя, прошедших сквозь слой и не потерявших

энергию, будет определятся законом Бугера:

Tj = exp

(

−
d j

3 j cos θ

)

. (1)

Здесь 3 — средний путь электронов в веществе, прой-

дя который, электрон не теряет энергию (эффектив-
ная длина затенения (Effective Attenuation Length —

EAL)). Если ограничиться только прямолинейными тра-

екториями (прямолинейное приближение: Straight Line

Approximation — SLA), то средний путь электрона без

неупругих потерь энергии будет равен средней длине

свободного неупругого пробега (среднее расстояние,

которое электрон проходит между двумя последователь-

ными неупругими соударениями) λ. При движении элек-

трон может испытывать многократное упругое рассея-

ние, приводящее к искривлению траектории движения и

уменьшению длины затенения. Как правило, величину 3

записывают через среднюю длину свободного неупруго-

го пробега λ:

3 = Rλ. (2)

Множитель R — фактор многократного упругого

рассеяния — в общем случае величина непостоянная и

зависит от толщины слоя [5].
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Найдем плотность потока фотоэлектронов, рожден-

ных в i-м слое и вылетевших из него:

Qi =

di∫

0

niωhν→ei(ψ) exp

(

−
z

3i cos(θ)

)

dz =

=Q∞

i

(

1− exp

(

−
di

3i cos(θ)

))

. (3)

Здесь Q∞

i = niωhν→ei(ψ)3i cos(θ) — плотность по-

тока фотоэлектронов, рожденных в полубесконеч-

ном слое с параметрами i-го слоя; ni — атом-

ная концентрация в i-м слое; ωhν→ei(ψ) — диффе-

ренциальное сечение рождения фотоэлектрона в i-м

слое; ψ — угол между направлениями падающего

на атом фотона и вылетевшего из атома фотоэлек-

трона. Эффективная длина затенения 3i считается

постоянной по i-му слою. Дифференциальное сече-

ние рождения фотоэлектрона определяется выражени-

ем [13]:

ωhν→ei(ψ) =
σnl

4π
xp(ψ), (4)

где xp(ψ) = 1− (β/4)(3 cos2 ψ − 1) — ортонормирован-

ное сечение рождения, β — параметр асимметрии,

значения которого лежат в интервале −1 ≤ β ≤ 2,

σnl — сечение фотоионизации оболочки, характе-

ризующейся квантовыми числами n и l . Значение

β > 0 указывает на то, что максимум интенсивно-

сти потока фотоэлектронов приходится на ψ = 90◦,

а β < 0 свидетельствует об эмиссии в направ-

лении, параллельном направлению распространения

фотонов.

Для двухслойной мишени (слой 1 толщиной d на

подложке 0) плотность потока фотоэлектронов будет

определяться формулами

Q1 = n1ωhν→e1(ψ)31 cos(θ)

(

1− exp

(

−
d

31 cos(θ)

))

,

(5)

Q01 = n0ωhν→e0(ψ)30 cos(θ) exp

(

−
d

31 cos(θ)

)

. (6)

Плотность потока фотоэлектронов, рожденных i-м

слоем и прошедших слои от i + 1 до N,

Qi ...N = Q∞

i (1− Ti)Ti+1 · . . . · TN . (7)

Для всех слоев и подложки получим систему N + 1

нелинейных уравнений:

QN = Q∞

N (1− TN),

. . .

Qi ...N = Q∞

i (1− Ti)Ti+1 · . . . · TN,

. . .

Q1...N = Q∞

1 (1− T1)T2 · . . . · TN,

Q0...N = Q∞

0 · T1 · . . . · TN . (8)

Из этой системы уравнений можно найти толщи-

ны слоев di . Для этого поделим Qi ...N — плот-

ность потока фотоэлектронов, рожденных в i-м

слое, на Q0...N — плотность потока фотоэлектро-

нов, рожденных в подложке. Это отношение бу-

дет равно отношению соответственных интенсивностей

пиков:
I i

I0
=

Q∞

i

Q∞

0

1− Ti

T1 · . . . · Ti

. (9)

Введем f i = Q∞,0

Q∞,i

I i

I0
. Тогда выражение (9) преобразу-

ется в итерационную формулу

1

Ti

= f i T1 · . . . · Tt−1 + 1 =
f i

f i−1 + . . . + f1 + 1
+ 1.

(10)

Далее, используя введенные обозначения и зависи-

мости, получим простую формулу для определения

толщины каждого слоя:

di = 3i cos θ ln








I i/(niωhν→ei3i)
i−1∑

j=0

Ij/(n jωhν→e j3 j)

+ 1







. (11)

Если система состоит из подложки и одного поверх-

ностного слоя, то формула (11) принимает известный

вид [2,3,14]:

di = 3i cos θ ln

(
I1/(n1ωhν→e131)

I0/(n0ωhν→e030)
+ 1

)

. (12)

Определим глубину зондирования (информационную
глубину) dinf — максимальную толщину слоя в мише-

ни
”
слой-подложка“, которую можно найти по форму-

ле (12), если отношение I1/I0 = 100. Это отношение

берется из соображений, что парциальные интенсив-

ности мы определяем с точностью до 1%. Примем,

что произведения n1ωhν→e131 ≈ n0ωhν→e030. Тогда из

формулы (12) получим

dinf = 4.62λ1 cos θ. (13)

Для определения минимально возможной толщины

примем отношение I1/I0 = 0.01. Тогда из формулы (12)
получим

dmin = 0.01λ1 cos θ. (14)

Средняя длина свободного пробега фотоэлектрона

составляет примерно 2 nm. В этих условиях мини-

мальная толщина усредненного слоя, которую мож-

но измерить с помощью данного метода, состав-

ляет около 0.02 nm или 0.04 монослоя. Если тол-

щина слоя меньше одного монослоя, это указыва-

ет на его островковую структуру. Таким образом,

метод определения послойного состава, представлен-

ный в настоящей работе, обладает субнанометровым

разрешением.
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Формула для вычисления относительной погрешности толщины слоя для системы, состоящей из поверхностного

слоя и подложки (рассчитанной по формуле (12)):

δd1 = K

√
(

K − 1

K

)2

δ32
1 +

(
30

31

)2

δ32
0 + 2(δI2 + δn2 + δω2

nν→e) + tg2 θ1θ2, (15)

где

K = (31/d1) · (1− exp(−d1/31)) cos θ,

δI = δI0 ≈ δI1, δn = δn0 ≈ δn1,

δωhν→e = δωhν→e0 ≈ δωhν→e1.

Относительная погрешность эффективной длины зате-

нения, вычисляемой по формуле (2), есть

δ3 =
√

δR2 + δλ2. (16)

Если не учитывать многократное упругое рассеяние

(R = 1), то основной вклад в погрешность эффективной

длины затенения δ3 будет вносить δR, которая может

достигать 30%. Влияние фактора многократного упру-

гого рассеяния рассмотрено ниже (разд. 2, 3).
Графики зависимостей относительной погрешности

толщины слоя от рассчитанной толщины слоя при раз-

ных относительных погрешностях эффективной длины

затухания представлены на рис. 2, где сплошной линией

показаны зависимости для системы SiO2/Si, вычислен-

ные по спектральной фотоэлектронной линии Si 2p,

штриховой линией — для Nb2O5/Nb по линии Nb 3d .

Относительные погрешности δI , δn, δωhνe
приняты рав-

ными 1%.

2. Имитационное моделирование

Для моделирования взаимодействия частиц с веще-

ством разработано большое количество алгоритмов,

например, для высокоэнергетических электронов и по-

зитронов: GEANT4 [15], Penelope [16], EGS5 [17],
MCNP [18] (сравнение этих алгоритмов дано в [19]).

Рис. 2. Зависимости относительной погрешности толщины

слоя от рассчитанной по формуле (12) толщины слоя. Сплош-

ные линии — SiO2/Si, вычисленные по спектральной фотоэлек-

тронной линии Si 2p, штриховые линии — для Nb2O5/Nb по

линии Nb 3d.

Все алгоритмы Монте–Карло используют две различные

стадии расчетов: генерация траекторий, статистическая

обработка. Результаты моделирования носят статистиче-

ский характер, их погрешность обратно пропорциональ-

на корню квадратному из количества траекторий. Таким

образом, чем больше рассчитано траекторий, тем точнее

расчеты по методу Монте–Карло и соответственно боль-

ше время расчета. Кроме того, точность и время расчета

существенно зависят от метода статистической обработ-

ки (прямой метод, локальная оценка) и используемых

сеток по телесному углу, потерям энергии и т. д.

Для расчета траектории частиц необходимо задать

рассеивающие свойства вещества: λtot — средняя длина

полного свободного пробега; ω — однократное альбедо;

x el(µ) — упругая индикатриса рассеяния (µ = cos γ —

косинус угла рассеяния) и последовательность случай-

ных чисел α, равномерно распределенных в интервале

от 0 до 1. Рассеивающие свойства вещества зависят от

энергии электрона, концентрации и типа атомов среды.

Если среда многослойная, то при описании рассеяния

используются параметры, характерные для слоя, в кото-

ром идет рассеяние.

Траектория движения электрона представляет собой

ломаную линию (рис. 3). Расстояние между двумя после-

довательными соударениями разыгрывается по формуле

l = −λtot lnα.

В узловых точках траектории происходит розыгрыш

типа рассеяния. Если выпало упругое рассеяние, то

разыгрываются азимутальный угол

ϕ = 2πα

и косинус полярного угла рассеяния µ. Направление

линии задает направляющий вектор �, расчет которого

зависит от предыдущего направления и разыгранных

полярного и азимутального углов рассеяния. Траектория

заканчивается, если она вышла за пределы мишени или

частица остановилась. Кроме того, траекторию обры-

вают, если ее длина превысила максимальный пробег

umax. Величину максимального пробега подбирают таким

образом, чтобы уменьшить время счета и чтобы погреш-

ность, вносимая этим ограничением, была меньше, чем

статистическая погрешность.

Розыгрыш косинуса полярного угла рассеяния

µ = cos θ проводится на основе упругой индикатрисы

Журнал технической физики, 2026, том 96, вып. 10



2086 XXX Симпозиум
”
Нанофизика и наноэлектроника“, Нижний Новгород, 9–13 марта 2026 г.

рассеяния по методу обратных функций:

µ = p−1
el (α), pel(µ) =

1

2

µ∫

−1

x el(ζ )dζ ,

p−1
el (α) — функция, обратная pel(µ).
При моделировании фотоэлектронной эмиссии необ-

ходимо разыграть координату z точки рождения фо-

тоэлектрона. Так как глубина проникновения рентге-

новского фотона порядка нескольких микрометров, а

глубина, с которой фотоэлектроны могут достичь гра-

ницы мишени, порядка нескольких нанометров, можно

с большой точностью считать, что фотоэлектроны рож-

даются по глубине равномерно. Вектор �0 начального

направления движения фотоэлектрона разыгрывается по

ортонормированному сечению рождения x p:

µ0 = cos θ0 = p−1
p (α), pp(µ) =

µ∫

−1

xp(ζ )dζ .

Запишем алгоритм моделирования траектории:

1. Розыгрыш длины пробега l = −λtot lnα1.

2. Розыгрыш типа рассеяния:

(a) 0 ≤ α2 < ω → упругое рассеяние;

(b) ω < α2 ≤ 1 → неупругое рассеяние.

3. Если произошло событие 2(a), то розыгрыш углов

в локальной системе координат:

(a) розыгрыш азимутального угла рассеяния

ϕ = 2πα3;

(b) розыгрыш косинуса полярного угла рассеяния

µ = cos θ = p−1
el (α4), рассчитывается исходя из упругой

индикатрисы методом обратных функций.

4. Если произошло событие 2(b), то направление

движения сохраняется, а число кратности неупругого

рассеяния увеличивается на единицу: n = n + 1.

5. Расчет направляющих косинусов в глобальной си-

стеме координат �i+1 = R(θ, ϕ)�i , R(θ, ϕ) — оператор

перехода из локальной системы координат в глобальные.

6. Расчет радиуса-вектора новой точки рассеяния

ri+1 = ri + l�i+1.

7. Расчет пробега (длины траектории) ui+1 = ui + l .

8. Проверка условия обрыва траектории:

(a) ui+1 > umax? Если
”
да“, то обрыв траектории;

(b) r i+1 вне границ мишени? Если
”
да“, то обрыв

траектории;

(c) n > nmax? Если
”
да“, то обрыв траектории.

9. Возврат к п. 1.

В рассмотренном алгоритме рассчитываются траекто-

рии последовательно, одна за другой. Если моделировать

не по одной траектории, а пачками (матрицами) траек-

торий сразу по Np частиц, то суммарное время расчета

существенно уменьшится. Это связано с тем, что мат-

ричные вычисления намного эффективнее скалярных.

Имеются два различных сценария моделирования тра-

екторий пачками:

A. Задаются Np начальных точек траектории. Для каж-

дой траектории в пачке рассчитывается длина траекто-

рии и точки рассеяния. Если k-я траектория обрывается,

то эта траектория изымается из пачки, а для осталь-

ных траекторий продолжается расчет. В таком случае

количество частиц в пачке постоянно уменьшается.

Моделирование завершается, когда количество частиц в

пачке становится равным нулю. После этого проводится

статистическая обработка результатов моделирования

траекторий в данной пачке и запускается новая пачка

траекторий.

B. Задаются Np начальных точек траектории. Для

каждой траектории в пачке рассчитывается длина тра-

ектории и точки рассеяния. Если k-я траектория обры-

вается, то вместо нее в пачке задается новая траекто-

рия с исходными начальными параметрами. Параметры

завершенной траектории сохраняются. В таком случае

количество частиц в пачке не изменяется. Расчет может

продолжаться непрерывно.

Численные эксперименты показали, что расчет по

матричному алгоритму по сравнению с обычным алго-

ритмом занимает в 4 раза меньше времени.

В процессе моделирования траекторий сохраняется

разнообразная информация о каждой траектории. Наи-

более важными являются значения конечных направля-

ющих векторов и координаты вышедших из мишени ча-

стиц. Статистическая обработка результатов моделиро-

вания производится только после того, как наберется до-

статочный массив данных. Для получения приемлемых

результатов необходимо промоделировать как минимум

106 траекторий. В результате статистической обработки

получают, в первую очередь, различные интегральные

и дифференциальные коэффициенты, характеризующие

вышедшие из мишени потоки частиц.

Расчет плотности потока электронов, рассеянных ми-

шенью, можно строить по методам прямого моделиро-

вания, в котором сначала рассчитываются траектории, а

затем проводится статистическая обработка, и локаль-

ной оценкой метода Монте–Карло, при которой расчет

траекторий и статистическая обработка проводятся од-

новременно.

При прямом моделировании вне мишени задается

сетка по телесным углам �S (рис. 3). Расчет плотности

потока фотоэлектронов, вылетевших из мишени, стро-

ится на анализе конечных направляющих векторов и

координат по каждой траектории. Сначала по коорди-

натам определяются траектории, вышедшие за пределы

мишени. Остальные траектории в расчете не участвуют.

Далее для каждой из оставшихся траекторий проводится

статистическая обработка по направляющим векторам,

попавшим в элемент телесного угла. Для каждого

элемента телесного угла подсчитывается количество

таких попаданий N�s
. Тогда при прямом моделировании
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Рис. 3. Схема имитационного моделирования рассеяния электронов в многослойной мишени.

определяется плотность потока фотоэлектронов

Qdirect =
N�s

N01η1ϕ
,

где N0 — общее количество траекторий, 1η — шаг по

косинусу полярного угла, 1ϕ — шаг по азимутальному

углу.

Для локальной оценки необходимо заранее задать

векторы направлений на детекторы �D (рис. 3). Стати-
стическая обработка строится на определении плотности

вероятности попадания фотоэлектрона в детектор из

каждой точки рождения и рассеяния по всем траекто-

риям. В этом случае можно явно выделить вклад нерас-

сеянных и многократно рассеянных фотоэлектронов:

Qlocal =
∑

k

x p(�hν�D) exp(−(rk
0 z )/(n�Dλtot))

︸ ︷︷ ︸

unscattered

+
∑

k

xp(�hν�
k
0)

∑

j

x el(�
k
j−1�D) exp(−(rk

j z )/(n�Dλtot))

︸ ︷︷ ︸

multiscattered

.

На рис. 4 представлены угловые распределения элек-

тронов с различными энергиями (200, 500, 1000 eV), от-
раженных от золотой мишени. Гистограммы показывают

результаты имитационного моделирования по прямому

методу Монте–Карло, сплошные линии — расчеты по

локальной оценке метода Монте–Карло, кружки —

экспериментальные данные из работы [20]. При прямом

моделировании было рассчитано 107 траекторий, при

локальной оценке — 105 траекторий. Видно, что резуль-

таты моделирования обоими имитационными методами

находятся в хорошем согласии с экспериментом.

Был проведен численный эксперимент по расчету фо-

тоэлектронной эмиссии от двухслойной мишени: верх-

ний слой — оксид кремния SiO2, подложка — чистый

Рис. 4. Результаты имитационного моделирования отражения

электронов от золотой мишени по методу Монте–Карло.

кремний Si. При моделировании использована локальная

оценка метода Монте–Карло, 2 · 107 траекторий. Тол-

щина верхнего слоя dtrue изменялась в диапазоне от 0

до 10 nm. Рентгеновские фотоны падали на поверхность

мишени под магическим углом ψ = 55◦ к направлению

на энергоанализатор, направление от поверхности на

энергоанализатор — нормальное (θ = 0◦). При модели-

ровании выделялась плотность потока Q01 фотоэлектро-

нов, рожденных в подложке и прошедших верхний слой,

и плотность потока Q1 фотоэлектронов, рожденных в

верхнем слое и вышедших из мишени.

На рис. 5 показаны зависимости Q01(d) (ромбы) и

Q1(d) (кружки), рассчитанные с помощью локальной

оценки метода Монте–Карло. Сплошной линией при-

веден расчет по формуле (5), штриховой линией —

по формуле (6). Величины 30 и 31 были определены

из наилучшего совпадения экспериментальных точек и

расчета по формулам (5) и (6).
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Рис. 5. Плотность потока фотоэлектронов от двухслойной

мишени SiO2(d)/Si в зависимости от толщины dtrue верхнего

слоя.

3. Эффективная длина затенения

Значения эффективной длины затенения 3 могут быть

различными при использовании в различных аналитиче-

ских процедурах [5]. В работе А. Яблонского [6] показа-
но, что для определения эффективной длины затухания

в тонком слое и в полубесконечной среде необходимо

вводить различные значения фактора многократного

упругого рассеяния R. Для тонкого слоя используется

множитель

R1 = 1− 0.738ωtr, (17)

где ωtr = λ/(λ + λtr), λtr — средняя длина транспортного

пробега фотоэлектрона. Для полубесконечной среды

множитель R, согласно [6], равен

R0 = 1− 0.147ωtr − 0.164ω2
tr. (18)

Формулы (17) и (18) действительны для углов эмис-

сии 0◦ < θ < 50◦ .

В настоящей работе мы предлагаем определять эф-

фективную длину затенения исходя из моделирования

методом Монте–Карло. Для этого проводится моде-

лирование фотоэлектронной эмиссии от двухслойной

мишени с различными толщинами верхнего слоя, опре-

деляется плотность потока электронов QMC
01 , родившихся

в подложке и вылетевших из мишени, и плотность

потока электронов QMC
1 , родившихся в верхнем слое

и вылетевших из мишени. Исходя из формул (5) и

(6), получим выражение для фактора многократного

упругого рассеяния R в верхнем слое:

R1 =
d

λ ln
(

QMC
1

(d)/QMC
1

(∞)

QMC
01

(d)/QMC
01

(0)
+ 1

)

cos θ
. (19)

Усреднение этого значения происходит по всем толщи-

нам верхнего слоя, по которым проведен расчет.

На рис. 6 показаны зависимости множителя R1 от

толщины верхнего слоя dtrue . Кружками показаны ре-

зультаты монте-карловского моделирования, сплошной

линией — усредненное значение R1 по результатам

моделирования, штрихпунктирной линией — расчет по

формуле (17). На рис. 6, a изображены зависимости для

двухслойной мишени SiO2(d)/Si, на рис. 6, b — для

двухслойной мишени Nb2O5(d)/Nb.

4. Послойный анализ многослойных
мишеней

Послойный химический фазовый анализ ультратонких

пленок на подложке проводился in situ методом неразру-

шающего количественного послойного химического фа-

зового анализа многослойных многокомпонентных уль-

тратонких пленок с субнанометровой точностью до глу-

бин порядка 10 nm, основанный на РФЭС [21]. Толщины

слоев рассчитывались по формуле (11). Эффективные
длины затенения определялись по методу, описанному в

разд. 3 настоящей статьи.

В настоящей работе рентгеновские фотоэлектронные

спектры были сняты с помощью модуля электронно-

ионной спектроскопии на базе платформы
”
Нанофаб 25“

(НТ-МДТ). В аналитической камере достигался сверх-

высокий безмасляный вакуум порядка 10−6 Pa. Спектры

снимались электростатическим полусферическим энер-

гоанализатором SPECS Phoibos 225, с использованием

рентгеновской пушки с Mg анодом. Калибровка энерго-

анализатора выполнялась с использованием образцов из

Cu, Ag и Au. Энергетическое разрешение спектрометра

по линии Ag 3d5/2 составляло 0.78 eV (полная ширина

на полувысоте) для немонохроматического рентгенов-

ского излучения Mg Kα . Энергоанализатор работал в

режиме FAT (Fixed Analyzer Transmission). Для обзор-

ных спектров была установлена энергия замедления в

линзе энергоанализатора Epass = 80 eV, для детальных —

Epass = 20 eV. Для нейтрализации эффекта зарядки и

определения положений спектральных линий в работе

используется калибровка по линии O 1s .

Исследуемые пластины были подвергнуты атмосфер-

ному окислению. Поэтому выбрана следующая модель

мишени: верхний слой — высший оксид, промежуточ-

ный слой — субоксиды, нижний слой — полубесконеч-

ная подложка.

4.1. Кремниевая пластина, окисленная на

воздухе

Была исследована кремниевая пластина, которую

обычно используют как подложку при создании уль-

тратонких пленок методом магнетронного напыления.

На рис. 7 представлен рентгеновский фотоэлектронный

спектр линии Si 2p. Сплошной линией показаны рас-

четные спектры, кружками — эксперимент, штриховой

линией — фон, вычисленный по методу [11,21], заливкой
показаны парциальные пики. Были обнаружены фазы:

чистый кремний, SiO2, Si2O3, SiO.

Был проведен компьютерный эксперимент (локальная
оценка метода Монте–Карло, 2 · 107 траекторий) по рас-
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Рис. 6. Зависимость фактора многократного упругого рассеяния R1 от толщины верхнего слоя.

Рис. 7. Рентгеновский фотоэлектронный спектр линии Si 2p окисленной кремниевой пластины.
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Рис. 8. Зависимость отклонения расчетного значения толщи-

ны пленки от истинного значения толщины.

чету фотоэлектронной эмиссии от двухслойной мишени:

верхний слой толщиной dtrue — оксид кремния SiO2, под-

ложка — чистый кремний Si. Рассчитаны значения плот-

ности потока электронов QMC
01 , родившихся в подложке и

вылетевших из мишени, и плотности потока электронов

QMC
1 , родившихся в верхнем слое и вылетевших из ми-

шени. По формуле (19) найден множитель RMean MC и по

формуле (2) рассчитаны эффективные длины затенения

31 для верхнего слоя и 30 для подложки. Далее по

формуле (12) определены толщины слоев dcalc. На рис. 8

представлены зависимости отклонения dcalc − dtrue от

dtrue. Сплошной линией показана зависимость отклоне-

ния толщины слоя, рассчитанной по RMean MC, от истин-

ной толщины слоя; штрихпунктирной линией — расчет

с использованием множителя RJablonski (17); штриховой

линией — расчет при R = 1. Результаты показывают, что

наименьшую относительную погрешность толщины слоя

дает предлагаемый нами метод.

Рис. 9. Рентгеновский фотоэлектронный спектр линии Nb 3d окисленной ниобиевой пластины.

Таблица 1. Послойный химический фазовый состав окислен-

ной кремниевой поверхности

Слой d, nm Химическая формула

2 0.82± 0.16 SiO2

1 0.60± 0.12 0.85Si2O3 + 0.15SiO

Подложка ∞ Si

Знание эффективных длин затенения позволяет опре-

делить толщины слоев ультратонких оксидных слоев

на кремниевой поверхности. При анализе был выделен

верхний слой из высшего оксида SiO2. Все субоксиды

были собраны в среднем слое. Толщины слоев приведе-

ны в табл. 1. Погрешности толщин слоев рассчитывались

по формулам (15) и (16); относительные погрешно-

сти δI , δn, δωhν→e приняты равными 1%; δR = 0.5%;

δλ = 1.5%.

4.2. Ниобиевая пластина, окисленная на
воздухе

Была исследована пластина толщиной 3mm из метал-

лического ниобия содержанием 99.9%. На рис. 9 пред-

ставлен рентгеновский фотоэлектронный спектр линии

Nb 3d . Сплошной линией показаны расчетные спек-

тры, кружками — эксперимент, штриховой линией —

фон, вычисленный по методу [11,21], заливкой показаны

парциальные пики. Были обнаружены следующие фазы:

чистый ниобий, Nb2O5, NbO2, NbO, Nb2O.

Был проведен компьютерный эксперимент, аналогич-

ный эксперименту, описанному в предыдущем подразде-

ле: верхний слой толщиной dtrue — оксид ниобия Nb2O5,
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Рис. 10. Зависимость отклонения расчетного значения толщи-

ны пленки от истинного значения толщины.

Таблица 2. Послойный химический фазовый состав окислен-

ной ниобиевой поверхности

Слой d, nm Химическая формула

2 4.8± 0.4 Nb2O5

1 1.75± 0.25 0.58NbO2 + 0.20NbO + 0.22Nb2O

Подложка ∞ Nb

подложка — чистый ниобий Nb. По формуле (19) най-

ден множитель RMean MC и по формуле (2) рассчитаны

эффективные длины затенения 31 для верхнего слоя

и 30 для подложки. Далее по формуле (12) опреде-

лены толщины слоев dcalc. На рис. 10 представлены

зависимости отклонения dcalc − dtrue от dtrue. Сплошной

линией показана зависимость отклонения толщины слоя,

рассчитанной по RMean MC, от истинной толщины слоя;

штрихпунктирной линией — расчет с использованием

множителя RJablonski (17); штриховой линией — расчет

при R = 1. Результаты показывают, что наименьшую

относительную погрешность толщины слоя дает пред-

лагаемый нами метод.

По найденным эффективным длинам затенения бы-

ли рассчитаны толщины верхнего ультратонкого слоя

высшего оксида ниобия и среднего слоя субоксидов.

Толщины слоев приведены в табл. 2. Погрешности

толщин слоев рассчитывались по формулам (15) и (16);
относительные погрешности δI , δn, δωhν→e приняты

равными 1%; δR = 0.5%; δλ = 15

Заключение

В работе введена модель мишени из нескольких од-

нородных плоских слоев толщиной порядка нанометра,

нанесенных на полубесконечную подложку. В этой мо-

дели горизонтальные неоднородности, такие как остров-

ки, межслоевые неровности и включения, усредняются

по слою, эффективная толщина которого может быть

меньше толщины монослоя (около 0.5 nm). На осно-

ве этой модели с использованием эффективной длины

затенения получена простая формула для определе-

ния толщин слоев в многослойной многокомпонентной

мишени. Предложен алгоритм имитационного модели-

рования фотоэлектронной эмиссии от многослойных

неоднородных многокомпонентных мишеней на осно-

ве локальной оценки метода Монте–Карло. Проведены

компьютерные эксперименты по определению плотно-

сти потока фотоэлектронов от двухслойных мишеней.

Предложена методика определения эффективной длины

затенения в поверхностном слое и подложке на основе

локальной оценки метода Монте–Карло. Показано, что

расчет толщины верхнего слоя с использованием эффек-

тивной длины затенения, рассчитанной по предложен-

ной методике, приводит к значительному уменьшению

погрешности расчета.

Исследованы две мишени: окисленная пластина крем-

ния и окисленная пластина ниобия. Для этих мишеней

проведен послойный химический фазовый анализ.
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