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МОДЕЛИРОВАНИЕ

1. ВВЕДЕНИЕ

Математическое моделирование рассеяния 
электронного пучка в резисте и подложке широко 
используется для определения необходимого про-
филя и дозы экспонирования в электронно-луче-
вой литографии [1–3]. Существующие алгоритмы 
моделирования процессов рассеяния включают 
в  себя алгоритмы на основе кинетической тео-
рии и алгоритмы на основе метода Монте-Карло. 
Алгоритмы первой группы описывают рассеяние 
электронного пучка в  терминах функции распре-
деления, а  потери энергии – как непрерывный 
процесс, характеризующийся потерями на еди-
ницу длины пути. При таком подходе само моде-
лирование производится за счет решения кине-
тического уравнения Больцмана, что позволяет 
получить распределение поглощенной энергии. 
К преимуществам данного подхода можно отнести 
быстродействие и  относительную простоту, к  не-
достаткам – ограниченность по отношению моде-
лям рассеяния, которые могут быть использованы 
при таком моделировании. В алгоритмах модели-
рования на основе метода Монте-Карло, в  свою 
очередь, акты рассеяния электронов моделируют-
ся отдельно друг от друга. Это делает моделирова-

ние более ресурсоемким, но при этом также более 
универсальным и  точным. В  силу этого, именно 
алгоритмы на основе метода Монте-Карло исполь-
зовались в данной работе.

Ранее были опубликованы обзорные работы, 
в  которых рассматривались различные модели 
упругого и  неупругого рассеяния электронного 
пучка в  полиметилметакрилате (ПММА) и  крем-
нии (Si), а  также были описаны алгоритмы мо-
делирования на основе кинетической теории 
транспорта и метода Монте-Карло [4, 5]. В частно-
сти, в данных работах приводились энергетические 
зависимости сечений упругого и неупругого рассе-
яния, полученные с  использованием различных 
моделей. При этом, с практической точки зрения 
ключевой интерес представляют распределения, 
характеризующие рассеяние электронного пучка 
в  веществе, получаемые в  результате непосред-
ственного проведения моделирования с использо-
ванием этих моделей [6]. Таким образом, логичным 
продолжением обзорных работ [4, 5] видится рабо-
та, в которой будут приведены результаты модели-
ровании рассеяния электронного пучка в  ПММА 
и Si методом Монте-Карло с использованием мо-
делей, описанных ранее.
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Для наглядности в первой части данной работы 
будут кратко описаны модели, с  использованием 
которых проводилось моделирование рассеяния 
электронного пучка в  ПММА и  Si. Далее будет 
описан процесс моделирования и будут приведены 
распределения поглощенной энергии, полученные 
с использованием данных моделей.

2. МОДЕЛИ УПРУГОГО И НЕУПРУГОГО  
РАССЕЯНИЯ ЭЛЕКТРОНОВ В ВЕЩЕСТВЕ

Процессы рассеяния электронного пучка в веще-
стве разделяют на две группы – упругое и неупругое 
рассеяние. Упругое рассеяние происходит в  резуль-
тате взаимодействия налетающего электрона с ядром 
атома, в результате чего изменяется направление дви-
жения электрона, энергия электрона при этом остает-
ся практически неизменной. В свою очередь, неупру-
гое рассеяние включает все процессы взаимодействия 
между налетающим электроном и веществом, в кото-
рых электрон теряет энергию. Ранее было приведено 
подробное описание величин, характеризующих рас-
сеяние (дифференциальное сечение рассеяние, сред-
няя длина свободного пробега и др.) [4], поэтому для 
моделей, использовавшихся в  данной работе, будут 
приведены лишь ключевые формулы.

2.1. Упругое рассеяние

Наиболее простой подход к расчету дифферен-
циальных сечений упругого рассеяния электрона 
на ядре атома-мишени заключается в использова-
нии формулы Резерфорда [7]:
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где Z зарядовое число атома, e – заряд электрона, 
E – энергия налетающего электрона, β – параметр 
экранирования поля ядра атомными электронами. 
Формула Резерфорда основана на классической те-
ории рассеяния, и ее применение обосновано в ос-
новном в области высоких энергий [7]. В свою оче-
редь, точный расчет сечений упругого рассеяния 
связан с  решением уравнения Дирака для задачи 
рассеяния электрона в  центральном статическом 
поле ядра (моттовские сечения) [8]. Дифференци-
альное сечение упругого рассеяния выражается че-
рез амплитуды рассеяния f(x) и g(x):
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где k – волновое число, соответствующее налета-
ющей частице, Pl (cos θ) – полиномы Лежандра, 

= − 


e e Pl
l l 11 cos ,θ( ) – присоединенные функции Лежандра, 

δl
+
, δl

−
 – фазовые сдвиги парциальных волн, соот-

ветствующие значениям проекциям спина «вверх» 
и «вниз», соответственно.

2.2. Неупругое рассеяние

Неупругое рассеяние обусловлено ионизацией 
атомов, электронными, плазменными и фононными 
возбуждениями и другими процессами, приводящи-
ми к потерям энергии электрона в веществе. Исто-
рически первые подходы к описанию потерь энергии 
основывались на формуле Бете, позволяющей рас-
считать потери энергии на единицу длины пути:
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где NA – число Авогадро, ρ – плотность вещества,  
Z и  A – зарядовое число и  молярная масса веще-
ства, соответственно, e и E – заряд и энергия дви-
жущегося в  веществе электрона, соответственно. 
Средний потенциал ионизации J может быть опре-
делен по формуле [9]:

 J Z Z= +( )−9 76 58 8 1 19. . ..
               (4)

В исходном виде формула Бете может быть при-
менена только в области энергий E > 6.338J, и для 
устранения этого ограничения формула Бете мо-
жет быть модифицирована [10]:
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Более точным является описание потерь энер-
гии как дискретного процесса, что, в свою очередь, 
требует определения дифференциального сечения 
неупругого рассеяния. В первых моделях дискрет-
ных потерь энергии было использовано предполо-
жение о том, что все потери энергии обусловлены 
ионизацией различных оболочек атома. При этом 
использовалась полуэмпирическая формула Гри-
зинского [11] для дифференциального сечения од-
нократной ионизации:
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где E – энергия налетающего электрона, ∆E – по-
тери энергии при ионизации, EB – энергия связи 
на j-й оболочки атома. При этом стоит отметить, 
что формула Гризинского основана на предполо-
жении об изотропном распределении скоростей 
электронов оболочки, поэтому ее использование 
для описания неупругого рассеяния на валентных 
электронах не вполне корректно.



11РАСЧЕТ РАСПРЕДЕЛЕНИЙ ЭНЕРГИИ ЭЛЕКТРОННОГО ПУЧКА

МИКРОЭЛЕКТРОНИКА        том  54           №  1        2025

Современные модели неупругого рассеяния ос-
нованы на использовании функции потерь энер-
гии (Energy Loss Function, ELF):

 ELF q
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где ε(q, ω) – комплексная диэлектрическая функ-
ция, q и ħ – передаваемые среде импульс и энер-
гия, соответственно. При таком подходе вещество 
рассматривается в  целом (а  не как совокупность 
атомов), и  более корректным становится исполь-
зование не сечений, а  средней длины свободного 
пробега между последовательными актами неупру-
гого рассеяния. При известной функции потерь 
энергии дифференциальная обратная длина сво-
бодного пробега может быть найдена по формуле
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где E – энергия налетающего электрона, m – масса 
электрона и a0 – боровский радиус. Теоретический 
расчет функции ε(q, ω) достаточно сложен, поэто-
му часто используются подходы на основе оптиче-
ской функции потерь энергии (рис. 1):
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Зависимость ε(0, ω) может быть определена ме-
тодом спектроскопии характеристических потерь 
электронов или на основе коэффициентов пре-
ломления и  поглощения (n  и k, соответственно) 
и в дальнейшем продолжена в область q > 0. Один 
из способов такого продолжения заключается 
в приближении оптической функции потерь энер-
гии суммой осцилляторов Друде [12] с параметра-
ми Ei, Гi и Ai:
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и использования квадратичного закона дисперсии:

 E q E
q
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2
,                       (11)

что в  дальнейшем позволяет построить функцию 
потерь энергии:
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Следует отметить, что именно такой подход 
используется для описания процессов неупругого 
рассеяния в модуле «MuElec», входящим в состав 
пакета Geant4 и предназначенном для моделирова-
ния процессов в области микроэлектроники.

Более точным подходом к построению функции 
потерь энергии является подход на основе диэлек-
трической функции Мермина [13] для столкнови-
тельной плазмы:
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где γ – постоянная затухания, εL(q, ω) – диэлектри-
ческая функция Линдхарда, подробно описанная 
в работе [5].

Как и в предыдущем подходе, функция потерь 
энергии вещества описывается суммой функций 
потерь отдельных осцилляторов, и  ее построение 

Рис. 1. Оптические функции потерь энергии ПММА (а) и Si (б), рассчитанные на основе данных, приведенных  
в работах [20–22]
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проводится в два этапа. Сначала оптическая функ-
ция потерь энергии вещества аппроксимируется 
суммой функций потерь энергии Мермина (осцил-
ляторов Мермина) со значением q = 0:
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что позволяет получить параметры Ai, ωi и  γi от-
дельных осцилляторов. Далее на основе этих пара-
метров составляется функция потерь энергии:
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Помимо этого, современные модели рассеяния 
электронного пучка в  ПММА включают в  себя 
квазиупругие процессы – электрон-фононное 
и  электрон-поляронное рассеяние. Согласно су-
ществующим работам, обратная длина свободного 
пробега при электрон-фононном рассеянии может 
быть выражена формулой
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где E – энергия налетающего электрона, ħ – поте-
ри энергии (порядка 0.01–0.1 эВ), ε0 – статическая 
диэлектрическая проницаемость, ε∞ – высокоча-
стотная диэлектрическая проницаемость, a0 – бо-
ровский радиус, n(T) – число заполнения и  kB – 
постоянная Больцмана:
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1
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В свою очередь, обратная длина свободного про-
бега при электрон-поляронном рассеянии может 
быть описана экспоненциальной функцией [14]:

λ γ
pol

ECe− −=1 .                         (18)

Установлено, что для ПММА параметры C и γ 
могут быть приняты равными 0.1 нм–1 и 0.15 эВ–1, 
соответственно [7].

3. МОДЕЛИ РАССЕЯНИЯ ЭЛЕКТРОННОГО 
ПУЧКА В PMMA И Si

На основе вышеописанных моделей упруго-
го и неупругого рассеяния электронов в веществе 
были составлены различные модели рассеяния 
электронного пучка в ПММА и Si, что в дальней-
шем позволило реализовать и применить соответ-
ствующие алгоритмы моделирования. Далее при-
ведено подробное описание моделей рассеяния, 
на основе которых в  рамках данной работы были 
реализованы алгоритмы моделирования.

3.1. Резерфорд–Бете (PMMA, Si)

В  данной модели сечения упругого рассеяния 
рассчитываются по формуле Резерфорда, потери 
энергии на единицу длины траектории – по моди-
фицированной формуле Бете (5). Значение средне-
го потенциала ионизации принято равным 65.5 эВ 
для ПММА [15] и 172.3 эВ для Si (данное значение 
рассчитано по формуле 4). Моделируется только 
рассеяние первичных электронов, используется 
энергия отсечки, равная 10 эВ (энергия, при дости-
жении которой считается, что электрон останавли-
вается, и его энергия передается среде).

3.2. Мотт–Друде (PMMA, Si)

В  данной модели используются моттовские 
сечения упругого рассеяния, дифференциальная 
обратная длина свободного пробега при неупру-
гом рассеянии определяется на основе функции 
потерь энергии, представленной суммой четырех 
(ПММА) и пяти (Si) осцилляторов Друде с квадра-
тичным законом дисперсии (12). Для ПММА ис-
пользовались параметры осцилляторов, приведен-
ные в работе [12], для Si параметры осцилляторов 
были получены путем аппроксимации оптической 
функции потерь энергии. Параметры осциллято-
ров, использованные для ПММА и Si, приведены 
в табл. 1. Моделируется рассеяние как первичных, 
так и всех вторичных электронов, при моделирова-
нии генерации вторичного электрона для ПММА 
энергией связи электрона пренебрегается согласно 
[7], для Si считается, что энергия связи передается 
среде. Для ПММА энергия отсечки принята рав-
ной 20 эВ, что обеспечивает компромисс между 
точностью и быстродействием алгоритма модели-

Таблица 1. Параметры осцилляторов Друде для ПММА и Si, использовавшиеся в данной работе

ПММА Si
i

Ei (эВ) Гi (эВ) Ai (эВ2) Ei (эВ) Гi (эВ) Ai (эВ2)

1      19.46       8.77 100.0 16.7       2.72 235.0

2      25.84     14.75 286.5 20.0 114.0 39.0

3 300.0 140.0 80.0 102.0 120.0 667.0

4 550.0 300.0 55.0 151.0 118.0 190.0

5 – – – 1828.0 468.0 83.0
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рования. Для Si энергия отсечки принята равной 
16.7 эВ, что равняется энергии возбуждения плаз-
мона в Si.

3.3. Мотт–Гризинский (Si)

Данная модель применялась только для Si. 
В  ней используются моттовские сечения упруго-
го рассеяния, дифференциальная обратная дли-
на свободного пробега при неупругом рассеянии 
определяется по формуле Гризинского (6). Для 
десяти остовных электронов атома Si (1s2, 2s2, 2p6) 
используются значения энергии связи, равные 
1844, 154, и 104 эВ [16], соответственно, для четы-
рех валентных электронов – значение энергии свя-
зи, равное 8 эВ [17]. Моделируется рассеяние как 
первичных, так и всех вторичных электронов, при 
моделировании генерации вторичного электро-
на считается, что энергия связи передается среде. 
Энергия отсечки принята равной 10 эВ.

3.4. Мотт–Мермин (PMMA)

Данная модель применялась только для ПММА. 
В  ней используются моттовские сечения упруго-
го рассеяния, дифференциальная обратная длина 
свободного пробега при неупругом электрон-элек-
тронном рассеянии определяется на основе функ-
ции потерь энергии, представленной суммой трех 
осцилляторов Мермина (15). Параметры осцил-
ляторов были взяты из работы [18] (табл. 2). Мо-
делируется рассеяние как первичных, так и  всех 
вторичных электронов, при моделировании гене-
рации вторичного электрона энергией связи элек-
трона пренебрегается согласно работе [7]. Помимо 
электрон-электронного рассеяния также модели-
руется электрон-фононное и  электрон-полярон-
ное рассеяния. Считается, что при электрон-по-
ляронном рассеянии электрон останавливается, 
и его энергия передается среде [7].

4. РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ 
РАССЕЯНИЯ ЭЛЕКТРОННОГО ПУЧКА 

В ПММА И Si

Для каждой из вышеописанных моделей рассе-
яния электронного пучка в  ПММА и  Si методом 
Монте-Карло было промоделировано рассеяние 
электронного пучка, содержащего 50,000 первич-
ных электронов с начальной энергией 1, 5 и 25 кэВ. 
На основе промоделированных траекторий пер-
вичных и  вторичных электронов были получены 
распределения выделившейся энергии по глубине 
и радиальной координате (расстояние от оси пуч-
ка) для ПММА (рис. 2, 3) и Si (рис. 4, 5). Анализ 
полученных распределений позволил сделать не-
сколько выводов относительно использования вы-
шеописанных моделей.

Во-первых, использование наиболее простой 
модели “Резерфорд–Бете” приводит к  более уз-
ким распределениям поглощения энергии по 
отношению к распределениям, получаемых с ис-
пользованием других моделей. Данное расхож-
дение особенно заметно при низких энергиях 
электронного пучка, при этом оно уменьшается 
с  ростом энергии. Также видно, что при высо-
ких энергиях модель “Резерфорд–Бете” лучше 
описывает рассеяния в Si, для которого значение 
среднего потенциала ионизации было одним, 
в отличие от ПММА, для которого данное значе-
ние усреднялось по всем атомам.

Таблица 2. Параметры осцилляторов Мермина для 
ПММА, использовавшиеся в данной работе

i ħ (эВ) ħ (эВ) Ai

1 19.13   9.03 2.59×10–1

2 25.36 14.34 4.46×10–1

3 70.75 48.98 4.44×10–3

Рис. 2. Распределения поглощения энергии электронного пучка в слое ПММА по глубине (z). Начальная энергия 
электронов в пучке составляет 1 кэВ (а), 5 кэВ (б) и 25 кэВ (в)
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Рис. 3. Распределения поглощения энергии электронного пучка в слое ПММА по радиальной координате (расстоя-
ние от оси пучка, r). Начальная энергия электронов в пучке составляет 1 кэВ (а), 5 кэВ (б) и 25 кэВ (в)

Рис. 4. Распределения поглощения энергии электронного пучка в слое Si по глубине (z). Начальная энергия элек-
тронов в пучке составляет 1 кэВ (а), 5 кэВ (б) и 25 кэВ (в)

Рис. 5. Распределения поглощения энергии электронного пучка в слое Si по радиальной координате (расстояние  
от оси пучка, r). Начальная энергия электронов в пучке составляет 1 кэВ (а), 5 кэВ (б) и 25 кэВ (в)
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Во-вторых, распределения поглощенной энер-
гии в  Si, полученные с  использованием модели 
“Мотт–Гризинский”, при низких энергиях элек-
тронного пучка в достаточной степени согласуют-
ся с  распределениями, соответствующими более 
точной модели “Мотт–Друде”. При этом, с ростом 
энергии расхождение между моделями увеличи-
вается. Судя по всему, с  точки зрения рассеяния 
налетающего электрона описание слабо связан-
ных валентных электронов моделью, относящейся 
к электронам внутренних оболочек, уместно лишь 
в области низких энергий.

В-третьих, модели на основе осцилляторов 
Друде и Мермина (“Мотт–Друде” и “Мотт–Мер-
мин”), использовавшиеся для ПММА, обеспечи-
вают достаточно близкие распределения погло-
щения энергии. Учитывая, что расчет функции 
потерь энергии для осцилляторов Мермина явля-

ется более трудоемким, чем для осцилляторов Дру-
де, универсальная модель “Мотт–Друде” может 
оказаться оптимальной для широкого круга задач.

Как уже было отмечено, в большинстве случа-
ев именно распределения энергии, поглощенной 
в слое вещества, представляют ключевой интерес. 
Однако, в некоторых случаях моделирование про-
изводится для расчета более специфичных про-
странственных распределений [1, 19]. В этих целях 
на основе промоделированных траекторий пер-
вичных и  вторичных электронов были также по-
лучены распределения по глубине проникновения 
электронного пучка в ПММА и Si (рис. 6, 7). Дан-
ные распределения показывают, что отмеченное 
ранее улучшение точности модели “Резерфорд–
Бете” в области высоких энергий относится лишь 
к описанию процессов потерь энергии, а не всего 
рассеяния в целом.

Рис. 6. Распределения максимальной глубины проникновения электронного пучка (zmax) в ПММА. Начальная энер-
гия электронов в пучке составляет 1 кэВ (а), 5 кэВ (б) и 25 кэВ (в)

Рис. 7. Распределения максимальной глубины проникновения электронного пучка (zmax) в Si. Начальная энергия 
электронов в пучке составляет 1 кэВ (а), 5 кэВ (б) и 25 кэВ (в)
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Данная работа является логическим продол-
жением опубликованных ранее обзорных статей, 
посвященных методам моделирования и  моделям 
упругого и  неупругого рассеяния [4, 5]. Помимо 
прочего, в данных работах приводились энергети-
ческие зависимости сечений упругого и неупруго-
го рассеяния, полученные с  использованием раз-
личных моделей. Однако, с  практической точки 
зрения ключевой интерес представляют распреде-
ления, характеризующие рассеяние электронного 
пучка в  веществе, получаемые в  результате непо-
средственного проведения моделирования с  ис-
пользованием этих моделей. Ввиду этого данная 
работа посвящена моделирования рассеяния элек-
тронного пучка в ПММА и Si методом Монте-Кар-
ло с использованием различных моделей упругого 
и  неупругого рассеяния. При моделировании для 
каждого вещества использовались алгоритмы на 
основе трех различных комбинаций моделей упру-
гого и  неупругого рассеяния из числа наиболее 
распространенных. В  частности, для ПММА и  Si 
было проведено моделирование на основе алго-
ритма с  резерфордовскими сечениями упругого 
рассеяния и потерями энергии, вычисляемыми по 
формуле Бете (в силу простоты и широкой распро-
страненности такого подхода). Также, для обоих 
материалов был использован алгоритм с  моттов-
скими сечениями упругого рассеяния и  диффе-
ренциальной обратной длиной свободного пробега 
при неупругом рассеянии, рассчитываемой на ос-
нове модели осцилляторов Друде (как достаточно 
современный и точный алгоритм моделирования). 
В  результате моделирования были получены рас-
пределения поглощенной энергии электронного 
пучка и  распределения глубины проникновения 
электронного пучка в ПММА и Si, анализ которых 
позволил выявить характерные особенности раз-
личных моделей.
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This paper describes the simulation of electron beam scattering in polymethylmethacrylate (PMMA) and 
silicon (Si) using Monte Carlo method. The simulation used various scattering models, including both 
elastic and inelastic models, with and without secondary electron generation taken into account. For each 
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