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Рассмотрены современные модели, использующиеся для описания процессов упругого, квазиупру-
гого и неупругого рассеяния. Для упругого рассеяния приведены различные формы потенциала
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1. ВВЕДЕНИЕ
Электронно-лучевая литография является од-

ним из наиболее распространенных методов мик-
роструктурирования, обеспечивающим высокое
разрешение получаемого изображения. Однако,
при уменьшении критических размеров рельефа
до величин порядка 1 мкм проявляются так назы-
ваемые эффекты близости, ограничивающие раз-
решение метода [1, 2]. Было установлено, что их
причиной является рассеяние электронного луча
в резисте и подложке, что приводит к уширению об-
ласти поглощения энергии относительно заданной
области экспонирования и искажению получаемо-
го изображения. Вследствие этого уже несколько
десятилетий ведется активное изучение метода
электронно-лучевой литографии, направленное
на улучшение понимания процессов экспониро-
вания и проявления изображения, а также оптими-
зацию параметров этих процессов. Одной из важ-
ных задач, требовавших решения, являлось опреде-
ление скорости растворения различных участков
проэкспонированного резиста. Было установле-
но, что при дозах экспонирования, характерных
для электронно-лучевой литографии, скорость
растворения резиста может быть рассчитана на
основе распределения выделившейся в нем энер-
гии [3–6]. Для определения последнего использо-
вались различные подходы к описанию взаимо-
действия электронного луча с резистом и подлож-
кой, что нашло отражение в различных алгоритмах
моделирования процесса, как на основе кинети-

ческой теории транспорта [4, 7–11], так и на ос-
нове метода Монте–Карло [12–17].

В случае моделирования планарных структур с
небольшим количеством слоев эффективно приме-
няются алгоритмы на основе кинетической теории
транспорта. За счет использования функции рас-
пределения для описания процесса распростране-
ния всех частиц в структуре они не требует боль-
шого вычислительного времени [18–20]. В свою
очередь, метод Монте-Карло основан на исполь-
зовании случайных чисел для описания отдельных
параметров моделируемого процесса [21–23], за
счет чего является более требовательным к вы-
числительным мощностям. В основанных на ме-
тоде Монте-Карло алгоритмах моделирования
процессов рассеяния частиц в веществе траекто-
рии отдельных частиц моделируются независимо
друг от друга, что позволяет использовать их для
структур произвольной формы, а также воспро-
извести стохастический характер данных процес-
сов [24, 25]. При этом оба этих подхода основыва-
ются на одних и тех же данных о веществе – в
наиболее простом случае это дифференциальные
сечения упругого рассеяния электрона и его поте-
ри энергии на единицу длины пути, в которых
учитываются все возможные неупругие процес-
сы. Однако, в современных моделях неупругого
рассеяния потери энергии сводятся к дискретным
процессам, которые также описываются в терминах
дифференциальных сечений. Таким образом, сече-
ния упругих и неупругих процессов составляют
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основу модели взаимодействия электронного лу-
ча с веществом, реализацией которой является
алгоритм моделирования.

Данная работа является логическим продол-
жением вышедшей ранее статьи “Моделирование
процессов электронно-лучевой литографии” [26], в
которой были описаны алгоритмы моделирова-
ния на основе кинетической теории транспорта и
метода Монте-Карло, а также были приведены ба-
зовые модели рассеяния электронного луча в ве-
ществе. В настоящей работе рассматриваются под-
ходы к вычислению сечений упругого и неупругого
рассеяния электронов в веществе, использующие-
ся в современных алгоритмах моделирования и
обеспечивающие высокую точность результатов.
Таким образом, эти две работы предоставляют ин-
формацию необходимую для создания алгоритма
моделирования взаимодействия электронного лу-
ча с веществом, имеющего широкую область при-
менения.

2. УПРУГИЕ ПРОЦЕССЫ
Упругое рассеяние происходит в результате взаи-

модействия налетающего электрона с ядром атома,
частично экранированного электронами. В резуль-
тате упругого рассеяния изменяется направление
движения электрона, его энергия при этом остается
практически неизменной. Азимутальный угол рас-
сеяния  имеет равномерное распределение на про-
межутке (0°, 360°), полярный угол рассеяния  рас-
пределен неравномерно на промежутке (0°, 180°) с
максимумом плотности вероятности в нуле.

Основной характеристикой упругого рассеяния
электронов на атомах мишени является дифферен-

циальное сечение рассеяния , определяемое

как отношение числа частиц, рассеянных мише-
нью в элемент телесного угла  за
единицу времени к плотности потока налетаю-
щих частиц. Полное сечение упругого рассеяния
находится путем интегрирования дифференци-
ального сечения по полному телесному углу:

(1)

Для веществ, имеющих молекулярное строе-
ние, дифференциальное сечение упругого рассе-
яния выражается через сечения рассеяния для от-
дельных атомов, входящих в состав молекулы, с
учетом их стехиометрических индексов. Например,
для ПММА (поли(метилметакрилат), (C5O2H8)n)
дифференциальное сечение рассеяния электронов
на мономерах (метилметакрилат, ММА, C5O2H8)
имеет вид:

(2)

Исторически первые дифференциальные се-
чения упругого рассеяния вычислялись по фор-
муле Резерфорда, получаемой за счет примене-
ния борновского приближения в задаче рассея-
ния электронов на атомном потенциале [27]:

(3)

где Z – заряд ядра, E – энергия налетающего
электрона, m – масса электрона, h – постоянная
Планка. Формула Резерфорда позволяет описы-
вать упругое рассеяние электронов на легких ато-
мах, однако, ее точность снижается с ростом за-
рядового числа атома, особенно в области низких
энергий [28–30].

Более точные значения сечений упругого рас-
сеяния (моттовские сечения) могут быть получе-
ны за счет решения уравнения Дирака для задачи
рассеяния релятивистского электрона в централь-
ном статическом поле атома-мишени [31–34]. В
этом подходе дифференциальное сечение упруго-
го рассеяния задается формулой

(4)

где  и  – амплитуды рассеяния, соответ-
ствующими параллельному и антипараллельному
направлению спина относительно направления
движения электрона, соответственно, и опреде-
ляемые выражениями

(5)

Здесь k – волновое число налетающего реляти-

вистского электрона,  и  – по-
линомы Лежандра и присоединенные полино-

мы Лежандра соответственно,  – фазовые
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(6)

где , W – полная энергия электрона в

единицах , r – расстояние до рассеивающего
центра в единицах , индексы “+” и “–”
обозначают параллельное и антипараллельное
направление спина:

(7)

 – предел функции  ( ),
которая находится путем численного интегриро-
вания уравнения Дирака:

(8)

где  – рассеивающий потенциал.

В настоящей работе в составе рассеивающего
потенциала будет рассматриваться потенциал элек-
тростатического взаимодействия , потенциал
обменного взаимодействия  и корреляцион-
но-поляризационный потенциал  (для ча-
стиц с энергией ниже ~10 кэВ):

(9)

2.1. Потенциал электростатического 
взаимодействия

Для нахождения потенциала электростатиче-
ского взаимодействия потенциал атома  рас-
считывается на основе потенциалов заряда ядра
и электронного облака (  и  соответ-
ственно):

(10)

где  и  – объемные плотности заряда протонов ядра и орбитальных электронов:

(11)

Распределение заряда ядра становится существенным для значений энергии налетающего электро-
на, превышающих 50 МэВ, при которых его длина волны де Бройля

(12)

становится сопоставима с размерами ядра. Значе-
ния энергии электронов в электронно-лучевой
литографии обычно много меньше 50 МэВ, по-
этому в данной работе интерес представляет толь-
ко модель точечного ядра (остальные модели мо-
гут быть найдены в работе [35]):

(13)

где  – дельта-функция Дирака.
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(15)

В условиях модели точечного ядра это выраже-
ние принимает более простой вид:

(16)

и в дальнейшем в различных моделях электрон-
ной плотности будет приводиться только выра-
жение для функции экранирования.

• Потенциал Томаса–Ферми–Мольера
Наиболее простой метод получения электрон-

ной плотности в атоме основывается на модели
атома Томаса–Ферми [36, 37], в которой элек-
тронное облако рассматривается как однородный
электронный газ, удерживаемый полем точечно-
го ядра. В этой модели функция экранирования

не зависит от вида атома и задается уравнением
Томаса–Ферми [38]:

(17)

где . Обычно это уравнение ре-

шается численно, после чего решение приближа-
ется эмпирической функцией. Наиболее часто
используется приближение Мольера [39]:

(18)

где

(19)

и  – радиус Томаса–Ферми,

r – расстояние до рассеивающего центра в атом-
ных единицах Хартри (здесь и в пунктах 1.1.2 и
1.1.3), m – масса электрона (здесь и далее). Такое
приближение хорошо согласуется с исходным
решением уравнения Томаса–Ферми в большом
диапазоне значений r ( ).

• Потенциал
Томаса—Ферми–Дирака

Модель Томаса–Ферми может быть дополне-
на с учетом обменного взаимодействия, что
приводит к уравнению Томаса–Ферми–Дирака
[38]:

(20)
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где . Однако, такое выражение для функ-
ции экранирования уже менее точно согласуется
с исходным численным решением уравнения То-
маса—Ферми–Дирака, чем в предыдущем случае,
особенно, для элементов с низким Z.

• Потенциал Дирака–Хартри—Фока–Слейтера
В модели Дирака–Хартри–Фока–Слейтера [42]

N-электронная волновая функция атома представ-
ляется в виде детерминанта Слейтера

(23)

где функции одноэлектронных состояний 
являются решениями уравнения Дирака

(24)

в стационарном поле , включающем в себя ку-
лоновское взаимодействие и обменное взаимодей-
ствие с потенциалом Слейтера [43]. Как и в двух
предыдущих случаях, функция экранирования,
полученная таким методом, может быть прибли-
жена суммой экспоненциальных функций:

(25)

Их параметры для большинства элементов (Z =
= 1–92) приведены в работе [44], также параметры
для элементов, входящих в систему ПММА/Si,
приведены в табл. 1.

• Потенциал Дирака–Фока
Наиболее точные значения электронной плот-

ности атома могут быть получены многоконфигу-
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рационным методом Дирака–Фока [45, 46], яв-
ляющегося релятивистским аналогом метода
Хартри–Фока. Значения электронной плотно-
сти атомов, полученные этим методом, могут быть
найдены в файлах вида “z_nnn.den”, входящими в
состав пакета ELSEPA [35], в котором реализует-
ся решения уравнения Дирака задачи рассеяния
электронов и позитронов на свободных атомах и
молекулах с различными параметрами рассеива-
ющего потенциала.

Графики электронной плотности и потенциа-
ла, полученные на основе различных моделей,
приведены на рис. 1.

2.2. Потенциал обменного взаимодействия

Точное описание обменного взаимодействия
налетающего электрона с электронной оболочкой
атома-мишени формулируется в терминах детер-
минантов Слейтера [47]. При этом волновая
функция должна удовлетворять уравнениям, ана-
логичным уравнениям Дирака-Фока с нелокаль-
ным обменным членом, решение которых пред-
ставляет определенные трудности [35]. Более
простой с вычислительной точки зрения подход

Таблица 1. Параметры функции экранирования, по-
лучаемой в модели Дирака—Хартри–Фока–Слейтера
для элементов, входящих в систему ПММА/Si

Элемент

H –184.39 185.39 2.0027 1.9973

C 0.1537 0.8463 8.0404 1.4913

O 0.0625 0.9375 14.823 2.0403

Si 0.5160 0.4840 5.8492 1.1732

1C 2C 1с 2с

Рис. 1. Графики электронной плотности (а) и потенциала (б), полученные на основе моделей Томаса–Ферми–Молье-
ра (ТФМ), Томаса—Ферми–Дирака (ТФД), Дирака–Хартри—Фока–Слейтера (ДХФС) и Дирака–Фока (ДФ).
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основан на использовании локальной аппроксима-
ции обменного взаимодействия [48]. В данной ра-
боте будут приведены три потенциала обменного
взаимодействия, полученные с использованием
локальной аппроксимации.

• Потенциал Томаса–Ферми
Данный обменный потенциал получается пу-

тем вычисления потенциала Слейтера [49] в мо-
дели атома Томаса–Ферми (модель свободного
электронного газа) [50]:

(26)

где  – локальное волновое число Ферми электронного облака, с – скорость света.

• Потенциал Фернесса–МакКарти
Данный потенциал получается за счет применения квазиклассического приближения (метод ВКБ [51])

в задаче с нелокальным обменным потенциалом [52]:

(27)

Здесь  – потенциал электростатического взаимодействия,  – электронная плотность,  – бо-
ровский радиус. Известно, что такой потенциал корректно описывает обменное взаимодействие для
атомов водорода и гелия при энергиях налетающего электрона, превышающих 1 Хартри (≈27 эВ) [48].

• Потенциал Рили–Трулара
При высоких энергиях налетающего электрона степенная функция в потенциале Фернесса–Мак-

Карти может быть разложена в ряд, что приводит к потенциалу Рили–Трулара [50]:

(28)

где  – электростатический потенциал атома-
мишени.

2.3. Поляризационно-корреляционный потенциал
Налетающие электроны с низкой энергией мо-

гут вызывать поляризацию и появление соответ-
ствующего дипольного момента у электронного
облака атома-мишени. Это приводит к дополни-
тельному притяжению между электроном и ато-
мом, для описания которого используется поля-
ризационно-корреляционный потенциал.

• Потенциал Букингема
При больших расстояниях между налетающим

электроном и атомом-мишенью корреляционно-
поляризационный потенциал может быть описан
потенциалом Букингема [53]:

(29)

где  – дипольная поляризуемость атома-мише-
ни, d – феноменологический параметр, предот-
вращающий расходимость потенциала при .
Экспериментальные значения дипольной поляри-
зуемости атомов приведены в работе [54], а значе-
ния параметра d определяются формулой [53]

(30)

(31)

• Потенциал в приближении 
локальной плотности

Более точный корреляционно-поляризацион-
ный потенциал может быть получен путем ком-
бинирования потенциала Букингема (для боль-
ших расстояния между налетающим электроном
и атомом-мишенью) и поляризационного потен-
циала, получаемого в приближении локальной
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плотности [53]. Последнее основывается на пред-
положении о том, что энергия корреляционно-
поляризационного взаимодействия атома с нале-
тающим электроном является такой же, как и в слу-
чае движения электрона в свободном электронном
газе с плотностью , равной локальной элек-
тронной плотности атома. При этом удобно ис-
пользовать параметр

(32)

определяемый как радиус сферы (в единицах ),
содержащей в среднем один электрон газа. Пара-
метризация потенциала, полученного в прибли-
жении локальной плотности, приводит к следую-
щим выражениям [55]:

(33)

На рис. 2–4 приведены дифференциальные се-
чения и полные сечения упругого рассеяния, полу-
ченные с различными потенциалами электроста-
тического, обменного и корреляционно-поля-
ризационного взаимодействия. Для потенциала
электростатического взаимодействия (Vst) исполь-
зуются модели Томаса–Ферми–Мольера (ТФМ),
Томаса–Ферми–Дирака (ТФД), Дирака–Хартри-
Фока–Слейтера (ДХФС) и Дирака–Фока (ДФ), для
потенциала обменного взаимодействия (Vex) – мо-
дели Томаса–Ферми (ТФ), Фернесса–МакКарти
(ФМ) и Рили–Трулара (РТ), для корреляционно-
поляризационного потенциала (Vcp) – модель Бу-
кингема (Б) и приближение локальной плотности
(ПЛП). При вариации потенциала одного из взаи-
модействий два других выбираются согласно стан-
дартным настройкам для программы ELSEPA
(Vst – ДФ, Vex – ФМ, Vcp = 0) [56]. Также для срав-
нения приведены сечения, полученные по формуле
Резерфорда. Как видно из графиков, дифференци-

альные и полные сечения упругого рассеяния наи-
более чувствительны к изменению модели потен-
циала электростатического взаимодействия. При
этом основные различия наблюдаются в области
сверхнизких энергий (ниже 100 эВ), где точность
многих моделей (как упругого, так и неупругого рас-
сеяния) вызывает определенные вопросы [57–59].

3. КВАЗИУПРУГИЕ И НЕУПРУГИЕ 
ПРОЦЕССЫ

Квазиупругие и неупругие процессы включа-
ют в себя все процессы взаимодействия между на-
летающим электроном и веществом мишени, в
которых электрон теряет свою энергию. При этом
также происходит изменение направления дви-
жения электрона, и полярный угол рассеяния 
задается выражением

(34)
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Рис. 2. Дифференциальные сечения (а) (для энергии 300 эВ) и полные сечения (б) упругого рассеяния электронов на
атомах ртути (Z = 80), полученные с различными потенциалами электростатического взаимодействия.
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Рис. 4. Дифференциальные сечения (а) (для энергии 300 эВ) и полные сечения (б) упругого рассеяния электронов на
атомах ртути (Z = 80), полученные с различными корреляционно-поляризационными потенциалами.
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Рис. 3. Дифференциальные сечения (а) (для энергии 300 эВ) и полные сечения (б) упругого рассеяния электронов на
атомах ртути (Z = 80), полученные с различными потенциалами обменного взаимодействия.
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где E – энергия электрона до акта рассеяния,  –
потери энергии [60]. В моделях неупругого рассе-
яния часто рассматривается взаимодействие на-
летающего электрона с веществом мишени в целом,
и для описания такого взаимодействия использует-
ся обратная длина свободного пробега 
[61–63], связанная с сечением неупругого рассея-
ния  формулой

(35)

где n – концентрация рассеивающих центров в
веществе.

Основной характеристикой упругого рассея-
ния электронов на атомах мишени является диф-
ференциальная обратная длина свободного про-

бега , позволяющая определить обрат-

ную длину свободного пробега по формуле [64]
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а также потери энергии электрона на единицу
длины пути  по формуле

(37)

Потери энергии  при неупругом рассеянии

также определяются на основе функции  ме-

тодом Монте–Карло [60]. Потери энергии на
единицу длины пути, вообще говоря, не исполь-
зуются в современных моделях дискретных по-
терь энергии заряженных частиц в веществе, но
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эта величина в целом является важной характери-

стикой функции , используемой, например,

при сравнении различных моделей.

3.1. Электрон-фононное взаимодействие
За счет теплового движения атомы кристалли-

ческих тел колеблются вблизи своих положений
равновесия. С такими колебаниями связывается
наличие фононов в кристаллической решетке, и
взаимодействие налетающего электрона с опти-

ческими модами колебаний решетки может уве-
личивать их число [65, 66]. Энергия фононов не
превышает значения kBTD, где kB – постоянная
Больцмана и TD – температура Дебая. Для боль-
шинства твердых тел величина kBTD составляет ме-
нее 0.1 эВ, и учет потерь энергии налетающего элек-
трона на генерацию фононов становится целесооб-
разен при энергиях электрона порядка 1 эВ [67].

Согласно существующим работам [65, 66], об-
ратная длина свободного пробега при электрон-
фононном рассеянии может быть выражена фор-
мулой

(38)

где E – энергия налетающего электрона,  – его
потери энергии (порядка 0.01–0.1 эВ),  – стати-
ческая диэлектрическая проницаемость,  – высо-
кочастотная диэлектрическая проницаемость,  –
боровский радиус и  – число заполнения:

(39)

Было установлено, что для ПММА величина
 может быть принята равной 0.1 эВ [66, 67], что

вкупе с формулой (38) предоставляет все необхо-
димое для моделирования электрон-фононного
взаимодействия.

3.2. Электрон-поляронное взаимодействие
Электроны, медленно движущиеся в диэлек-

триках, приводят к появлению поляризационно-
го поля, которое оказывает на них стабилизирую-
щее воздействие. Такой процесс описывается как
генерация квазичастицы – полярона, состоящего
из электрона и поляризационного облака вокруг
него. Было установлено, что обратная длина сво-
бодного пробега для такого взаимодействия может
быть описана экспоненциальной функцией [67]

(40)
параметры которой определяются для каждого ве-
щества косвенным методом (например, по энерге-
тическому распределению вторичных электронов
[60, 68]). При этом считается, что при генерации
полярона налетающий электрон полностью оста-
навливается ( ). Было установлено, что для
ПММА параметры C и  могут быть приняты рав-
ными 0.1 нм–1 и 0.15 эВ–1, соответственно [69].
Следует отметить, что в силу фиксированных по-
терь энергии как при электрон-фононном, так и
при электрон-поляронном рассеянии допустимо
непосредственное использование обратной длины

свободного пробега (без предварительного введе-
ния дифференциальной обратной длины свобод-
ного пробега).

3.3. Электрон-электронное взаимодействие
Электрон-электронное рассеяние, вызываемое

взаимодействием налетающего электрона с элек-
тронной оболочкой атома-мишени, является до-
минирующим неупругим процессом при движении
электрона в веществе. Если энергия налетающего
электрона достаточно высока, он может вызвать
переход одного из остовных электронов в свобод-
ное состояние выше уровня Ферми. Последующая
релаксация атома происходит посредством рентге-
новского излучения или испускания другого элек-
трона. Взаимодействие налетающего электрона с
валентными электронами атома может происхо-
дить одним из двух возможных способов. В первом
случае происходит возбуждение одного валентного
электрона, что приводит к его переходам внутри
зоны или между зонами. При получении большой
энергии от налетающего электрона возбужденный
электрон также может преодолеть потенциальный
барьер между зоной проводимости и вакуумом и в
дальнейшем быть зарегистрированным как вто-
ричный электрон. Снятие возбуждения атома при
этом происходит за счет излучения света в видимом
диапазоне (катодолюминесценция) или за счет
безызлучательного переходов с выделением тепла.
Во втором случае происходит коллективное воз-
буждение валентных электронов, описываемое как
генерация плазмона. Энергия плазмона, как пра-
вило, находится в диапазоне 5–30 эВ, и его распад
сопровождается генерацией вторичного электрона
и/или выделением тепла [27].

Исторически первые подходы к описанию по-
терь энергии электрона в веществе основывались
на формуле Бете [70, 71]. Эта формула приведена в
работе [72], предшествующей настоящей и, в силу

−λ
ω

1
ineld

d

( )− ∞

∞

 + − ω+ε − ε ωλ =  ε ε − − ω 




1 0
ph

0 0

1 111 ln ,
2 1 1

En T
a E E

ω
ε0

∞ε
0a

( )n T

( ) ω=
−

1 ,
1Bk Tn T

e

ω

− −γλ =1
pol ,ECe

ω = E
γ



МИКРОЭЛЕКТРОНИКА  том 52  № 2  2023

СЕЧЕНИЯ ПРОЦЕССОВ РАССЕЯНИЯ 119

своей простоты, имеет существенные недостатки.
Формула Бете не может быть применена в области
низких энергий, а также она описывает лишь поте-
ри энергии на единицу длины пути, не предостав-
ляя информации о длине свободного пробега. По-
этому в настоящей работе будут рассматриваться
более точные и детальные подходы на основе функ-
ции потерь энергии (Energy Loss Function, ELF):

(41)

где  – комплексная диэлектрическая прони-
цаемость, q и  – передаваемые среде импульс и
энергия, соответственно. При известной функции
потерь энергии дифференциальная обратная длина
свободного пробега может быть найдена по формуле

(42)

где

(43)

E – энергия налетающего электрона, m – масса
электрона и  – боровский радиус.

Поскольку функция  может быть найде-
на из первых принципов только в нескольких
идеализированных случаях [73, 74], часто исполь-
зуется подход на основе оптической функции по-
терь энергии, получаемой в пределе :

(44)

Оптическая функция потерь энергии может
быть рассчитана на основе значений коэффици-
ентов преломления (n) и поглощения (k) [75]:

(45)

Коэффициенты n и k табулированы для низ-
ких энергий (примерно до 2 кэВ) [76, 77], для бо-
лее же высоких энергий они могут быть найдены
из компонент атомных факторов рассеяния

 (для молекулярных веществ) [78, 79]:

(46)

где N – концентрация молекул, содержащих 
атомов каждого вида,  – длина волны фотона.
Для атомарных веществ оптическая функция по-
терь энергии может быть найдена непосредствен-
но по формуле

(47)

где  – концентрация остовных электронов,
 – сечение фотоионизации [80, 81]. На рис. 5а

приведены графики оптической функции потерь
энергии для ПММА и кремния, найденные вы-
шеописанными способами.

При известной оптической функции потерь
энергии поведение функция потерь энергии в об-
ласти  учитывается с помощью одного из
подходов, описанных ниже.

• Аппроксимация функции потерь энергии 
эмпирической функцией

Наиболее простым является подход, в котором
поведение функции потерь энергии в области 
описывается подгоночными функциями  и

 [82, 83], что позволяет непосредственно рас-
считать обратную длину свободного пробега:

(48)

а также потери энергии на единицу длины пути:

(49)
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где . В данном подходе сложно говорить о дифференциальной обратной длине свободного
пробега, которая может потребоваться, например, для моделирования потерь энергии при электрон-
электронном рассеянии. Однако, при необходимости она может быть определена по формуле [60]

(50)

• Аппроксимация функции потерь энергии суммой осцилляторов Друде
В данном подходе оптическая функция потерь энергии приближается суммой осцилляторов Друде [84]:

(51)

параметры ,  и  которых определяются путем подгонки [75, 85] (см. рис. 5б, табл. 2). Продолже-
ние оптической функции потерь энергии в область  осуществляется за счет использования квад-
ратичного закон дисперсии:

(52)

что в дальнейшем позволяет построить функцию потерь энергии (см. рис. 6а):

(53)
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Рис. 5. (а) Оптические функции потерь энергии ПММА и Si, (б) оптическая функция потерь энергии ПММА, прибли-
женная суммой осцилляторов Друде.
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Таблица 2. Параметры осцилляторов для ПММА в моделях Друде и Мермина [75, 90]

Осцилляторы Друде Осцилляторы Мермина

, эВ , эВ , эВ2 , эВ , эВ

1 19.46 8.77 100.0 19.13 9.03 2.59 × 10–1

2 25.84 14.75 286.5 25.36 14.34 4.46 × 10–1

3 300.0 140.0 80.0 70.75 48.98 4.44 × 10–3

4 550.0 300.0 55.0 –

i iE Γi iA ω i γ i iA
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и получить дифференциальную обратную длину
свободного пробега по формуле (42).

Следует отметить, что именно такой подход
к определению дифференциальной обратной
длины свободного пробега используется в мо-
дуле “MuElec”, входящим в состав пакета Geant4
и предназначенном для моделирования процес-
сов в области микроэлектроники [86, 87]. Для крем-
ния (1s22s22p63s23p2), например, в нем используется
функция потерь энергии, включающая в себя
шесть осцилляторов: один для K-оболочки (1s),
два для L-оболочки (2s и 2p), два для M-оболочки

(3s и 3p) и один для описания коллективных коле-
баний валентных электронов.

• Диэлектрическая функция Мермина

Наиболее точным подходом к построению
функции потерь энергии в органических поли-
мерах является подход на основе модели Мерми-
на [69, 88, 89]. В его основе лежит диэлектриче-
ская функция Мермина для столкновительной
плазмы,

(54)

где  – постоянная затухания,  – диэлектрическая функция Линдхарда [73]:

(55)

Здесь ,  и  где  – скорость Ферми валентных электронов веще-
ства, . При этом функции  и  определяются формулами

(56)

где

(57)
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Рис. 6. (а) Функция потерь энергии ПММА, представленная суммой осцилляторов Друде, (б) функция потерь энергии
ПММА, представленная суммой осцилляторов Мермина.
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Как и в предыдущем подходе, функция потерь энергии вещества суммой функций потерь отдель-
ных осцилляторов, и ее построение проводится в два этапа. Сначала оптическая функция потерь энергии

вещества подгоняется суммой функций потерь энергии Мермина (осцилляторов Мермина) для :

(58)

что позволяет получить параметры ,  и  отдельных осцилляторов (см. табл. 2, рис. 6б). Параметр 

определяет частоту каждого из осцилляторов, что позволяет найти параметр , входящий в величины
u, z и , используемые в диэлектрической функции Линдхарда:

(59)

где  – концентрация электронов, соответствующая осциллятору с индексом i, m – масса электрона.

Далее на основе параметров ,  и  составляется функция потерь энергии:

(60)

и определяется дифференциальная обратная дли-
на свободного пробега.

На рис. 7 приведено сравнение энергетиче-
ских зависимостей обратной длины свободного
пробега и потерь энергии на единицу длины пути,
полученные для ПММА с использованием выше-
описанных моделей. Как видно из графиков, прин-
ципиальное различие между моделями проявля-
ется в области малых энергий налетающего элек-
трона, и при энергиях выше 1 кэВ зависимости,
полученные на основе различных моделей, прак-
тически совпадают. Таким образом каждая из них
может применяться для моделирования выделе-
ния энергии в слое резисте толщиной порядка
100 нм при экспонировании электронным лучом
с начальной энергией электронов в несколько де-

сятков килоэлектронвольт. В случаях, когда необ-
ходимы точные значения длины свободного про-
бега в области низких энергий (например, при мо-
делировании различных распределений для
вторичных электронов), следует использовать под-
ходы на основе осцилляторов Друде и Мермина.

Энергетические зависимости обратной длины
свободного пробега электронов в ПММА для
упругого и всех видов неупругого рассеяния при-
ведены на рис. 8. Как и следовало ожидать, пре-
обладающими являются процессы упругого и
электрон-электронного рассеяния, в то время как
вклад процессов электрон-поляронного и элек-
трон-фононного рассеяния проявляется лишь в
области сверхнизких энергий (ниже 100 эВ). Такая
модель, учитывающая четыре вышеупомянутых ме-

= 0q

( ) ( )
   − −=   ε ω ε ω γ = ω   

1 1
Im Im ,

0, , , 0,
i

i M i i

A
q

iA ωi γi ωi

vF
χ

( )

π ωω =  =
π

= π
v

2 2

2

1 32

4
,

4

3 ,
i

i i
i i

F i

n e mn
m e

n
m

in
iA ωi γi

( ) ( )
   − −=   ε ω ε ω γ ω   

1 1
Im Im

, , , ,
i

i M i i

A
q q
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ханизма взаимодействия налетающего электрона с
веществом, изначально была предложена именно
для ПММА [60]. Однако, она также может быть
применена и для других веществ, для которых бы-
ли или могут быть проведены необходимые измере-
ния. Так, для построения функции потерь энергии
на основе оптической функции потерь энергии
необходимы данные о показателях преломления
и поглощения вещества, для определения обрат-
ной длины пробега при электрон-фононном рас-
сеянии – статическая и высокочастотная диэлек-
трическая проницаемость вещества. Параметры
обратной длины свободного пробега при элек-
трон-фононном рассеянии могут быть определе-
ны на основе работы выхода вещества и распределе-
ния вторичных электронов аналогично тому, как
это было сделано для ПММА [60, 68, 69]. Следует
также отметить, что учет электрон-фононного и
электрон-поляронного взаимодействия являет-
ся критичным в основном в случае высоких тре-
бований к точности моделирования в области
низких энергий. При решении же вышеупомяну-
той задачи моделирования выделения энергии в
слое резиста при экспонировании учет этих двух
взаимодействий может быть заменен введением
энергии отсечки в несколько десятков электрон-
вольт, что существенно упростит процесс постро-
ения модели и сам алгоритм моделирования.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В данной работе рассмотрены современные
подходы к вычислению сечений взаимодействия
электронного луча с веществом – подход на осно-
ве релятивистской квантовой теории рассеяния
для вычисления сечений упругого рассеяния и под-
ход на основе функции потерь энергии для вычис-
лений сечений неупругого электрон-электронного
рассеяния. Также приведены модели процессов,
характерных для сверхнизких энергий электрона –

электрон-фононного и электрон-поляронного рас-
сеяния. Вкупе с предыдущей работой, посвящен-
ной описанию алгоритмов моделирования рассея-
ния электронного луча в веществе [72], это предо-
ставляет всю информацию, необходимую для
разработки высокоточных алгоритмов моделиро-
вания. Такие алгоритмы могут применяться для
моделирования распределения энергии, выде-
лившейся в резисте на стадии экспонирования в
процессе электронно-лучевой литографии, что
позволяет оценить масштабы проявления эффек-
та близости и скорректировать параметры экспо-
нирования. Следует также отметить, что область
применения вышеописанных моделей выходит
далеко за пределы электронно-лучевой литогра-
фии. К примеру, подходы на основе функции по-
терь энергии широко применяются для определе-
ния характеристик веществ, использующихся в
микроэлектронике, космической промышленно-
сти, в различных биологических и медицинских
отраслях.

Работа выполнена в рамках Государственного
задания ФТИАН им. К.А. Валиева РАН Минобр-
науки РФ по теме № FFNN-2022-0021.
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