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Introduction générale 
 

Le phénomène d’émission électronique (EE), induit par bombardement électronique, de 

solides n’a cessé depuis sa découverte au début du XX
ème

 siècle [AUS-02] de susciter un 

intérêt considérable comme en témoigne la littérature particulièrement abondante qui lui a été 

consacrée. Le développement de la spectroscopie Auger, de la diffraction des électrons lents 

pour l’étude des surfaces et aussi de la microscopie électronique, ont contribué directement ou 

indirectement à l’essor et à l’orientation des études entreprises depuis sa découverte. L’étude 

du phénomène EE se poursuit aujourd'hui en raison de son rôle important dans de nombreux 

domaines de la technologie. Ce phénomène est souvent source d’ennuis (perturbation d’un 

faisceau de particules, détérioration du guide d’onde, …) qui limite le fonctionnement des 

dispositifs [RUG-98, BRU-99] comme il peut aussi être à la base de nombreuses applications 

modernes [HAC-59]. En effet, l’EE qui se produit sur les parois des chambres à vide des 

accélérateurs peut dramatiquement affecter leurs performances [IZA-95]. Dans les réacteurs à 

fusion, l’EE des surfaces de l’enceinte de confinement du plasma est un paramètre important 

de la stabilité de ce plasma [FUB-08]. Dans le domaine de certaines technologies spatiales, le 

phénomène d’EE est particulièrement dimensionnant. Le potentiel global d'équilibre des 

satellites, et surtout les potentiels différentiels entre différents matériaux constitutifs des 

satellites dans le plasma spatial sont en partie gouvernés par les caractéristiques de l'EE. Le 

rendement électrique des propulseurs à effet Hall est intimement lié au rendement 

électronique sous bombardement électronique dans le canal de décharge. Il est nécessaire 

d’utiliser pour leur fabrication des matériaux qui sont caractérisés par une faible émission 

électronique [TON-11]. L’EE gouverne l’effet Multipactor qui constitue la limite principale 

de fonctionnement des composants radiofréquence (RF) intégré dans les satellites comme les 

guide d’onde RF [VAU-88, CHO-00, MOS-10]. 

 

Le phénomène d’EE induit par les électrons a été largement étudié, tant théoriquement 

qu’expérimentalement, dans le domaine des hautes énergies en liaison notamment avec la 

microscopie électronique et les spectroscopies d’analyse des surfaces. Conscient de la 

difficulté à établir une liste exhaustive des articles consacrés à l’EE et ses applications, nous 

nous contentons de citer deux ouvrages [BRU-54, HAC-59] et deux articles de revue [CAI-

90] particulièrement intéressants. Cependant, on ne trouve qu’une quantité très limitée de 

travaux dans le domaine des énergies très basses qui trouvent par exemple des applications 
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dans la recherche spatiale citée précédemment. Sur le plan expérimental le peu de résultats, 

dans le domaine des très basses énergies (inférieure à quelques centaines voire dizaine d’eV), 

que l’on peut trouver dans la littérature témoigne également de la difficulté à conduire des 

expériences dépourvues de tout artefact. En effet, les aspects aussi bien qualitatifs que 

quantitatifs du rendement d’émission font l’objet d’un débat soutenu et constructif, en 

particulier son allure et sa valeur quand l’énergie primaire tend vers zéro. Sur le plan 

théorique, une connaissance approfondie du comportement des électrons lors de leur 

pénétration dans le matériau est exigée pour pouvoir en donner une meilleure description. 

Bien que les divers processus élémentaires intervenant dans le phénomène d’EE, pris 

isolément, soient parfaitement connus, et analysés, il n’existe pas à notre connaissance de 

théorie analytique permettant la prise en compte de tous ces processus, et conduisant à un 

modèle unique pour l’EE à très basse énergie, qui puisse rendre compte de toutes les 

grandeurs observées expérimentalement. L’alternative aux modèles analytiques reste 

l’utilisation des méthodes de simulation Monte-Carlo (MC) qui constitue un outil puissant 

pour étudier l’EE. Toutefois, les différents modèles proposés jusqu’à présent, n’ont pas 

permis de donner une description très satisfaisante des observables associées à ce phénomène 

et plus particulièrement dans le domaine des basses et très basses énergies. 

 

C’est dans ce contexte de manque de données pour caractériser l’EE dans ce dernier domaine 

d’énergie et dans le cadre d’applications aux technologies spatiales que le Département 

d’Environnement SPatial (DESP) de l’ONERA, en collaboration avec le CNES, a entrepris 

depuis quelques années la mise en œuvre d’une étude globale de l’émission électronique. 

Ainsi, au sein de l’unité Couplage Satellite-Environnement (CSE), l’instrumentation DEESSE 

(Dispositif d’Étude de l’Émission Secondaire Sous Électron) a été spécifiquement développée 

pour déterminer les caractéristiques de l’émission électronique à basse voire très basse énergie 

(jusqu’à quelques eV) [BEL-09]. En parallèle avec cette approche expérimentale, une 

approche théorique au sens de simulations MC a été mise en œuvre dans le cadre de ce travail 

de thèse. L’objectif principal de la thèse est de contribuer à une meilleure compréhension du 

phénomène d’EE des métaux sous bombardement électronique à très basse énergie. Un 

programme de simulation baptisé OSMOSEE (Onera Simulation Model Of Secondary 

Electron Emission), fondé sur des modèles d’interactions adaptés au domaine d’énergie 

étudié, a alors été mis au point. Le manuscrit a été structuré en trois chapitres d’égale 

importance :  
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Le premier chapitre est consacré à l’état de l’art et à l’aspect fondamental de la physique du 

phénomène d’émission électronique des solides sous irradiation électronique. Nous 

aborderons dans un premier temps, son aspect microscopique en décrivant les différents 

mécanismes physiques responsables de la déviation et du ralentissement des électrons au sein 

du matériau. La description s’appuiera sur les formalismes associés aux différents 

mécanismes qui sont à la base de cette émission. Dans un second temps, l’aspect 

macroscopique de l’émission électronique sera abordé en décrivant les grandeurs  

phénoménologiques notamment le rendement d’émission, la distribution énergétique et la 

distribution angulaire des électrons émis. 

 

Le second chapitre porte sur la simulation Monte-Carlo de l’émission électronique dans le cas 

de l’aluminium. Après avoir introduit la méthode de simulation Monte-Carlo et les différentes 

approches utilisées généralement pour la mettre en œuvre, une nouvelle approche de 

simulation adaptée à notre étude a été proposée et son algorithme de fonctionnement a été 

donné. Les modèles adoptés pour chaque type d’interaction ainsi que la stratégie de leur 

implémentation ont été détaillés et validés. Cette validation se fait à travers l’étude de deux 

caractéristiques du matériau : le libre parcours moyen inélastique et le pouvoir d’arrêt. 

 

Dans le troisième chapitre, nous présenterons les résultats de nos simulations qui seront 

confrontés, quand cela est possible, à des données de la littérature (mesure ou simulation) ou 

aux données expérimentales de notre laboratoire. Les résultats concernent les distributions 

énergétiques, distributions angulaires et rendement d’émission pour des énergies d’incidence 

allant de quelques eV à plusieurs centaines d’eV. Avant la comparaison simulation- 

expérience, le dispositif DEESSE et les procédures utilisées seront présentés. Cette 

comparaison porte sur les spectres acquis à l’aide de ce dispositif. 

 

Pour finir le manuscrit, nous conclurons cette étude, en donnant les points les plus importants 

des résultats obtenus, et nous indiquerons les perspectives pour l’approfondir. 
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CHAPITRE I. Physique de l’émission électronique 
 

I.1. Introduction 
 

Cette étude porte sur le phénomène d’émission électronique induit dans un matériau 

soumis à l’impact d’un faisceau d’électrons incidents de basse énergie allant de quelques eV à 

quelques keV. Il s’agit en particulier de l’émission électronique secondaire et de l’émission 

des électrons rétrodiffusés issus d’un matériau métallique. Avant d’aborder de façon détaillée 

les divers processus physiques qui interviennent lors de l’interaction électron-matière et les 

mécanismes physiques à la base des différentes émissions électroniques, nous commencerons 

par évoquer succinctement le cheminement de l’électron dans le matériau et ses 

conséquences. En effet, les électrons incidents nommés également, électrons primaires, 

pénètrent dans le matériau et interagissent avec ses constituants. Les interactions subies sont 

responsables du ralentissement et de la déviation de ces électrons. Au cours de ces 

interactions, l’électron peut céder une part de son énergie cinétique à un électron du matériau 

qu’il met en mouvement. Cet électron excité va à son tour se déplacer dans le matériau et y 

interagir pour générer en particulier d’autres électrons. On assiste alors à un phénomène de 

cascade électronique, illustré sur la Figure I-1, et qui prend fin par l’implantation dans le 

matériau des électrons en mouvement ou par leur émission hors du matériau. 

 

Matériau
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Cascade électronique

Electrons primaires

Electron mis en mouvement

Electron secondaire

Implantation

Electron 

rétrodiffusé
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Cascade électronique

Electrons primaires

Electron mis en mouvement
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Electron 

rétrodiffusé

 

Figure I-1 : Schéma d’une cascade générée par le déplacement d’un électron primaire dans un matériau 
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Parmi les électrons émis, on distingue les électrons rétrodiffusés qui sont des électrons 

primaires qui ressortent du matériau, et les électrons secondaires qui sont des électrons excités 

du matériau. La caractérisation des électrons émis par leur énergie et leur angle d’émission 

permet de définir les aspects phénoménologiques de l’émission électronique tels que le 

rendement d’émission ou les distributions angulaire et énergétique des électrons émis. Avant 

d’aborder ces deux aspects, il convient de rappeler les processus physiques régissant le 

comportement des électrons incidents dans la matière. Ces processus sont à la fois de type 

inélastique et élastique (ou quasi-élastique), provenant d’interactions individuelles ou 

collectives avec les électrons de conduction de la substance métallique, d’interactions avec les 

électrons des couches internes (ionisation, transitions Auger), d’interactions avec les phonons 

et d’interactions avec les cœurs d’ions (choc essentiellement élastiques). Les phénomènes de 

surfaces sont éventuellement pris en compte lors du franchissement par les électrons de la 

barrière de potentiel de surface. Tous ces processus prennent une part plus ou moins 

importante dans la dispersion et la perte d’énergie des électrons incidents. 

 

I.2. Les interactions 
 

Lors du déplacement d’un électron dans le matériau, on distingue deux types 

d'interactions concomitantes : les interactions élastiques et les interactions inélastiques. Une 

interaction est dite élastique lorsque l’électron interagissant est dévié sans perte d’énergie 

appréciable. Ce genre d’interaction élastique se produit quand un électron pénètre dans la 

zone d'influence du potentiel qui règne autour d'un cœur ionique. Dans le cas d’une 

interaction inélastique les électrons cèdent une partie de leur énergie au système qui la relaxe 

sous différentes formes (émission d’électrons secondaires, de photons, excitations de 

plasmons ou de phonons,…). 

Par interactions successives, les électrons se déplacent dans la matière jusqu'à la perte totale 

de leur énergie cinétique ou leur émission par la surface. En plus de ces interactions avec les 

constituants du matériau, l’électron va interagir avec l’interface vide/solide à son entrée dans 

le matériau et lors de son émission si elle a lieu. 

Nous allons d’abord décrire succinctement la physique de base des interactions électron-

matière, ensuite nous allons présenter les modèles couramment utilisés pour caractériser les 

interactions mises en jeu dans l’émission électronique. L’étude détaillée des interactions 
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électron-matière faisant l’objet de nombreux traités, nous renvoyons le lecteur à ces ouvrages 

de base et particulièrement celui de Reimer [REI-89]. 

 

I.2.1. Grandeurs associées à une interaction 
 

Les grandeurs les plus appropriées pour décrire l’interaction entre deux particules sont la 

section efficace et le libre parcours moyen. Ainsi après avoir défini ces grandeurs, nous allons 

décrire les différentes interactions mises en jeu dans le phénomène d’émission électronique 

ainsi que les modèles associés qui sont reconnus actuellement comme étant les meilleurs. 

 

I.2.1.1. Section efficace d’interactions 

 

La section efficace a la dimension d’une surface et peut être assimilée à la probabilité 

d’occurrence de l’interaction en question. Dans le cadre de la mécanique classique, on 

considère l’interaction d’un électron incident avec un centre diffuseur. La Figure I-2 

représente cette interaction dans le référentiel du centre diffuseur. E0, E1, E et p0, p1 sont 

respectivement les énergies cinétiques et les quantités de mouvement de l’électron incident 

avant et après interaction. E et q sont celles du centre diffuseur après interaction. 

 

(p0,E0)

(p1,E1)

(q,E)

θ

ψ

(p0,E0)

(p1,E1)

(q,E)

θ

ψ

 

Figure I-2 : Schéma de l’interaction entre un électron et un centre diffuseur  

 

On définit une grandeur u attachée à l’électron après interaction, par exemple son énergie ou 

son angle de diffusion. On note dN1 le nombre d’évènements pour lesquels la 

grandeur  duuuu  , . On a la relation de proportionnalité suivante : 

 

du
du

d
zNndN 


01 ,                (I-1) 
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où n0 est le nombre d’électrons incidents, N le nombre de centres diffuseurs par unité de 

volume et Δz l’épaisseur de la cible dans la direction du faisceau incident. Le terme dud  

est appelée « section efficace différentielle » en u. σ est la « section efficace totale » et est 

obtenue par l’intégration de la section efficace différentielle sur le domaine de variation de u. 

 

Dans le cadre quantique, la particule incidente est décrite par une onde plane 

 rki

 00 2exp   où 0k  est le vecteur d’onde de la particule incidente. Ψ représente 

le module de l’onde plane et r la distance par rapport au centre diffuseur.  

Au cours de l’interaction avec un centre diffuseur cette onde est diffusée et l’onde sortante se 

comporte à grande distance comme une onde sphérique     rrkif

 11 2exp,   

avec 1k  le vecteur d’onde de la particule diffusée et f(θ,φ) le facteur de diffusion exprimé en 

coordonnées sphériques (r,θ,φ). Cette diffusion est représentée par le schéma de la Figure I-3. 

Le facteur de diffusion f(θ,φ) dépend du potentiel d’interaction entre le centre diffuseur et la 

particule incidente. Il permet d’exprimer la section efficace différentielle en fonction de la 

direction de l’émission :  

 

  2
2

,



f

dd

d
 .                (I-2) 

 

Comme dans le cas classique, l’intégration de l’expression (I-2) donne accès à la section 

efficace totale.  

 

La détermination de la section efficace différentielle dud donne accès aux caractéristiques 

de l’électron après interaction. Ainsi avec  dd , où θ est l’angle de diffusion de l’électron, il 

est possible de déterminer statistiquement la direction de propagation de l’électron après 

interaction. Par analogie l’énergie de l’électron après interaction peut être déterminée 

statistiquement à partir de 1dEd , où E1 est l’énergie de l’électron. L’énergie et la direction 

du centre diffuseur après interaction sont déterminées par application des lois de conservation 

de l’énergie et de la quantité de mouvement connaissant l’énergie et la quantité de 

mouvement de l’électron avant et après interaction et du centre diffuseur avant interaction. 
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Figure I-3 : Schéma de la diffusion d’une onde plane 

 

I.2.1.2. Libre parcours moyen 

 

Le libre parcours moyen, noté λ, est une grandeur ayant la dimension, comme son nom 

l’indique, d’une longueur et correspond à la distance moyenne que va parcourir la particule 

avant de subir une interaction. Dans le cas d’un solide massif, des interactions multiples sont 

possibles et le libre parcours moyen λ peut se définir dans ce cas comme la distance moyenne 

entre deux interactions successives. Pour calculer λ, il faut d’abord déterminer la probabilité 

qu’une particule ne subisse pas d’interaction pendant le trajet de longueur x.  

 

Nous considérons un faisceau d’électrons monocinétique d’énergie E0 dont l’intensité est 

notée I0. Si nous tenons compte de la définition de la section efficace, l’affaiblissement du 

faisceau dI lors de la traversée de l’élément de longueur dx au bout d’un trajet de longueur x 

s’exprime de la manière suivante : 

 

  NdxxIdI   .                (I-3) 

 

Le terme I(x) représente l’intensité du faisceau après un trajet de longueur x. Les termes σ et N 

sont respectivement la section efficace d’interaction et le nombre de centre diffuseurs par 

unité de volume. La probabilité P(x) pour qu’un électron du faisceau subisse une interaction 

entre x et x + dx est proportionnel à I(x) et s’exprime donc de la manière suivante : 
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  dxNxPdP   .                (I-4) 

 

En tenant compte de la normalisation de cette probabilité, la résolution de l’équation 

différentielle (I-4) donne l’expression de P(x) suivante : 

 

   xNnxP   exp .                (I-5) 

 

Avec l’expression de la probabilité P(x), nous pouvons déterminer le libre parcours moyen λ 

de la manière suivante : 

 




















N
dxxP

dxxPx
1

)(

)(

0

0 .                (I-6) 

 

Ainsi la connaissance de la section efficace d’interaction donne directement accès au libre 

parcours moyen d’interaction. 

 

 

I.2.2. Interaction élastique 
 

Parmi toutes les interactions que peut subir l’électron lors de son cheminement dans le 

matériau, l’interaction avec le noyau des atomes du solide est la seule qui peut être considérée 

comme élastique ou quasi élastique. Cette interaction, qui n’est autre que la diffusion de 

l’électron incident par le champ coulombien induit par le cœur ionique, entraîne un très faible 

transfert d’énergie en raison de la différence de masse entre l’électron et l’atome. Cela conduit 

intuitivement à considérer le transfert d’énergie comme négligeable. La première 

modélisation de l’interaction élastique est due à Rutherford qui propose une formule 

analytique simple de la diffusion d’une particule chargée sur un centre attractif chargé. Ce 

modèle est simpliste et considère le cœur ionique comme isolé. Par la suite, ce modèle a été 

amélioré par la prise en compte du nuage électronique autour du noyau pour aboutir au 

modèle de Rutherford écranté. Une démarche plus précise à basse énergie a été développée 

via un traitement quantique de l’interaction. Il s’agit de la méthode dite d’analyse en ondes 

partielles. Cette méthode représente l’interaction comme la diffusion d’une onde plane 
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incidente (qui représente l’électron) par un potentiel ionique. Mott [MOT-65] a perfectionné 

cette analyse en ondes partielles en tenant compte le spin de l’électron. Dans cette partie, nous 

nous attachons à décrire l’interaction et ses différents formalismes. La comparaison entre ces 

formalismes s’effectuera dans le CHAPITRE II. 

 

Dans chacune des méthodes existantes, une connaissance fine du potentiel d’interaction entre 

l’électron et le cœur ionique est essentielle. Ce potentiel doit rendre compte au mieux de l’état 

solide de la cible. En effet, le cœur ionique avec lequel l’électron interagit est entouré d’autres 

cœurs ioniques et de nuages électroniques. Ces éléments modifient le potentiel du cœur 

ionique qui interagit avec l’électron. 

 

I.2.2.1. Traitement analytique de Rutherford 

I.2.2.1.1. Modèle classique 

 

Ce modèle de diffusion d’une particule chargée par un noyau a été proposé en 1911 et 

est basé sur deux approximations importantes : le noyau est considéré comme isolé des autres 

cœurs ioniques et l’influence du nuage électronique est considérée comme négligeable. La 

Figure I-4 donne le schéma de la diffusion d’un électron, de vitesse v0, dévié d’un angle 

compris entre θ et θ + dθ. 
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Figure I-4 : Modèle de diffusion de Rutherford 
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Dans le cadre de ce traitement classique, l’utilisation d’un potentiel coulombien pur pour le 

potentiel du noyau conduit à une section efficace différentielle dd  de Rutherford de la 

forme : 
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.                (I-7) 

 

Le terme dΩ est l’angle solide de diffusion pointant dans la direction (θ,φ) et est égal à 

 ddsin . ε0 est la permittivité du vide, Z le numéro atomique de l’atome, m la masse de 

l’électron incident, v0 la vitesse de l’électron incident et θ l’angle de déflexion de l’électron 

après interaction. 

 

Cette section efficace différentielle diverge lorsque θ tend vers zéro. Cette divergence rend 

impossible la formulation analytique d’une section efficace totale. Elle est la conséquence de 

la portée infinie du potentiel de Coulomb. Ceci est dû à l’approximation négligeant 

l’influence du nuage électronique qui a pour effet de « masquer » le potentiel du noyau et 

ainsi réduire sa portée effective. 

 

I.2.2.1.2. Modèle écranté 

 

L’utilisation d’un potentiel purement coulombien ne décrit pas avec précision le 

potentiel du noyau. Wentzel [WEN-27] a proposé un modèle, dit de Rutherford écranté, qui 

utilise, dans un traitement quantique de l’interaction, un potentiel qui tient compte de 

l’écrantage du noyau par le nuage électronique. La formulation de la section efficace 

différentielle obtenue est : 

 

    2

22

2

0

2

0

24

2
sin

2
sin

1

44




























 BE

Ze

d

d




,                (I-8) 

 

où E0 est l’énergie de l’électron incident, e la charge élémentaire de l’électron et ε0 la 

permittivité du vide. Le paramètre B est appelé « paramètre d’écran ». Il rend compte à lui 

seul de l’influence du nuage électronique. 
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Avec le paramètre d’écran, l’expression (I-8) ne diverge plus quand θ tend vers zéro. Il est 

ainsi possible de déterminer la section efficace totale par : 
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De nombreux auteurs ont cherché à raffiner la précision de la section efficace à travers la 

modification du paramètre d’écran. Ainsi les modèles de potentiel de Thomas-Fermi, de 

Lenz-Jensen, de Molière [MOL-47] ou de Nigam [NIG-59] sont des reformulations du 

paramètre d’écran. Des ajustements du paramètre d’écran calculé à l’expérience sont parfois 

effectués et en particulier dans les travaux de Martinez [MAR-79]. 

 

Malgré tous les efforts développés pour perfectionner cette modélisation, la section efficace 

de Rutherford écrantée perd sa validité pour des énergies inférieures au keV. Il est 

indispensable de disposer d’une méthode appropriée aux basses énergies. Dans ce domaine 

d’énergie, l’analyse en ondes partielles trouve sa place de prédilection. 

 

I.2.2.2. Traitement numérique : méthode de l’analyse des ondes 

partielles 

I.2.2.2.1. Cas non relativiste 

 

Une autre approche du calcul de la section efficace de l’interaction entre un électron et 

un cœur ionique est le traitement par la mécanique quantique d’une onde plane qui interagit 

avec un centre diffuseur, comme représenté sur la Figure I-5. Ce traitement s’effectue avec la 

méthode dite de l’analyse en ondes partielles de l’équation de Schrödinger rendant compte de 
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l’interaction. Cette méthode, aussi appelée méthode de déphasage, permet d’obtenir 

l’amplitude de diffusion de l’interaction : 
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Figure I-5 : Schéma de la diffusion d’une onde plane en onde sphérique. 

 

où Pl est le polynôme de Legendre de degré l. Le terme δl représente le déphasage de la l
ième 

onde partielle. Ce terme représente l’action du potentiel. θ est l’angle de diffusion de la 

particule et k0 le vecteur d’onde de la particule incidente. Afin de calculer le facteur de 

diffusion et ainsi obtenir la section efficace différentielle puis totale, il est nécessaire de 

connaître les termes de déphasage. Ils sont donnés par l’expression suivante : 
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avec jl(k0r) et ηl(k0r) les fonctions de Bessel sphériques d’ordre l. Le terme γl représente la 

dérivée logarithmique de la fonction solution de l’équation radiale complète à la distance R, 

limite d’action du potentiel du cœur ionique. Une difficulté de cette méthode est de calculer γl. 

Noumerov [NOU-24] a développé une méthode numérique qui permet de s’en approcher avec 

une bonne précision. 
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À l’image du paramètre d’écran du modèle de Rutherford écranté, les termes de déphasages 

sont entièrement dépendants du choix de potentiel du cœur ionique. Une bonne approximation 

du potentiel d’un cœur ionique est obtenue avec des potentiel de type « muffin-tin
1
 ». Ce sont 

des potentiels obtenus par superposition des potentiels atomiques centrés sur les différents 

cœurs ioniques. Smrčka [SMR-70] et Pendry [PEN-74] ont chacun proposé un potentiel 

muffin-tin pour calculer des sections efficaces. 

 

I.2.2.2.2. Cas relativiste : modèle de Mott 

 

Si à priori l’effet de la relativité ne semble pas important pour les électrons incidents 

d’énergie de l’ordre du keV, nombreux auteurs, dont Massey et Burhop [MAS-69] font 

remarquer que l’électron est accéléré à l’approche du champ atomique et qu’en un certain 

moment de l’interaction, sa vitesse peut être suffisamment élevée pour entrainer des 

modifications relativistes significatives. Ces modifications sont d’autant plus importantes que 

le numéro atomique est plus élevé. Ainsi, Mott [MOT-65] a proposé une approche fondée sur 

la théorie relativiste de Dirac et en tenant compte de l’interaction spin-orbite
2
 de l’électron 

dans l’analyse en ondes partielles de l’interaction. La fonction d’onde de l’électron incident 

est alors décrite par une composante de spin parallèle et une composante de spin antiparallèle. 

L’analyse en ondes partielles donne alors comme expression de la section efficace 

différentielle : 
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où : 
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1
 La variation du potentiel dit « muffin-tin » est confinée à l’intérieur d’une sphère centrée sur chaque atome, à 

l’extérieur de la sphère le potentiel est constant. 
2
 Interaction spin-orbite inversement proportionnelle à la vitesse de la particule : le champ magnétique créé par la 

particule est vue par celle-ci comme un champ extérieur qui agit sur son spin : la  particule  fortement déviée par 

le potentiel atomique quand elle est lente présente un moment orbital élevé. Le couplage spin-orbite est donc 

fort. 
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et 
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Dans les expressions (I-13) et (I-14), Pl est le polynôme de Legendre d’ordre l et δl représente 

le déphasage de la l
ième

 onde partielle. Ici k0 est le vecteur d’onde relativiste de l’électron 

incident, il est défini tel que :   222

0 1  k , avec α la constante de Sommerfeld ou de 

structure fine, et   2122

01


 cv  est le facteur de correction relativiste où v0 est la vitesse 

de l’électron incident. 

 

À l’image du traitement non-relativiste, les termes de déphasage sont obtenus par un 

traitement numérique afin de calculer les sections efficaces différentielle et totale. Le choix du 

potentiel est critique. Parmi les travaux les plus récents et conséquents dans la détermination 

de la section efficace d’interaction électron-cœur ionique avec le modèle de Mott, nous 

pouvons citer ceux de Reimer et Lodding [REI-84], de Czyzewski et co. [CZY-90], de Drouin 

et co. [DRO-97] et de Jablonski et co. [JAB-04]. 

 

 

I.2.3. Interactions inélastiques 
 

Les interactions inélastiques correspondent aux collisions des électrons incidents avec 

les électrons atomiques. Elles amènent l’atome dans un état excité suite à une perte d’énergie 

de l’électron incident. Une particule secondaire (l’électron atomique heurté) peut être libérée 

si l’énergie transférée est suffisante. Les interactions inélastiques peuvent être soit 

individuelles (transitions interbandes) ou collectives (excitation des plasmons). Le transfert 

d’énergie est direct dans le cas d’une interaction entre un électron incident et un électron du 

matériau alors qu’il est indirect dans le cas d’une interaction avec un plasmon. Dans ce 

dernier cas, la désexcitation du plasmon peut fournir l’énergie à un électron du matériau pour 

le mettre en mouvement. Une autre interaction, plus particulière, est celle de l’électron avec 

un phonon qui caractérise l’oscillation du réseau formé par les atomes du matériau. 
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I.2.3.1. Interactions individuelles 

 

Suite à l’interaction d’un électron incident, d’énergie E0 et de vecteur d’onde k0, avec un 

électron du matériau, un transfert d’énergie ħω et de moment ħq se produit tel que : 
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où E1 et k1 sont respectivement l’énergie et le vecteur d’onde de l’électron incident après 

interaction. L’électron incident est alors dévié d’un angle θ comme indiqué sur la Figure I-6. 
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Figure I-6 : Schéma de l’interaction électron-électron avec un transfert de moment ħq et une déflexion θ 

de l’électron incident. 

 

Il est important de souligner que l’interaction électron-électron dépend de la nature des 

électrons du matériau engagés dans cette interaction. Deux types de populations selon un 

critère énergétique sont à considérer: 

 

 Les électrons des couches électroniques fortement liés à l’atome dont les énergies de 

liaison sont de l’ordre de quelques dizaines d’eV à plusieurs milliers d’eV. Ces électrons 

sont qualifiés « d’électrons de cœur » car ils ne participent pas aux liaisons interatomiques 

et forment avec le noyau le cœur ionique. Leurs niveaux énergétiques qui sont peu 

affectés par l’organisation en réseau des atomes qui forment le solide, sont similaires à 

ceux discrets du modèle de l’atome isolé.  

 

 Les électrons faiblement liés dont les énergies de liaison sont inférieures à quelques 

dizaines d’eV et bien plus sensibles aux potentiels des autres atomes du solide. Leurs 

niveaux d’énergie ne sont plus discrets comme dans le cas atomique mais se répartissent 
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dans des intervalles d’énergie continus, appelés bandes d’énergie. Le comportement de 

cette population d’électrons, bien plus complexe que celui des électrons de cœur, dépend 

de la nature du matériau et des couches électroniques concernées. Les électrons de 

conduction des métaux (ou de valence des isolants) font partie de cette population. 

 

Nous allons maintenant traiter l’interaction avec ces deux types de population. Dans le cas des 

électrons de cœur on s’intéressera non seulement au processus d’excitation mais également à 

celui de la désexcitation. Notre attention portera plus particulièrement sur la relaxation via 

l’effet Auger qui met en mouvement un électron qui participe au processus de cascade 

électronique qui engendre l’émission électronique. 

 

I.2.3.1.1. Interaction électron-électron fortement liés 

 

Dans le cas d’une interaction « électron-électron » deux types de mécanismes sont à 

considérer : l’excitation ou l’ionisation et la désexcitation. Dans le premier cas, l’énergie 

transférée par l’électron incident est supérieure à l’énergie de liaison de l’électron atomique. 

Ce dernier est donc expulsé de l’atome. Le retour à l’équilibre de l’atome ionisé sera 

accompagné soit d’une émission électromagnétique (transition radiative : photons X), soit 

électronique (transition Auger).  

 

I.2.3.1.1.1. Mécanisme d’excitation : section efficace d’ionisation 

 

L’énergie nécessaire pour exciter un électron d’une couche électronique n est notée Un 

et est appelée énergie de liaison. L’électron incident ne peut avoir une énergie cinétique 

inférieure à Un pour que le phénomène d’ionisation puisse avoir lieu. Pour déterminer la 

probabilité de ce phénomène, une première approche a été proposée par Bethe [BET-30]. 

Cette approche est basée sur un traitement quantique de la perturbation des électrons d’un 

atome par une onde plane représentant l’électron incident. Pour un transfert de moment ħq et 

d’énergie ħω par un électron incident d’énergie E0, la section efficace différentielle de 

l’excitation d’un électron de la couche électronique n s’exprime de la façon suivante :  
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où a0 est le rayon de Bohr et Ry l’énergie de Rydberg
3
. Le terme fn(q) représente la « force 

d’oscillateur généralisée » (ou GOS pour Generalized Oscillator Strength)
4
 de la couche 

électronique n et prend la forme :  
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où Mn(q,ω) est l’élément de matrice dipolaire des électrons de la couche n. L’approche de 

Bethe perd sa validité lorsque 40 nUE . Cette approche a fait l’objet de nombreuses 

améliorations, notamment celles de Fano [FAN-56] et d’Inokuti [INO-71] qui tiennent 

compte du caractère relativiste de l’électron incident. L’aspect relativiste n’est appréciable 

qu’à partir de plusieurs dizaines de keV. D’autres raffinement, comme l’introduction du 

model hydrogénoïde [EGE-11] ou l’utilisation du modèle des ondes planes orthogonalisées 

[RÖS-91] ont permis de traiter l’interaction électron-électron de cœur à une énergie 

d’incidence de l’ordre de quelques Un. 

Une autre approche a été développée par Gryziński [GRY-65] qui propose un traitement 

classique de la collision coulombienne de deux électrons dont l’un fait partie du système 

complexe qu’est l’atome. La section efficace différentielle d’excitation d’un électron de la 

couche électronique n d’énergie de liaison Un  est : 
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avec σ0 = 656 eV².Å², 
nU

E
x 0  et

nU
y


 . L’intégration de l’expression (I-18) sur l’intervalle 

de valeur autorisé pour ΔE donne la section efficace totale d’interaction avec un électron de la 

couche n suivante : 

 

                                                 
3
 L’énergie de Rydberg, ou constante de Rydberg, décrit l’énergie fondamentale de l’atome d’hydrogène. Elle 

vaut 13.6 eV. 
4
 La force d’oscillateur généralisée est une généralisation au cas de la diffusion inélastique d’un électron, du cas 

de l’absorption optique et de la force d’oscillateur. Cette dernière représente la fraction des électrons de la cible 

qui prennent part à la transition dipolaire lors de l’absorption. 
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Ces deux approches (Bethe et Gryziński) permettent un traitement séparé de chaque couche 

électronique atomique. 

 

I.2.3.1.1.2. Désexcitation de l’atome 

I.2.3.1.1.2.1. Mécanismes 

 

La lacune, dans une couche électronique n, générée suite à l’interaction d’un électron 

incident avec un électron de cœur, entraine une instabilité dans la répartition des électrons de 

l’atome. Cet état excité entraine une série de processus de réarrangement qui peuvent être 

assez complexes et qui interviennent dans un laps de temps de 10
-17

 à 10
-14

s. En général la 

lacune est comblée par un électron provenant d’une couche supérieure (moins liée). Deux 

processus de désexcitation sont possibles lors de cette transition : 

 

 Un processus radiatif (émission X): la transition s’accompagne de l’émission d’un photon 

X dont l’énergie est égale à la différence d’énergie des niveaux impliqués. 

 

 Un processus non-radiatif (effet Auger) : la différence d’énergie entre les niveaux de 

transition est transférée à un autre électron qui est éjecté selon le mécanisme Auger. Dans 

le cas où l’électron qui transite vers la lacune est issu du même niveau énergétique que la 

lacune, alors on parle de transition Coster-Kronig [COS-35]. Il existe un cas très rare dit 

transition super Coster-Kronig où les trois électrons (celui émis par interaction, celui qui 

comble la lacune et celui qui est émis par désexcitation) appartiennent au même niveau 

énergétique. 

 

Les deux modes de désexcitation (émission X et émission Auger) sont schématisés sur la 

Figure I-7 dans le cas d’une ionisation de la couche électronique K.  

 

Les processus de désexcitation qu’on vient d’énumérer sont mutuellement exclusifs 

(complémentaires). Ainsi nous avons 1 fa , où ω est le rendement de fluorescence X, 

a le rendement Auger et f le rendement Coster-Kronig. Des rendements qui sont définis 
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comme le rapport entre le nombre d’évènements de désexcitation et le nombre d’excitations 

par ionisation. Ces rendements présentent une forte dépendance vis-à-vis du numéro 

atomique. Les éléments légers favorisent grandement les transitions non-radiatives. La Figure 

I-8 présente le rendement Auger et le rendement de fluorescence X dans le cas de l’ionisation 

de la couche électronique K. 
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Figure I-7 : Schéma de la désexcitation d’un atome d’un solide ionisé au niveau de la couche électronique 

K par émission d’un photon ou d’un électron. 
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Figure I-8 : Rendement Auger et de fluorescence X pour la couche électronique K. Les données sont issues 

de [KRA-79]. 
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I.2.3.1.1.2.2. Energie des raies émises 

 

Dans le cas d’une désexcitation radiative, l’énergie du photon émis est donnée par : 

 

mn EEh  ,                (I-20) 

 

où En et Em représentent respectivement l’énergie de la couche électronique ionisé et le niveau 

d’énergie de la couche électronique de l’électron qui fait la transition. 

 

Dans le cas d’une désexcitation non-radiative, l’énergie de l’électron émis peut en principe 

être déterminée de la même manière que pour le photon. Cependant une telle approche ne 

prend pas en compte les effets d’échanges entre électrons. Les théories existantes ne prévoient 

ni toutes les transitions possibles, ni les intensités de ces transitions pour tous les éléments 

chimiques [LEG-78]. Il est nécessaire d’utiliser des formulations empiriques. Une expression 

de l’énergie de l’électron émis a été proposée par Chung et Jenkins [CHU-70] : 

 

          11
2

1
 ZEZEZEZEZEE YmYmXnXnWWXnYm ,                (I-21) 

 

où EWXnYn est l’énergie de l’électron Auger. EW(Z) est l’énergie de la couche électronique W 

pour l’élément de numéro atomique Z où la lacune est présente. EXn(Z) représente l’énergie de 

la sous-couche n de la couche électronique X dont est issu l’électron qui effectue la transition. 

EYm(Z) est l’énergie de la sous-couche m de la couche électronique Y d’où l’électron est émis 

par désexcitation. Les termes EXn(Z + 1) et EYm(Z + 1) représentent respectivement les 

énergies des même sous-couches que les termes EXn(Z) et EYm(Z) mais pour l’élément suivant 

dans le tableau périodique. 

 

I.2.3.1.2. Interaction électron-électron faiblement liés 

 

Avant de parler des modèles qui traitent cette interaction proprement dite, rappelons tout 

d’abord quelques notions utiles, associées à  la structure de bandes d’énergie d’un solide. Ces 

modèles concernent le cas des électrons libres et le cas réel des électrons dans un solide. 
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I.2.3.1.2.1. Structure de bande 

 

La population d’électrons faiblement liés concerne les couches électroniques 

périphériques. Dans le cas des métaux alcalins et alcalins terreux ou d’un métal faible comme 

l’aluminium, seuls les électrons des sous-couches s et p de la dernière couche électronique 

sont assimilables à des électrons faiblement liés. Ces électrons sont situés dans la bande de 

conduction, voir schéma (a) du métal de la Figure I-9. Pour les métaux de transitions, tels que 

les métaux nobles, les électrons de la sous-couche électronique d de la dernière couche 

électronique sont pris en compte. La bande de conduction est partiellement remplie et une 

bande de valence est soit espacée de quelques eV de la bande de conduction, soit elle 

chevauche la bande de conduction (respectivement schéma (b) et (c) du métal de la Figure 

I-9). Dans le cas des isolants et des semi-conducteurs, c’est généralement la dernière bande de 

valence qui est prise en compte (c.-à-d. le niveau énergétique plein qui précède la bande de 

conduction vide). L’écart entre cette bande de valence et la bande de conduction est notée EG 

(voir Figure I-9). 
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Figure I-9 : Schéma des populations d’électrons faiblement liés selon la nature du matériau. 

 

L’occupation électronique de ces bandes d’énergie est définie par des densités d’état g(E). 

Dans le cadre du modèle des électrons libres, la  densité d’états est donnée par l’expression 

suivante [KIT-76] : 
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Les densités d’état des électrons de la bande de conduction de l’aluminium, calculées par 

Smrčka [SMR-70] en trait plein et calculée avec l’expression (I-22) en trait hachuré, sont 

représentées sur la Figure I-10. Les calculs de Smrčka  utilisent la méthode des ondes planes 

augmentées (APW) développée initialement par Slater [SLA-69] pour résoudre l’équation de 

Schrödinger à un seul électron. Cette méthode est basée sur l’approximation « Muffin-tin » 

pour décrire le potentiel cristallin. 
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Figure I-10 : Densité d’état des électrons de conduction de l’aluminium calculée. Trait plein : par Smrčka 

[SMR-70]  ; Trait hachure : modèle des électrons libres (I-22). L’énergie de Fermi est également indiquée 

(trait vertical discontinu). 

 

I.2.3.1.2.2. Cas des électrons libres 

I.2.3.1.2.2.1. Formalisme 

 

Les premières approches de l’interaction ont été effectuées pour un cas idéal, proche des 

métaux alcalins, en ne prenant en compte qu’une bande de conduction partiellement remplie. 

Il s’agit du cas le plus simple où les électrons de conductions sont considérés comme des 

électrons libres et indépendants. Un électron de conduction ne ressent pas l’effet des cœurs 

ioniques sur leurs trajectoires, ni les effets des interactions avec les autres électrons de 

conduction. Les électrons de conduction sont traités comme un gaz ou plasma d’électrons, 

parfois appelé gaz de Fermi. La distribution de ces électrons dans la bande de conduction est 

décrite par la statistique de Fermi-Dirac. Cette bande est remplie jusqu’au niveau de Fermi, ou 

énergie de Fermi, noté Ef., voir Figure I-10. 
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De nombreux travaux [BOH-53, LIN-54, FER-56, RIT-57, PIN-64, RAE-65] ont été effectués 

pour exprimer la réponse du gaz d’électrons à la perturbation engendrée par un électron 

incident. Ils considèrent l’électron comme une onde plane qui vient perturber un système à 

plusieurs électrons. Le calcul est fondé sur la méthode des perturbations dépendantes du 

temps de la probabilité de transition W(l,k→l’,k’) d’un électron du plasma de l’état kl


,  à 

l’état ',' kl


 (la transition est soit interbande avec l ≠ l’, soit intrabande avec l = l’) : 
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où q est le module du vecteur d’onde de transfert. Δ représente le volume du matériau. l et l’ 

représentent respectivement les couches électroniques de l’état initial et de l’état final. Le 

terme El,k désigne l’énergie de l’électron du plasma du niveau électronique l et de vecteur 

d’onde k. δ(E) et δ(k) sont les fonctions de Dirac qui assurent la conservation de l’énergie et 

de la quantité de mouvement respectivement. Le terme ε(q,ω) est la constante (ou fonction) 

diélectrique longitudinale. Cette constante diélectrique traduit la réponse du système 

d’électrons à un champ longitudinal E(q,ω) qui varie dans l’espace et le temps. Elle s’exprime 

sous la forme       ,,, 21 qiqq   où les termes ε1(q,ω) et ε2(q,ω) sont 

respectivement la partie réelle et imaginaire de la constante diélectrique. Dans le cas d’un gaz 

d’électrons libres, la constante diélectrique peut être exprimée, pour ω grand et q qui tend vers 

zéro, de la manière suivante :    p1 , où ωp est la fréquence d’oscillation du gaz 

d’électron libre. 

Ce modèle, dit modèle diélectrique, donne accès à l’expression de l’inverse du libre parcours 

moyen différentiel pour un électron incident d’énergie E0 qui transfert une énergie ħω et une 

quantité de mouvement ħq à l’électron du plasma : 
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où    ,1Im q  est la fonction de perte d’énergie de l’interaction. 
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Bohms et Pines [BOH-53] ont été parmi les premiers à étudier l’interaction d’un électron avec 

un gaz de Fermi. L’expression du hamiltonien de cette interaction donnée en fonction, entre 

autre, du vecteur d’onde de transfert q montre l’existence d’un vecteur particulier, qc, dit 

vecteur d’onde de coupure. Ce dernier a été interprété par Ferrell [FER-56] et Raether [RAE-

65] comme une limite de séparation de l’interaction d’un électron avec le gaz de Fermi en 

deux interactions. Pour cqq 


, l’interaction est individuelle pour la collision d’un électron 

incident et d’un électron de conduction. Pour cqq 


, l’interaction est collective, l’électron 

incident crée un plasmon en perturbant le gaz de Fermi. Le traitement de ce dernier cas (c.-à-

d. de l’interaction électron-plasmon) est fait dans la partie I.2.3.2. Cette séparation se traduit  

par des domaines d’existence, dans l’espace (q,ω), différents pour les deux types 

d’interactions (c.-à-d. collective et individuelle). Dans le cas de l’interaction individuelle, le 

libre parcours moyen est donné par: 
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La borne supérieure d’intégration ωmax est définie de la manière suivante : 

 

fEE  0max .                (I-26) 

 

Cette limite supérieure indique que l’électron incident après interaction ne peut avoir une 

énergie inférieure au niveau de Fermi. En effet, le principe d’exclusion de Pauli empêche 

l’électron incident de se retrouver dans la mer de Fermi. Les bornes d’intégration pour le 

transfert de moment sont données par l’expression suivante : 

 

   002 EEmq .                (I-27) 

 

Les termes q+ et q- représentent respectivement la valeur maximale et minimale du vecteur 

d’onde de transfert pour un transfert d’énergie ħω, comme l’illustre la Figure I-11. 
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Figure I-11 : Transferts d’énergie et de moment cinétique autorisés pour l’électron incident lors de 

l’interaction avec un électron du gaz de Fermi. ħωmax représente la perte d’énergie maximale que peut 

subir l’électron incident au cours de cette interaction : E0-Ef. 

 

I.2.3.1.2.2.2. Amélioration du modèle des électrons libres 

 

Le modèle diélectrique, dont la détermination de la constante diélectrique ε(q,ω) 

constitue le point central, est couramment utilisé. Le formalisme le plus simple est celui basée 

sur l’approximation d’Hartree-Fock [PIN-64] qui consiste à déterminer un potentiel 

périodique auto-cohérent qui traduit l’effet des cœurs ioniques et inclut un terme d’échange 

qui rend compte des interactions entre les électrons de conduction. Pour améliorer ce 

formalisme il existe d’autres approches, notamment celle de Thomas-Fermi [ASH-76] qui 

complète l’approximation d’Hartree-Fock en considérant un paramètre d’écrantage. 

Cependant cette approche n’est valable que pour des valeurs de q faibles. Pour remédier à 

cette insuffisance Lindhard [LIN-54] applique l’approximation de la phase aléatoire
5
 pour 

tenir compte de l’écrantage pour des valeurs de q élevées. La fonction diélectrique de 

Lindhard est donnée par l’expression suivante : 

 

  2,1,, LLL iq   .                (I-28) 

 

La part réelle de la constante diélectrique est donnée par l’équation suivante : 

                                                 
5
 Pour calculer ε(q,ω), on tient seulement compte des interactions coulombiennes dans l’espace (q, ω) qui ont le 

même vecteur d’onde k que l’excitation, mais on néglige toutes les interactions entre les composantes de Fourier 

ρq et ρk≠q. C'est-à-dire que l’on néglige les interactions avec des électrons dont le vecteur d’onde n’est pas 

colinéaire au vecteur d’onde de l’interaction. 
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       1,43

1,   uzfuzfzzrsL  ,                (I-29) 

 

 

avec   31
94   , rs qui est le rayon de la sphère occupé par un électron de conduction du 

matériau considéré. Le terme z est défini tel que z = q/2kf, où kf est le vecteur d’onde de 

Fermi. La fonction f(a) est donnée par        11ln1 2  aaaaf . La part imaginaire de 

la constante diélectrique de Lindhard est donnée par l’expression suivante : 

 

   uzBzrsL ,8 3

2,   ,                (I-30) 

 

avec u = y/z et y est défini tel que y = ħω/4Ef. Le terme B(z,u) est défini pour plusieurs 

domaines du plan (q,ω) tel que représenté dans la Figure I-12. Les régions I et I’, colorées en 

bleu, sont des domaines de l’espace (q,ω) où la fonction de Lindhard est considéré comme 

valide pour l’interaction électron-électron (   0, uzB ). Ces régions sont délimitées par les 

paraboles qui définissent l’énergie minimale et maximale de transfert. La constante 

diélectrique de Lindhard implique l’approche de Thomas-Fermi pour des valeurs de q faibles.  

 

Pour améliorer le traitement de Lindhard, Mermin [MER-70] tient compte de la déformation 

de la distribution électronique suite à la collision en considérant un temps de vie fini de 

l’excitation. Vashishta et Singwi [VAS-72] ont modifié l’expression de la constante 

diélectrique de Lindhard en introduisant la polarisabilité électronique, ainsi que les effets de 

corrélation et d’échange qu’elle induit. 
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Figure I-12 : Fonction diélectrique de Lindhard [LIN-54] dans le plan (q,ω) avec z = q/2kf, y = ħω/4Ef  et u 

= y/z. Les régions I et I’ représentent le domaine de validité de la fonction de Lindhard pour l’interaction 

électron-électron. Les limites de la région I sont définies par les valeurs limites du module du vecteur de 

transfert pour un transfert d’énergie ħω. 

 

I.2.3.1.2.3. Formalisme dans le cas réel 

 

L’ensemble des modélisations de la constate diélectrique énumérées ci-dessus reste 

restreint à des métaux dont les électrons faiblement liés peuvent être décrits comme des 

électrons libres. Ils sont valides pour les métaux alcalins et alcalins terreux et certains métaux 

particuliers comme l’aluminium. Pour les autres matériaux possédant des populations 

d’électrons qui ne peuvent être considérées comme des électrons libres, par exemple à cause 

de la présence de bandes d’énergie autres que celle de conduction (métaux de transition avec 

notamment la bande d), une modélisation basée sur des données expérimentales de la 

constante diélectrique a été proposée. Elle utilise la fonction perte d’énergie optique 

   ,01Im  , déduite de mesures optiques [HAN-91]. La disponibilité de nombreuses 

données optiques pour ε(0,ω), dont notamment celles assignées dans la référence [HAN -91], 

constitue un grand avantage pour cette méthode. Le modèle le plus populaire reste celui de 

Penn [PEN-86] utilisant une méthode d’extrapolation, dans le plan (q,ω), de la fonction perte 

d’énergie optique    ,01Im   pour obtenir la fonction perte d’énergie    ,1Im q . 
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L’extrapolation, basée sur la constante diélectrique de Lindhard notée εL(q,ω), s’effectue de la 

manière suivante : 
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Ce modèle a été appliqué au calcul du libre parcours et du pouvoir d’arrêt de nombreux  

métaux de transition notamment Cu, Ag, et Au.  

 

Ashley [ASH-90] a aussi proposé une méthode d’extrapolation qui étend la fonction de perte 

d’énergie optique    ,01Im   au plan (q,ω). Ce modèle, appelé modèle des données 

optiques (Data Optic Model en anglais), n’utilise pas une autre constate diélectrique comme 

dans le modèle de Penn, il ne dépend que des données de pertes optiques : 
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,                (I-32) 

 

où δ est la fonction de Dirac. Le modèle d’Ashley s’applique en théorie à tout matériau à 

condition de pouvoir déterminer expérimentalement sa fonction perte d’énergie 

   ,01Im  . Khur et Fitting [KUH-99], ont appliqué avec succès ce modèle à différents 

matériaux tel que  Al, Be, Ag, SiO2 ou encore le carbone amorphe (voir Figure I-13). 

 

 

Figure I-13 : À gauche est représentée la fonction de perte optique Im[-1/ε(ω)] du carbone amorphe 

mesuré par Arakawa et co. [ARA-85]. À droite est représentée la fonction diélectrique Im[-1/ε(ω)] du 

carbone amorphe qui a été étendue par Khur et Fitting [KUH-99] au plan (q,ω) à l’aide de la méthode 

d’Ashley utilisant la fonction de perte optique. 
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I.2.3.2. Interaction électron-plasmon 

 

Nous avons vu précédemment (section I.2.3.1.2.2.1) qu’en plus des excitations 

individuelles, les électrons peuvent exciter des oscillations collectives des électrons de 

conduction ou de valence. Ces oscillations concernent un plasma d’électrons et la valeur du 

quantum d’énergie transférée est appelé plasmon. Les oscillations collectives peuvent être 

aussi bien volumiques que surfaciques. On distingue les plasmons de surface et ceux de 

volume. Nous allons donner ici les grandes lignes théoriques. Les théories sont souvent 

élaborées en considérant une variation longitudinale de la densité de charge, du gaz 

volumique ou à la surface du matériau, produite par les oscillations. L’influence de l’interface 

matériau-vide sur le plasmon de volume est également abordée. 

 

I.2.3.2.1. Interaction électron-plasmon de volume 

I.2.3.2.1.1. Représentation du processus 

 

Une vue simple de l’excitation collective des électrons de valence consisterait à 

considérer que, lorsqu’un électron incident pénètre dans le solide, il crée une perturbation qui 

déplace le nuage électronique de valence par rapport aux cœurs ioniques. Les électrons de 

valence sont alors rappelés vers leur position d’équilibre par attraction coulombienne et une 

oscillation collective du nuage électronique apparaît. La fréquence de cette oscillation dans le 

volume du solide dépend essentiellement de la densité des électrons de valence et est appelé 

fréquence propre. Contrairement à une excitation par rayonnement électromagnétique, 

l’excitation collective volumique est longitudinale car l’induction et le champ électrique créés 

par l’électron incident sont parallèles à la direction de propagation.  

Le schéma donné sur la Figure I-14 représente l’excitation d’un plasmon de volume d’énergie 

ħωp et de quantité de mouvement ħq par un électron incident d’énergie E0 et de vecteur 

d’onde k0. Après excitation d’un plasmon, l’électron incident subit une déviation d’angle θ 

par rapport à sa direction initiale. Le plasmon de volume créé va se désexciter à travers un 

électron du plasma de vecteur d’onde initial ki qui va recevoir alors l’énergie ħωP et la 

quantité de mouvement ħq cédées par ce plasmon.  
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Figure I-14 : Schéma de l’excitation d’un plasmon de volume par un électron incident et de sa 

désexcitation à travers un électron du plasma. 

 

I.2.3.2.1.2. Moment transféré et libre parcours différentiel 

 

L’électron en mouvement dans un plasma d’électrons libres infini engendre une 

déformation locale de la densité électronique. Cette variation génère un champ électrique régi 

par l’équation de Poisson. Ce champ agit comme une force de rappel sur les électrons du 

plasma. Ils oscillent tous à la même fréquence ωp(q) définie par une relation de dispersion : 

 

  222

0,

2 vqq pp  ,                (I-33) 

 

où q est le vecteur d’onde du plasmon, 2v  la moyenne quadratique de la vitesse des électrons 

du plasma. Le terme propre, ωp,0, est la fréquence de Langmuir et est défini de la manière 

suivante : 
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avec N la densité d’électrons libres. Dans le cas d’un gaz de Fermi, c.-à-d. d’électrons libres, 

2v  devient 53 2

fv  où vf est la vitesse de Fermi. Il s’agit de la vitesse des électrons situés au 

niveau de Fermi. L’électron incident va transférer une partie de son énergie et de sa quantité 

de mouvement au plasma d’électrons lors de l’excitation de cette onde plasma.  
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Par application des lois de conservation de l’énergie et de la quantité de mouvement, la valeur 

de la quantité de mouvement transférée, q, peut s’exprimer en fonction de l’angle de déviation 

et de l’énergie de l’électron incident :  
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  dans le cas relativiste.  

 

Dans le cas où q est petit devant k0, l’expression (I-35) devient alors : 
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Il existe une limite supérieure qc du vecteur d’onde q d’existence du plasmon de volume. Au-

delà de cette valeur, la notion d’oscillation collective perd sa signification. Ce vecteur d’onde 

qc est défini [RAE-65] de la manière suivante : 
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où Ef et kf sont respectivement l’énergie et le vecteur d’onde de Fermi. Cette limite 

d’existence du plasmon définit une limite supérieure à l’énergie et la quantité de mouvement 

que peut transférer l’électron incident lors de l’excitation d’un plasmon de volume. 

 

En tenant compte de l’équation (I-36), Ferrell [FER-56] a exprimé l’inverse du libre parcours 

moyen différentiel pour l’excitation d’un plasmon de volume par un électron incident : 
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Cette expression est obtenue dans le cas d’un plasma de gaz d’électrons libres et  ne décrit que 

l’excitation du plasmon de volume. En revanche l’approche du modèle diélectrique que nous 

allons exposer ci-dessous permettra, en plus, de tenir compte de l’excitation d’un électron qui 

résulte de l’amortissement du plasmon de volume. 
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I.2.3.2.1.3. Formalisme diélectrique 

 

Ce formalisme, dans lequel intervient la fonction diélectrique, fait appel bien 

évidemment aux différents modèles décrivant cette fonction (section I.2.3.1.2.2) ainsi que la 

méthode  d’extrapolation des données optiques (section I.2.3.1.2.3). En utilisant la relation (I-

23), l’inverse du libre parcours moyen de l’interaction d’un électron incident d’énergie E0 

avec un plasmon de volume d’énergie ħωP(q) est donné par la relation suivante : 
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où ε1(q,ω) est la partie réelle de la constante diélectrique. L’intégration s’effectue le long de la 

« ligne de plasmon » de volume dans l’espace (q,ω) définie par la relation de dispersion du 

plasmon de volume donnée par l’expression (I-33). Cette ligne de plasmon de volume, est 

représentée sur la Figure I-15. La zone hachurée sur la figure représente le continuum des 

états de quasi-particules « électron-trou ». Pour q < qc, le plasmon est une excitation 

élémentaire bien définie avec une durée de vie infinie. Il ne peut pas se désintégrer en quasi 

particules « électron-trou » car les conditions de conservation d’énergie et du moment ne sont 

pas satisfaites dans cette zone (la courbe de dispersion du plasmon ne coupe pas le continuum 

des états), mais pour q > qc, le plasmon perd la notion d’excitation élémentaire car il est noyé 

dans le continuum des états des quasi-particules. 
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Figure I-15 : Ligne de plasmon de volume (courbe pleine). qc est le vecteur d’onde de coupure et est situé 

au croisement entre la courbe de dispersion du plasmon de volume et le continuum des états de quasi-

particules « électron-trou ». 
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Concernant l’énergie du plasmon de volume pour q = 0, il est important de noter que dans le 

modèle diélectrique, la fréquence du plasma ωp(0) est obtenue pour ε(0,ω) = 0. Elle s’exprime 

sous la forme ωp(0) = ω1 + i ω2. Le terme ω1 correspond à la fréquence plasma et ω2 est un 

terme d’amortissement. Ce dernier décrit l’influence de la structure de bande du matériau sur 

l’oscillation du plasma. À l’exception du cas où l’amortissement est négligeable (c.-à-d. ω2 

qui tend vers zéro et ω1 = ωp,0), la fréquence ωp(0) est généralement différente de la fréquence 

de Langmuir (expression I-30). Cette différence est relativement faible dans le cas de 

l’aluminium où ωp,0 donne une énergie de plasmon de volume de 15,7 eV, tandis que ωp(0) 

donne 15 eV. Dans le cas de l’argent, la différence est significative, l’énergie du plasmon 

avec ωp,0 est de 9.2 eV et celle obtenue avec ωp(0) est de 3,8 eV. 

 

 

I.2.3.2.2. Interaction électron-plasmon à la surface 

 

Les modèles traités précédemment sont développés dans le cas d’un matériau considéré 

comme infini. La discontinuité du matériau se traduit par une modification de la densité 

électronique à proximité de la surface et donc du potentiel électrique dans le matériau. Ritchie 

[RIT-57] a montré que l’introduction de conditions aux limites, qui traduisent la présence 

d’une interface matériau-vide, dans le hamiltonien de l’interaction électron-gaz de Fermi 

entraine l’apparition de deux termes supplémentaires. Le premier terme est interprété comme 

une atténuation des pertes à la fréquence plasma ωp, cette atténuation est communément 

appelée « effet Begrenzung » [WER-03]. Le deuxième terme traduit des pertes additionnelles 

à la fréquence 2p  . Ces pertes additionnelles sont interprétées comme l’excitation 

d’une oscillation du plasma dans le plan de la surface. Nous allons d’abord traité l’interaction 

de l’électron incident avec le plasmon de surface à la surface. Ensuite, nous traiterons 

l’excitation du plasmon de surface dans le volume ainsi que la modification de l’excitation du 

plasmon de volume à la surface. 
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I.2.3.2.2.1. Excitations collectives de surface (interface) 

I.2.3.2.2.1.1. Fréquence propre du plasmon de surface 

 

Avec la présence d’une interface, l’onde de la densité de charge à la surface est traitée 

dans un milieu semi-infini. Cette onde s’exprime sous la forme suivante : 

 

    ztiyKxKi syx  exp0 ,                (I-40) 

 

avec (Kx, Ky) qui sont les composantes dans le plan de la surface du vecteur d’onde K de 

l’onde de surface. z est la coordonnée normale à la surface. δ(z) est une fonction de Dirac qui 

exprime la concentration de la charge au niveau de la surface (z = 0). Cette onde de surface 

est couplée avec un champ électrique E dont la composante en z décroit exponentiellement 

des deux côtés de la surface (voir Figure I-16):  

 

   zKEE zz  exp0 .               (I-41) 

 

L’interface à z = 0 sépare un matériau, avec une constante diélectrique ε
(2)

, d’un milieu 

diélectrique ε
(1)

. La continuité de la composante normale du déplacement électrique D à la 

limite z = 0 donne, en appliquant les équations de Maxwell (pour plus de détail le lecteur 

pourra se référer à plusieurs ouvrages de référence [RAE-88, SAR-10, SCH-08]) : 

 

   21   .                (I-42) 

 

Dans le cas d’un cristal qui se comporte comme un plasma d’électrons libres, c.-à-d. 

  222 1  p , et où la constante diélectrique du milieu 1 est réelle et constante, 

l’expression (I-38) permet d’obtenir la fréquence de l’oscillation de surface : 
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s .                (I-43) 

 

Dans le cas où le matériau présente une interface avec le vide (ε
(1)

 = 1), la fréquence devient : 

 

2ps   .                (I-44) 
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Figure I-16 : Schéma des composantes en x et en z du champ électrique de l’onde de surface. 

 

I.2.3.2.2.1.2. Probabilité différentielle d’excitation 

 

Un électron d’énergie E0 qui traverse une interface peut exciter une oscillation de 

surface par interaction coulombienne. Il perd l’énergie ħωs et est défléchi d’un angle θ (voir 

Figure I-17). Le moment transféré au plasma est : 

 

 10 kkq





  .                (I-45) 

 

où k0 et k1 sont respectivement le vecteur d’onde de l’électron incident et celui de l’électron 

après l’excitation du plasmon de surface. 

La projection de ce moment sur la surface donne le moment de l’onde du plasma de surface, 

q// = K. Contrairement au cas de l’interaction d’un électron avec un plasmon de volume, 

l’interaction avec un plasmon de surface présente une forte dépendance vis-à-vis de l’angle 

d’incidence de cet électron à la surface du matériau. 

Dans le cas où q est petit devant k0 (et donc θ faible), Stern et Ferrell [STE-60] ont proposé, 

pour la probabilité différentielle d’excitation de l’onde de surface, l’expression suivante : 
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ε0 est la permittivité du vide, Ωθ l’angle solide de déflexion, θ l’angle de la déflexion subie par 

l’électron incident suite à l’interaction, v0 la vitesse de l’électron incident, α l’angle 
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d’incidence de l’électron par rapport à la normale à la surface, ψ l’angle azimutal de l’électron 

incident dans le plan d’observation, et  02EsE   . La Figure I-17 représente cette 

interaction pour ψ égal à 0° (cas a) et à 180° (cas b). Cette dépendance angulaire traduit une 

dissymétrie de l’interaction. 
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Figure I-17 : Schéma de la conservation du moment transféré de l’électron incident pour deux angles 

azimutaux 

 

L’expression (I-46) est déterminée dans le cas d’un gaz d’électron libres et ne décrit que 

l’excitation du plasmon de surface. Comme pour l’interaction avec un plasmon de volume, le 

modèle diélectrique permet de prendre également en compte l’excitation d’un électron par 

l’amortissement du plasmon de surface. L’application de ce modèle suivant la démarche de 

Raether [RAE-80] donne une expression de la probabilité différentielle d’excitation d’un 

plasmon de surface avec une fonction de perte d’énergie modifiée : 
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où a0 est le rayon de Bohr. 

 

I.2.3.2.2.2. Excitation du plasmon de surface dans le volume et effet 

Begrenzung : modélisation de la région de surface effective 

 

Dans la section I.2.3.2.2.1.1, nous avons vu qu’il existe une région autour de la surface 

appelée « surface effective » où l’excitation du plasmon est possible. Cette surface effective 

qui a été mise en évidence par Ritchie [RIT-57] a fait l’objet de nombreuses modélisations 

[NUN–80, TUG–94, WAN–96, PAU-09], tant au niveau de la détermination des limites de 

cette région qu’au niveau de son influence sur la probabilité d’interaction avec un plasmon de 
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volume ou de surface. Ritchie a montré que le champ électrostatique du plasmon de surface 

s’étend dans le solide jusqu’à une profondeur : 

 

seff vz 0 ,                (I-48) 

 

où v0 est la vitesse de l’électron incident. Dans cette région un couplage orthogonal entre les 

modes de volume et de surface entraine une diminution de l’intensité de la probabilité 

d’excitation d’un plasmon de volume dans cette région. La Figure I-18 donne une 

représentation de la modification des probabilités d’excitations respectives du plasmon de 

volume et du plasmon de surface. On remarque que la probabilité d’exciter un plasmon de 

surface dans le vide à proximité de la surface est non-nulle [FEI-73]. 
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Figure I-18 : Représentation schématique de la probabilité d’excitation d’un plasmon de volume et d’un 

plasmon de surface en fonction de l’axe z normal à la surface. La courbe en trait discontinu représente la 

probabilité d’excitation du plasmon de volume sans prendre en compte l’effet Begrenzung. 

 

La modélisation de cette région de surface effective peut se faire de différentes manières 

comme l’a souligné Pauly et Tougaard [PAU-09]. On distingue trois configurations 

principales de la surface effective: 
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 Configuration A : une surface effective plane. L’excitation du plasmon de surface ne 

s’effectue qu’à la surface et l’effet Begrenzung n’est pas pris en compte. Cette 

configuration a été notamment utilisée dans les travaux de Tung et co. [TUG-94]. La 

probabilité d’excitation du plasmon de surface en fonction de la profondeur z dans le 

matériau et pour une énergie E0 est définie par :      zEPzEP surfsurf  00 , , où δ(z) est la 

fonction de Dirac. Le terme Psurf(E0) représente la probabilité d’excitation d’un plasmon 

de surface à la surface à une énergie E0. 

 

 Configuration B : une surface effective globale. L’excitation du plasmon de surface et 

l’effet Begrenzung se produisent dans la même surface effective. La largeur z0 de la 

surface effective est calculée soit à l’aide de l’expression (I-48), soit en utilisant des 

données expérimentales de la spectroscopie REELS (Reflection Electron Energy Loss 

Spectroscopy) en suivant notamment la démarche de Pauly et Tougaard [PAU -09]. C’est 

cette configuration qui est représentée par la Figure I-18. 

 

 Configuration C : une surface effective distincte pour l’excitation du plasmon de surface 

et l’effet Begrenzung. La largeur zeff,s de la surface effective pour l’excitation du plasmon 

de surface est fonction de la fréquence ωs. Tandis que la largeur zeff,p de la surface 

effective pour l’effet Begrenzung est fonction de la fréquence ωp. Wang et co. [WAN-96] 

considèrent l’expression (I-48) pour l’excitation du plasmon de surface. Pour l’excitation 

du plasmon de volume, ils substituent ωp à ωs dans l’expression (I-48) tel que 

ppeff vz 0,  . Ils proposent également une modification de la probabilité d’excitation du 

plasmon de volume afin de prendre en compte la modification de la probabilité 

d’interaction en fonction de la profondeur z dans le matériau : 

      peffvolvol zzEPzEP ,00 exp1,  . Le terme Pvol(E0) représente la probabilité 

d’excitation d’un plasmon de volume dans un volume infini. Une autre expression des 

largeurs de surfaces effectives zeff,s et zeff,p a été proposée par Núñez et co. [NUN-80] avec 

 sseff vz  20,  et  ppeff vz  20, . 
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I.2.3.2.3. Interaction électron-phonon 

I.2.3.2.3.1. Vibrations et courbes de dispersion : 

 

L’interaction d’un électron avec un phonon décrit l’interaction d’un électron avec 

l’oscillation collective des atomes du matériau. Les phonons sont la représentation quantique 

des modes normaux de vibrations du réseau cristallin du matériau. On peut distinguer deux 

grands types de dispersion : les phonons optiques, associés à des vibrations des atomes en 

opposition de phase, et les phonons acoustiques, associés à des vibrations en phase. De plus, 

lorsque l’on rajoute un défaut dans le cristal, on peut également observer l’apparition de 

modes localisés, pour lesquels seul le défaut vibre et (dans une moindre mesure) ses plus 

proches voisins. La Figure I-19 représente schématiquement  ces différents modes de 

vibration. 

 

Mode acoustique Mode optique Mode localiséMode acoustique Mode optique Mode localisé
 

Figure I-19 : Différents modes possibles de vibration 

 

La relation de dispersion des phonons présente deux formes différentes selon que la maille de 

Wigner-Seitz
6
 du réseau d’atomes contienne un ou plusieurs atomes. Cette  relation ne 

présente qu’une branche acoustique dans le cas d’une maille qui ne contient qu’un atome, 

alors qu’elle présente deux branches (une acoustique et une optique) dans le cas d’une maille 

contenant deux atomes ou plus. La Figure I-20 donne les courbes de dispersion dans  le cas 

d’un réseau à une dimension. On constate d’une part que la branche optique s’étend dans un 

domaine de fréquences plus élevé que celui relatif à la branche acoustique et qu’il existe une 

bande interdite de fréquences d’autre part. 

 

                                                 
6
 La maille de Wigner-Seitz est une maille primaire du réseau cristallin, qui est construite comme la région de 

l'espace la plus proche d'un nœud du réseau que de n'importe quel autre nœud. 



Physique de l’émission électronique 

 56 

Dans le cas d’un réseau tridimensionnel, une branche comporte trois courbes : une dite 

longitudinale et deux dites transversales.  Ainsi dans un réseau tridimensionnel avec deux 

atomes ou plus dans la maille de Wigner-Seitz, il y aura une courbe acoustique longitudinale 

(LA), deux courbes acoustiques transversales (TA), une courbe optique longitudinale (LO) et 

deux courbes optiques transversales (TO). La Figure I-21 représente ces courbes de dispersion 

déterminées expérimentalement par Strauch et Dorner [STR-90] dans le cas du GaAs. 

 

ω(k)

k-π/a π/a0

Branche acoustique

Branche optique

ω(k)

k-π/a π/a0

Branche acoustique

Branche optique

 

Figure I-20 : Loi de dispersion pour une chaîne linéaire avec une maille diatomique de longueur a. La 

branche acoustique est la même que l’unique branche acoustique dans le cas d’une maille monoatomique 

de même dimension. 

 

 

Figure I-21 : Courbes de dispersion expérimentales de GaAs suivant 3 directions cristallographiques, 

extraite des travaux de Strauch et Dorner [STR-90]. 
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I.2.3.2.3.2. Processus d’interaction 

 

Deux processus peuvent se produire lors de l’interaction de l’électron avec un phonon. 

L’électron va soit absorber un phonon (absorption ou annihilation), soit en exciter un 

(excitation ou création). Cette interaction repose sur la conservation de l’énergie et de 

l’impulsion du système formé par l’électron et le phonon. La Figure I-22 illustre ces deux 

processus. 
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Figure I-22 : Schéma de la conservation du moment de l’interaction électron-phonon dans le cas : a) d’une 

excitation d’un phonon, b) d’une absorption d’un phonon. 

 

I.2.3.2.3.3. Formalismes : probabilité d’interaction 

 

Dans le traitement théorique de l’interaction d’un électron avec un phonon dans un 

solide, deux approximations sont souvent adoptées. La première considère que le mode 

longitudinal et les modes transverses sont distincts (c.-à-d. traitement séparé). La seconde 

approximation considère que les modes transverses sont négligeables pour les phonons 

optiques.  

I.2.3.2.3.3.1. Interaction avec un phonon optique longitudinal 

 

La collision d’un électron avec les phonons longitudinaux optiques a été décrite par 

Fröhlich en 1954 [FRÖ-54]. La probabilité d’interaction par unité de temps d’un électron 

d’énergie E0 avec un phonon optique longitudinal d’énergie ħωLO est donnée par l’expression 

suivante : 

 



Physique de l’émission électronique 

 58 












































0

0

0

2

0

2

11

11

2

*11

2

1

2

1

4

E

E
Log

E

m
N

e
P

LO

LO

LOLOLO

















,                (I-49) 

 

Les signes (±) se rapportent aux différents processus d’interaction, le signe (-) correspond au  

cas d’une absorption d’un phonon par l’électron et le signe (+) correspond au cas d’une 

excitation de phonon. Le terme NLO décrit la distribution de Bose de la population de phonons 

LO. m* est la masse effective de l’électron. Les termes ε et ε∞ représentent respectivement la 

constante diélectrique statique et optique
7
. Les valeurs de ħωLO sont de l’ordre du dixième 

d’eV. 

 

I.2.3.2.3.3.2. Interaction avec un phonon acoustique 

 

Les phonons acoustiques ont des énergies de l’ordre de quelques meV. Le transfert 

d’énergie est considéré comme négligeable lors de l’interaction d’un électron avec un phonon 

acoustique. Étant donné que l’énergie de ce phonon acoustique est négligeable, les cas 

d’absorption et d’excitation d’un phonon ne sont pas distingués. Cette interaction est 

considérée comme quasi-élastique et seul la déflexion qu’elle entraine est considérée. Sparck 

et co. [SPA-81] ont proposé une expression de la probabilité d’interaction par unité de temps 

entre un électron d’énergie E0 et un phonon acoustique. Cette expression a été modifiée par 

Bradford et Woolf [BRA-91] pour prendre en compte un écrantage coulombien : 
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7
 La constante diélectrique statique est la constante diélectrique à une fréquence suffisamment basse pour que 

l’équilibre soit maintenu alors que le champs électrique varie. La constante diélectrique optique est la constante 

diélectrique qui ne dépend que de la fréquence. 
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où kB est la constantes de Boltzmann et T la température du matériau. Εac représente le 

potentiel de déformation acoustique, A est le paramètre d’écrantage acoustique, ρ est la 

densité. Le terme EBZ désigne l’énergie de l’électron à la limite de la zone de Brillouin. Les 

termes NqBZ et ħωBZ représentent respectivement la population de phonon acoustique et leur 

énergie à la limite de la zone de Brillouin. 

 

I.2.4. Franchissement de la surface 
 

I.2.4.1. Énergie de la barrière de potentiel à la surface. 

 

À l’intérieur d’un réseau cristallin parfait, le potentiel U, est périodique et est défini 

comme la somme des contributions des différentes mailles primitives de Wigner-Seitz en 

chaque point de ce réseau. À l’interface vide/cristal, ce potentiel périodique est perturbé par la 

discontinuité du réseau due au déplacement léger de la position des ions à l’interface par 

rapport à leur position idéale dans le réseau de Bravais. La distribution des charges est 

également modifiée et présente une dissymétrie par rapport au réseau de Bravais. Ces 

altérations, notamment de la distribution de charges, sont très dépendantes de l’état de la 

surface. Il est cependant possible de définir un potentiel macroscopique qui traduit ce 

potentiel à la surface U0. Dans le cas d’un métal, ce potentiel est donné par WEU f 0 , 

avec Ef l’énergie de Fermi et W le travail de sortie. Pour un isolant, il est donné par 0U , 

avec χ l’affinité électronique. Ces deux configurations sont représentées sur la Figure I-23. 

 

Ainsi, tout électron émis a, par définition, franchi l’interface solide-vide, de même que tout 

électron incident a à franchir cette interface pour interagir avec le matériau. La traversée de la 

surface dans un sens comme dans un autre est conditionnée par la différence de potentiel U0, 

au niveau de l’interface matériau/vide. Selon le signe de cette différence de potentiel, 

l’énergie cinétique de l’électron va diminuer ou augmenter. Dans le cas où l’énergie initiale 

de l’électron est inférieure à U0, l’électron ne peut pas franchir la surface. 
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Figure I-23 : Schéma simplifié de la structure électronique d’un métal et d’un isolant. 

 

I.2.4.2. Loi de réfraction/réflexion 

 

Dans le cas du traitement classique du franchissement de la surface, la surface est 

assimilée à un plan, et la barrière de potentiel U0 est considérée comme uniforme dans ce 

plan. Ce traitement consiste à comparer l’énergie de l’électron incident avec celle de la 

barrière. À l’interface, la traversée de la surface d’un électron dans le matériau d’énergie E0 et 

d’angle d’incidence α0 par rapport à la surface obéit à une loi de réfraction donnée par : 

 

00100 sinsin   EUE .                (I-52) 

 

α1 désigne l’angle de sortie de l’électron dans le vide. Il en découle un angle limite αlim tel 

que : 
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Deux cas de figures peuvent se produire comme l’illustre la Figure I-24 : 

 lim0   , l’électron réfracté est émis dans le vide avec une énergie 001 UEE  . 

 lim0   , l’électron est réfléchi par la surface. Il poursuit sa trajectoire dans le matériau et 

son énergie est conservée. 
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Figure I-24 : Représentation schématique de l’interaction de l’électron, d’énergie E0 et de vecteur d’onde 

k0, avec l’interface matériau/vide. 

 

I.2.4.3. Probabilité de transmission 

 

Une approche complémentaire à basse énergie, est le traitement de la probabilité 

quantique de transmission de l’électron. En effet en mécanique quantique, contrairement au 

cas classique, une onde qui passe une barrière de potentiel a une probabilité non nulle d’être 

réfléchie même si son énergie est supérieure à la hauteur de cette barrière U0.  

Le traitement le plus simple est la résolution de l’équation de Schrödinger dans le cas d’une 

marche de potentiel carrée [COH-94] comme représenté sur la Figure I-25. L’expression de la 

probabilité de transmission T de l’onde incidente pour une énergie d’incidence Em supérieure 

à U0 et un angle d’incidence αm est donnée par l’expression suivante : 
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Le choix d’un tel potentiel carré n’étant pas conforme à la réalité physique, il existe d’autres 

formes de potentiel plus élaborées qui tiennent compte notamment de la perturbation de la 

distribution de charges de la cible par l’électron incident. Une marche de potentiel 

exponentielle (voir Figure I-26) est souvent utilisée : 
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où a est un paramètre qui définit la constante de décroissance de l’exponentielle. Ce potentiel 

présente l’avantage d’avoir une solution analytique [GOL-61] qui permet d’avoir accès à la 

probabilité de réflexion, et donc de transmission : 

 

  
  zz

zz

kka

kka
RT

,1,0

2

,1,0

2

sinh

sinh
11









,                (I-56) 

 

où k0,z est le module de la composante normale à la surface du vecteur d’onde de l’électron 

dans le matériau k0, et k1,z le module de la composante normale à la surface du vecteur d’onde 

de l’électron dans le vide k1. Ces deux modules sont données par : 
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Il existe d’autres modèles, plus réalistes, appelés modèles de la marche image [BAR–40, 

SAC-50, CUT-58] qui prennent en compte l’effet de polarisation du métal quand l’électron 

s’approche de sa surface. En effet, l’électron en s’approchant du métal, crée une charge image 

positive et modifie la marche. Cette marche image (voir Figure I-27) ne dispose pas d’une 

solution analytique et engendre un traitement numérique complexe de l’équation de 

Schrödinger pour déterminer la réflectivité. Une des méthodes les plus puissantes pour 

résoudre cette équation dans ce cas reste la méthode dite « propagation matrix method » 

[LEV-03]. 
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Figure I-25 : Schéma de l’interaction de l’électron  avec une marche de potentiel carrée U0 lorsque son 

énergie  est supérieure à U0. 
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Figure I-26 : Schéma de l’interaction de l’électron  avec une marche de potentiel exponentielle  U0 lorsque 

son énergie  est supérieure à U0. 
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Figure I-27 : Schéma de l’interaction de l’électron  avec une marche de potentiel de Bardeen [BAR-40] U0 

lorsque son énergie  est supérieure à U0. 
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I.3. Aspects phénoménologiques 
 

Le phénomène d’émission électronique désigne l’émission d’électrons par un matériau  

bombardé par un flux de particules et en particulier les électrons. À chaque électron émis 

correspondent  une énergie et une direction d’émission. L’étude du  phénomène d’émission 

électronique se fait principalement à travers trois grandeurs caractéristiques de la population 

des électrons émis :  

 

 Le rendement d’émission qui représente le rapport entre la population d’électrons émis et 

la population d’électrons injectés.  

 La distribution énergétique qui représente la population des électrons émis en fonction de 

leur énergie.  

 La distribution angulaire qui représente la population des électrons émis en fonction de 

leur angle de diffusion.  

 

I.3.1. Rendement d’émission 
 

Par définition, le rendement d’émission électronique dit total, noté , est le rapport entre 

la population d’électrons émis et la population d’électrons injectés. Le rendement  est le 

résultat de la contribution de trois populations d’électrons. La population d’électrons  

rétrodiffusés, correspondant au coefficient de rétrodiffusion η, la population d’électrons du 

matériau qui ont été excités et qui sont émis, donnant le rendement d’émission secondaire 

vraie δ, et enfin la population d’électrons incidents réfléchis par la surface, qui donne le 

coefficient de réflexion noté R. Le rendement total peut ainsi s’écrire : 

 

R  .                (I-58) 

 

Cette écriture incluant le coefficient R reste valable dans le domaine des basses énergies car la 

population des électrons réfléchis est négligeable pour des énergies d’incidence supérieures à 

quelques dizaines d’eV. 
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I.3.1.1. Variation du rendement d’émission en fonction de l’énergie 

d’incidence 

 

L’allure typique du rendement total, de rétrodiffusion et d’émission secondaire vraie en 

fonction de l’énergie d’incidence E0 est représentée sur la Figure I-28. Le rendement 

d’émission secondaire vraie δ croit jusqu’à atteindre un maximum δm puis décroit lentement. 

Le rendement de rétrodiffusion η , dont les valeurs sont bien plus faibles que celles de δ 

(excepté aux basses énergies), présente une faible variation en fonction de l’énergie 

d’incidence. Le taux d’électrons réfléchis, également représenté sur la figure I-27, ne devient 

significatif qu’aux très basses énergies. La courbe (E0) a une allure  principalement 

gouvernée par la variation du rendement d’émission secondaire vraie et présente deux points 

particuliers pour lesquels  = 1 et dont les abscisses, ECI et ECII, sont appelés énergies 

critiques ou « crossover ». 

 

La variation du rendement d’émission secondaire vraie est expliquée par une compétition 

entre le nombre d’électrons générés et la profondeur à laquelle ces électrons sont générés. 

L’augmentation de l’énergie primaire E0 engendre une augmentation de la profondeur de 

pénétration maximale zmax des électrons incidents selon une loi de la forme : 

 
nECz 0max                  (I-59) 

 

où C est une constante dépendante du matériau et  35,3,1n  selon Kanaya et Kawakatsu 

[KAN-72]. En concomitance de cet accroissement de zmax, l’augmentation de l’énergie 

d’incidence E0 entraine un accroissement du nombre d’électrons mis en mouvement dans le 

volume d’interaction. Ce nombre d’électrons N peut être évalué approximativement par une 

approche simple fondée sur la loi de perte constante [SEI-83] : 

 

E
E

N 0                 (I-60) 

 

où E  est l’énergie moyenne nécessaire pour mettre en mouvement un électron du matériau. 

Ainsi dans un domaine d’énergie d’incidence où E0 est inférieure à Em (c.-à-d. abscisse 

donnant un rendement maximal), les N électrons sont mis en mouvement dans une profondeur 

faible et leur probabilité de sortie reste grande dans ce domaine d’énergie. Le rendement δ 

croit jusqu’à atteindre sa valeur maximale δm. En revanche, dans le domaine énergétique E0 

>> Em, N suit l’augmentation de E0 mais les électrons secondaires sont générés dans un 
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volume croissant avec zmax (ou nE0 ) et les seuls secondaires susceptibles de sortir proviennent 

essentiellement d’une couche superficielle d’épaisseur r (sensiblement égale à trois fois la 

longueur d’atténuation λ), bien inférieure à zmax , ce qui entraîne une décroissance de δ de la 

forme 1

0

nE  [CAZ-06]. 
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Figure I-28 : Tracé schématique du rendement d'émission électronique total  et ses différentes 

contributions. 

 

À très basse énergie, le comportement du rendement d’émission est mal connu. Des travaux 

dans ce domaine d’énergie apportent des réponses contradictoires avec un rendement total 

dont la valeur est comprise entre 0 et 1 quand E0 tends vers zéro, [BRO-69] et [CIM-04]. 

L’objet de cette thèse est d’apporter des éléments de réponse sur le comportement du 

rendement dans cette gamme d’énergie. 

 

I.3.1.2. Variation angulaire du rendement d’émission 

 

L’allure classique de l’évolution du rendement, ici le rendement d’émission secondaire 

vraie δ, en fonction de l’angle d’incidence Θ est illustré par les mesures effectuées par Shih et 

co. [SHI-97] sur une cible de molybdène représentés sur la Figure I-29. L’angle d’incidence Θ 

est mesuré par rapport à la normale à la surface comme illustré dans l’encart de cette Figure 

I-29. En comparant la profondeur maximale de pénétration des électrons primaires, zmax, à la 

profondeur maximale d’échappement des électrons secondaires, r, (définie à partir de la 

relation de la probabilité pour un électron secondaire généré à la profondeur z d’atteindre la 
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surface et d’être émis  zP  exp5,0  donnée par Lin et Joy [LIN-05] tel que e
-3 

~ 5%, 

donc sensiblement égale à trois fois la longueur d’atténuation λ), les évolutions de δ en 

fonction de E0 et de l’angle Θ peuvent être qualitativement expliquées. 

Dans l’intervalle énergétique, E0 << Em, pour lequel l’émission secondaire est limité à la 

faible pénétration des électrons incidents (les électrons secondaires quittent l’échantillon sans 

atténuation) δ est insensible à l’angle d’incidence (topographie). Dans le domaine énergétique 

E0 >> Em, l’accroissement de l’angle d’incidence, Θ, a essentiellement pour effet de réduire 

zmax (comme ~ zmaxcos
p
 Θ avec 1< p <1,5) donc d’accroître le nombre de secondaires générés 

dans l’épaisseur utile r. Le résultat est une dépendance angulaire correspondant 

approximativement à δ(Θ) ~ δ(0)/cos
p
 Θ. 

La Figure I-30 représentant les volumes d’interactions où se déroulent les cascades 

électroniques illustre l’ensemble de ces considérations. À basse énergie, E0 << Em, le volume 

d’interaction ne varie pas, sa forme est indépendante de l’angle d’incidence. La quantité 

d’électrons qui peuvent être émis ne change pas, le rendement ne varie pas. Pour des énergies 

de l’ordre de Em ou supérieure, le volume d’interaction change avec l’angle d’incidence du 

faisceau incident. Le volume se rapproche de la surface, cela augmente le nombre d’électrons 

qui peuvent être émis et donc le rendement. L’optimisation du nombre d’électrons secondaires 

générés se fait dans la partie centrale, E0 ~ Em où leur atténuation est faible, ce qui explique 

également l’accroissement de Em et de δm avec l’angle d’incidence Θ. 
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Figure I-29 : Rendement démission secondaire vrai δ mesuré pour une cible de molybdène à incidence 

variable par Shih et co. [SHI-97]. 
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Figure I-30 : Schéma des volumes d’interactions aux incidences normale et oblique pour les trois 

domaines énergétiques indiqués. 

 

I.3.2. Distribution énergétique 
 

L’allure classique de la distribution énergétique N(E) des électrons émis par le matériau 

soumis à un faisceau d’électrons, bien connue depuis les travaux de Harrower [HAR_56], est 

représentée sur la Figure I-31. Nous rappelons ci-dessous son interprétation en la divisant en 

trois domaines : 
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Figure I-31 : Forme générale de la distribution énergétique de l’ensemble des électrons émis par la cible 

sous irradiation électronique à une énergie E0 

  

 Le domaine I est caractérisé par un pic étroit à l’énergie E0 des électrons primaires. C’est 

le domaine des électrons réfléchis par la surface, des électrons rétrodiffusés par le 

matériau qui ont subi des pertes d’énergie inférieures à la fraction d’eV. L’étude de la 



Physique de l’émission électronique 

 69 

diffraction des électrons lents (LEED) pour la détermination de la structure de surface 

s’effectue dans ce domaine. 

 

 Le domaine II est constitué d’un fond continu correspondant aux électrons rétrodiffusés 

inélastiquement et d’une série de pics. Dans ce domaine, les pics peuvent être séparés en 

deux populations : les pics liés à l’énergie primaire E0 et les pics indépendants de cette 

énergie primaire. La première population englobe les pics qui jouxtent le domaine I et ont 

une position fixe par rapport à ce dernier. Ils correspondent aux pertes caractéristiques 

subies par les électrons du faisceau primaire dans la cible par suite d’interactions soit 

individuelles (transitions interbandes), soit collectives (excitation des plasmons). La 

seconde population de pics situés dans une partie d’énergie plus faible par rapport à E0 est 

caractéristique de la cible et de ses impuretés. Ce sont les pics Auger résultant d’une 

réorganisation non radiative des couches profondes des atomes de la cible suite à une 

excitation. 

 

 Le domaine III est considéré comme celui des électrons secondaires vrais. Par convention 

la limite supérieure de ce domaine est fixée à 50 eV. En effet, bien que certains électrons 

secondaires puissent sortir de l'échantillon avec une énergie supérieure à 50 eV et que 

certains rétrodiffusés peuvent sortir avec une énergie inférieure à 50 eV, leur nombre est 

en revanche relativement faible et le seuil de 50 eV est donc un seuil raisonnablement 

correct pour distinguer les deux populations d'électrons émis par l'échantillon lorsque 

l’énergie d’incidence est très supérieure à 50 eV. Ce domaine peut également présenter 

des singularités en liaison avec la structure électronique du solide (dues aux plasmons de 

volume et de surface). Ces singularités ont été mises en évidence aussi bien par 

l’expérience [EVE-76, PIL-76] que par le calcul [QUI-62]. 

 

La distribution énergétique peut être décrite de manière analytique dans le cas des métaux, 

notamment par l’utilisation de l’expression établie par Chung et Everhart [CHU-77] :  

 

   

 4

0,

F

F

EE

EEa

dE

EEdN







,                (I-61) 

 

où N(E,E0) est le nombre d'électrons émis ; E est l'énergie des électrons émis ; a est une 

constante de proportionnalité fonction du matériau ; E0 est l'énergie du faisceau incident ; EF 
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est l’énergie de Fermi et φ le travail de sortie. Henke et co. [HEN-79] ont apporté pour les 

isolants une légère modification à ce model par l’introduction de l’affinité électronique de 

l’isolant. 

 

Pour les métaux, la distribution des secondaires vrais se présente sous la forme d’un pic dont 

la position du maximum se situe vers 2 eV et dont la largeur à mi-hauteur est généralement 

inférieure à 10 eV [SCH-72]. La largeur à mi-hauteur pour les isolants est plus faible que celle 

des métaux [DIE-60]. La Figure I-32 illustre ce propos en comparant, selon Bouchard et 

Carette [BOU-80], des distributions typiques d’un métal et d’un isolant. Il est à noter dans le 

cas des métaux que l’augmentation du travail de sortie entraine un étalement du pic.Il 

provoque une diminution de l’intensité du pic et une augmentation de sa largeur à mi-hauteur 

[DIN-96]. 

Notons que le rendement d’émission secondaire « vraie » est déduit de l’expression (I-61) par 

l’intégration suivante : 
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Figure I-32 : Distribution énergétique des électrons secondaires « vrais » des matériaux isolants et 

métalliques d’après [BOU-80]. 
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I.3.3. Distribution angulaire 
 

Le traitement de la distribution angulaire des électrons se fait généralement en séparant 

les électrons rétrodiffusés et les électrons secondaires vrais. Ces deux populations d’électrons 

présentent des lobes d’émissions ayant des formes différentes. Dans le cas de solides 

cristallins ces lobes sont caractéristiques des axes de symétrie du réseau de bravais de ses 

solides [BUR-60]. 

L’émission angulaire dépend de la probabilité de transmission des électrons secondaires à 

l’interface matériau/vide faisant intervenir une loi de réfraction identique à celle donnée par 

l’expression (I-52): 

 

 sinsin KS EE  .                (I-63) 

 

Avec EK et ES les énergies cinétiques respectivement de l’électron dans le vide et dans la 

cible. Les termes α et β sont respectivement les angles (par rapport à la normale) d’émission 

et d’incidence. Dans le cas d’un isolant  KS EE  et dans le cas d’un métal 

WEEE fKS  . χ est l’affinité électronique de l’isolant, W le travail de sortie du métal et 

Ef son énergie de Fermi. 

 

I.3.3.1. Distribution angulaire des électrons secondaires 

 

La distribution angulaire des électrons secondaires présente une forme proche d’une 

distribution lambertienne, c.-à-d. uniforme, (voir Figure I-33). Seuls les électrons qui 

attaquent la surface avec un angle d’incidence inférieure à l’angle limite αlim (expression (I-

63)) peuvent être émis, comme indiqué sur la Figure I-33. Les électrons secondaires étant 

considérés comme de très faible énergie (E <= 50 eV), cet angle limite peut être très 

contraignant et peut influer sur la forme du lobe. La distribution angulaire des électrons 

secondaires présente une faible dépendance envers l’angle d’incidence du faisceau d’électrons 

primaires. L’écart par rapport à une distribution uniforme s’explique en partie par l’état de 

surface de la cible. Cette surface peut présenter des rugosités, des imperfections et des 

impuretés qui vont modifier l’angle de sortie de l’électron par rapport à une surface plane 

mais également la marche de potentiel de cette surface. La modification de cette dernière 
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entraine la modification de la probabilité quantique de transmission de l’électron au passage 

de la surface [CAZ-06] et par conséquent celle de la distribution angulaire.  
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Figure I-33 : Représentation schématique de l’émission angulaire des électrons secondaires vrais. La 

courbe hachurée représente une distribution lambertienne, d’après [CAZ-11].  

 

 

I.3.3.2. Distribution angulaire des électrons rétrodiffusés 

 

La distribution angulaire des électrons rétrodiffusés présente la forme d’un lobe (voir 

Figure I-34). Seuls les électrons qui attaquent la surface avec un angle d’incidence inférieur à 

l’angle limite αlim (expression (I-63)) peuvent être émis, comme indiqué sur la Figure I-34. 

Pour des énergies d’incidence très élevées, cet angle limite devient négligeable. Des travaux 

expérimentaux comme ceux de Berger et Niedrig [BER-99] ou ceux de Wagner et co. [WAG-

05] montrent une forte dépendance de la forme du lobe d’émission vis-à-vis de l’angle 

d’incidence du faisceau d’électrons. Ainsi à incidence normale, l’orientation du lobe est dans 

la direction de la normale, tandis qu’à incidence oblique, le lobe présente une orientation 

directement lié à l’angle d’incidence du faisceau d’électrons avec, à haute énergie (>> keV), 

un comportement spéculaire. 
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Figure I-34 : Représentation schématique de l’émission angulaire des électrons rétrodiffusés : en trait 

plein à incidence normale, en trait hachuré à incidence oblique, d’après [BER-99]. 
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CHAPITRE II. Simulation Monte-Carlo de 

l’émission électronique dans l’Aluminium 
 

II.1. Introduction 
 

Cette étude porte sur l’aluminium pour deux raisons majeures. Premièrement c’est une 

substance pour laquelle l’approximation d’électrons libres est justifiée par sa structure 

électronique. Les électrons faiblement liés de la couche électronique M sont distinguables des 

électrons de la couche K et L. Ainsi on peut considérer la cible d’aluminium comme une 

distribution aléatoire d’ions Al
3+

 dans un milieu d’électrons hautement délocalisés. 

Deuxièmement, c’est une substance qui a fait l’objet de nombreuses études théoriques et 

expérimentales, tout du moins dans un domaine d’énergie allant de la centaine d’eV à 

plusieurs dizaines de MeV. Ainsi les résultats obtenus dans une partie du domaine d’énergie 

que nous souhaitons étudier (de quelques eV à quelques keV), pourront être confrontés aux 

données de la littérature et validés. La simulation de l’émission électronique induite dans une 

cible d’aluminium soumis à l’impact d’un faisceau d’électrons incidents de basse énergie est 

effectuée par la méthode Monte-Carlo (MC). Cette simulation a pour objectif de générer des 

données liées aux électrons émis par le matériau et qui permettant de transcrire les aspects 

phénoménologiques de l’émission électronique. 

La mise en œuvre des simulations Monte-Carlo nécessite la connaissance des sections 

efficaces différentielle et totale rattachées à la description de tous les événements élémentaires 

affectant le transport de l’électron dans la cible. Les résultats de ces simulations dépendront 

donc de la qualité des sections efficaces utilisées et du soin avec lequel elles seront évaluées 

puis échantillonnées. On cherchera alors à calculer puis échantillonner les sections efficaces 

qui sont reconnues actuellement comme étant les meilleures et les plus valables dans le 

domaine d’énergie qui nous intéresse. 

Ainsi, avant de présenter les résultats proprement dits des simulations, un bref rappel du 

principe de la méthode MC est donné, suivi d’une description des principales méthodes 

mathématiques d’échantillonnage associées. La méthode MC étant appliquée à la simulation 

de trajectoires d’électrons dans un matériau, nous présenterons les deux méthodes classiques 

de simulation de ces trajectoires ainsi que les modèles d’interactions que nous avons 

sélectionnés dans le cas de l’aluminium pour des énergies d’incidence allant de quelques eV à 
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quelques keV. Les raisons de notre sélection et la stratégie d’implémentation de ces modèles 

seront ensuite explicitées. 

Pour finir ce chapitre, les modèles adoptés seront validés en calculant le libre parcours moyen 

inélastique et le pouvoir d’arrêt. Ces deux caractéristiques du matériau seront confrontées 

aussi bien à des données expérimentales qu’aux résultats de simulations disponibles dans la 

littérature. 

 

 

II.2. Simulation de trajectoires électroniques dans un 

matériau par la méthode Monte-Carlo 
 

C’est dans les années 60 que les premières simulations par méthode de Monte-Carlo 

appliquées au domaine de l’émission électronique ont vues le jour. On les doit en particulier à 

Green [GRE-63], Van Roosbroeck [VAN-65], Llacer et Garwin [LLA-69] et Shimizu et 

Murata [SHI-71]. Pour une liste plus exhaustive, le lecteur pourra se reporter aux  travaux de 

revue de Cailler et Ganachaud [CAI-90], ainsi que celui de Dubus et co. [DUB-93]. Dans ces 

travaux, des approches très simplifiées ont été proposées car à l’époque les performances des 

calculateurs, tant en vitesse de calcul qu’en capacité mémoire, étaient limitées. Il s’agit 

essentiellement de l’approche de diffusion simple et celle de diffusion multiple qui  

considèrent comme aléatoire qu’un seul processus : la diffusion élastique. Ce processus est à 

l’origine de l’essentiel de la déflexion des trajectoires électroniques dans la matière et de la 

forme générale du volume d’interaction des électrons. Le processus inélastique quant à lui, est 

responsable de la perte d’énergie des électrons au cours de leur cheminement dans la cible et 

donne lieu principalement à des diffusions aux petits angles, ce qui permet de négliger son 

influence sur la forme générale du volume d’interaction. À partir des années 80-90, des 

approches plus rigoureuses ont commencé à émerger grâce, notamment, aux travaux de 

Reimer et co. [REI-84], de Salvat et co. [SAL-93] ou encore de Murata et co. [MUR-95]. En 

effet une grande rigueur est exigée pour décrire les phénomènes physiques qui interviennent 

lors de l’interaction des électrons avec la matière et pour prendre en compte les différentes  

interactions individuelles. 
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II.2.1. Méthode Monte-Carlo et méthodes d’échantillonnage 

II.2.1.1. Principe général de la méthode Monte-Carlo 

 

La méthode Monte-Carlo est un outil mathématique qui permet de résoudre des 

problèmes probabilistes. Elle consiste en l’utilisation de nombres aléatoires afin de simuler les 

processus physiques aléatoires. Dans notre cas ces processus aléatoires sont des interactions 

électron-matière. D’un point de vue mathématique, il s’agit d’établir une relation biunivoque 

entre les éléments X et Y telle que :  

 

     


X Y

dyygdxxf ,                (II-1) 

 

où f(x) est la densité de probabilité qui décrit la distribution de la variable x qui représente un 

processus physique aléatoire. Le terme g(y) représente la densité de probabilité qui décrit la 

distribution de nombre aléatoires y. 

On simule g(y) en tirant au hasard des nombres équirépartis entre 0 et 1. Si R est l’un de ces 

nombres, la relation (II-1) donne : 

 

    RYdyygdxxf
X Y

  
.                (II-2) 

 

La variable X qui représente un processus physique est donnée par : 

 

 RFX 1 .                (II-3) 

 

Le terme F
-1

 représente la fonction inverse de la fonction de distribution cumulative F(x) de 

f(x). Cette relation est une relation d’échantillonnage. Elle fait correspondre à un nombre 

aléatoire R, uniformément réparti entre 0 et 1, la variable X. Il existe plusieurs méthodes 

d’échantillonnage qui peuvent être appliquées pour déterminer une valeur de X. Nous allons 

présenter succinctement trois méthodes d’échantillonnage utilisées lors de nos simulations. 
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II.2.1.2. Méthodes d’échantillonnage 

II.2.1.2.1. Méthode directe 

 

Cette méthode d’échantillonnage, efficace, consiste à utiliser la relation (II-3). Pour 

chaque nombre aléatoire R tiré, on détermine la valeur de la variable X qui correspond au 

phénomène physique aléatoire considéré. L’application de la méthode directe n’est possible 

que si on peut intégrer analytiquement la fonction f(x) et que la fonction F(x) est inversible. 

Cette méthode a été appliquée à chaque fois que cela était possible. Cependant les 

formalismes utilisés pour décrire les nombreux processus physiques  étudiés rendent souvent 

l’intégration analytique ou l’inversion très complexe voire impossible. D’autres méthodes 

d’échantillonnage plus adaptées  ont été alors employées. 

 

II.2.1.2.2. Méthode du rejet 

 

La plus « expérimentale » et basique des méthodes qui a été utilisée est la technique du 

rejet établie par J. Von Neumann [VON-51]. Si f(x) est définie sur l’intervalle [a,b] et si A est 

le plus grand réel possible tel que  bax ,  on ait   1 xfA , alors on détermine des 

couples de nombres aléatoires indépendants R1 et R2 jusqu’à ce que l’on satisfasse la relation 

suivante : 

 

  12 RabafAR  ,                (II-4) 

 

Une fois le couple déterminé la valeur X de la variable échantillonnée est : 

 

1)( RabaX  ,                (II-5) 

 

II.2.1.2.3. Méthode stratifiée 

 

La méthode stratifiée est appliquée quand la densité de probabilité f(x) n’est pas connue 

analytiquement ou sa forme est très complexe à calculer. Dans ce cas, l’utilisation de 

l’échantillonnage direct est impossible et la méthode du rejet peut conduire à une efficacité 

très faible (c.-à-d. une augmentation significative du temps de calcul pour obtenir une seule 

variable). La mise en œuvre de la méthode stratifiée, suppose que la densité de probabilité f(x) 
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soit  connue en n + 1 points xi et que cette densité soit définie sur l’intervalle [a,b], voir Figure 

II-1. Les points xi sont choisis afin de pouvoir assimiler f(x) à une droite entre deux points 

consécutifs. Ils doivent être assez nombreux pour ne pas altérer l’information sur la densité de 

probabilité. Dans ces conditions, il est alors possible d’échantillonner une valeur X de densité 

f(x) avec deux nombres aléatoires indépendants R1 et R2 et en déterminant i tel que : 
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1

1
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l AARA .                (II-6) 

 

Le terme Al est donné par l’expression suivante : 

 

      lllll xfxfxxA   11 .                (II-7) 

 

La valeur de X, qui représente le phénomène physique, sera alors : 
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 ,                (II-8) 

 

où les termes α, β, γ sont définis de la manière suivante : 
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Un choix intelligent des xi permet d’avoir une très bonne efficacité avec cette méthode 

d’échantillonnage car les rejets sont évités. En effet, on augmente le nombre de points dans 

les zones où la densité de probabilité f(x) varie rapidement et on prend un nombre restreint de 

points lors d’une variation faible de f(x). 
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Figure II-1 : Densité de probabilité f(x) découpée en n segments quasi-linéaires. 

 

II.2.2. Simulation Monte-Carlo d’une trajectoire 

électronique 
 

Nous allons décrire les deux principales démarches habituellement suivies pour simuler 

la trajectoire d’un électron dans un matériau donné. Il s’agit de la diffusion simple et de la 

diffusion multiple. 

 

II.2.2.1. Principe de la diffusion simple  

 

La diffusion simple peut être abordée selon deux méthodes différentes considérant 

respectivement les pertes continues et la cascade d’électrons. Ces deux méthodes ont vu le 

jour  suite aux différentes évolutions dans les capacités de calcul des ordinateurs. La méthode 

des pertes continues a été développée dans les années 60, tandis que celle de la cascade 

électronique est plus récente. 

 

II.2.2.1.1. Diffusion simple par pertes continues 

 

Concernant cette approche, le problème est abordé de la façon suivante : 

 

 La seule variable aléatoire est l’angle polaire de diffusion élastique θ. Cet angle est tiré 

entre 0 et π suivant une loi de distribution définie par la section efficace différentielle de 
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diffusion élastique    dd e  alors que la composante azimutale φ est tirée dans un 

ensemble d’angles uniformément distribués entre 0 et 2π. 

 

 La perte d’énergie résultant des interactions inélastiques, supposée continue au cours 

d’une étape élémentaire de la trajectoire, est évaluée à l’aide d’une loi  de perte moyenne 

d’énergie (loi de Bethe par exemple [BET-30]) ou celle de Joy et Luo [JOY-89] qui 

permet d’éviter la divergence de la loi de Bethe à basse énergie. Notons que l’utilisation 

de ces lois revient à omettre le caractère discret des pertes d’énergie que subit l’électron 

incident lors de son parcours dans la cible. 

 

 Soit on néglige la contribution des interactions inélastiques dans la diffusion des 

trajectoires, soit on en tient compte en corrigeant la section efficace de diffusion élastique 

par le facteur de Fano [FAN-47]. Ce facteur ne devient significatif que pour des atomes 

légers (faible numéro atomique). 

 

La simulation d’une trajectoire s’effectue en découpant celle-ci en étapes. La longueur d’étape 

est définie à partir du libre parcours moyen entre chocs élastiques successifs :  ee n  1 , 

où n est la densité atomique et σe la section efficace élastique. Étant donné que le nombre 

effectif de chocs diffusants par unité de longueur suit une loi de type Poisson, il est aisé 

d’échantillonner la longueur d’étape le entre deux chocs successifs (libre parcours élastique), 

autour du libre parcours moyen élastique λe, par tirage d’un nombre aléatoire R uniformément 

réparti dans l’intervalle ]0,1] et par l’application de la relation  Rl ee log   (voir .Annexe 

A). 

La trajectoire électronique va ainsi être une succession d’interactions élastiques  avec une 

perte d’énergie continue au cours du déplacement. L’électron se déplacera jusqu’à ce que son 

énergie atteigne une énergie seuil Eseuil fixée pour arrêter la simulation, comme l’illustre la 

Figure II-2. Cette énergie peut être définie à 0 eV ou à une énergie en-deçà de laquelle 

l’électron ne peut être émis, ou encore à l’énergie prise par convention pour distinguer 

électrons rétrodiffusés et secondaires : 50 eV. 

Cette approche a l’avantage de la simplicité et d’une faible exigence en ressources mémoires. 

En effet, le traitement des pertes d’énergies comme continues permet d’éviter de traiter 

individuellement les interactions inélastiques. En revanche, elle présente l’inconvénient de ne 

pas considérer l’excitation des électrons du matériau. 
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Figure II-2 : Schéma de la stratégie de diffusion simple par pertes continues. 

 

II.2.2.1.2. Diffusion simple par cascade électronique 

 

Dans une stratégie de diffusion simple par cascade électronique, contrairement à la 

diffusion par pertes continues, les interactions inélastiques sont traitées de la même manière 

que l’interaction élastique. Ce traitement individuel permet de considérer la mise en 

mouvement d’électrons du matériau là où chaque interaction inélastique  a lieu. La trajectoire 

électronique est décrite par une succession d’étapes définies par le libre parcours entre 

interactions successives.  

Si à chaque type d’interaction, parmi les i interactions possibles, est associé un libre parcours 

moyen λj ,le libre moyen total λtot est tel que : 

 




 

i

j

jtot

1

11  ,                (II-12) 

 

La sélection de l’interaction p qui va avoir lieu s’effectue à l’aide d’un nombre aléatoire R 

équiréparti entre 0 et 1, de la manière suivante : 
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Une fois l’interaction p sélectionnée, on peut alors calculer  un libre parcours lp  en utilisant la 

relation d’échantillonnage suivante : 

 

 Rl pp log  ,                (II-14) 

 

où λp est le libre parcours moyen de l’interaction p. 

 

Le tirage des angles de diffusion polaire et azimutal associé à chaque type d’interaction 

(élastique ou inélastique) suit une  procédure similaire à celle d’une interaction élastique. En 

effet, l’angle polaire de diffusion θ est tiré entre 0 et π suivant une loi de distribution définie 

par la section efficace différentielle de diffusion    dd  de l’interaction considérée alors 

que l’angle azimutal φ est tirée dans un ensemble d’angles uniformément distribués entre 0 et 

2π. 

En ce qui concerne les interactions inélastiques, la perte d’énergie ħω que subit l’électron 

incident d’énergie E est tirée entre 0 et E-Ef suivant une loi de distribution définie par la 

section efficace de diffusion     dd . Cet intervalle de tirage obéit au principe 

d’exclusion de Pauli. En effet, l’électron incident après interaction ne doit pas tomber dans la 

mer de Fermi soit E-ħω ≤ Ef ou encore ħω ≥ E-Ef. 

Lors d’une interaction inélastique, la mise en mouvement d’un électron du matériau est traitée 

en tenant compte de son énergie cinétique et de sa quantité de mouvement initiale 

L’application de la conservation de l’énergie et de la quantité de mouvement permet de 

définir son énergie et sa direction d’émission après l’interaction inélastique. La trajectoire de 

l’électron mis en mouvement est à son tour simulée par interactions successives, de la même 

manière que l’électron qui l’a mis en mouvement. Ces trajectoires prennent fin quand  

l’énergie seuil, Eseuil , est atteinte comme l’illustre la Figure II-3. 

 

La grande quantité de calcul mis en œuvre dans cette approche, pour simuler une trajectoire 

électronique, pourrait constituer un inconvénient. Toutefois ce dernier reste moins 

contraignant grâce à  la puissance de calcul des machines dont nous disposons actuellement.  

L’avantage de l’approche de diffusion simple par cascade électronique est de permettre une 

meilleure description des processus physiques mis en jeu au cours du déplacement des 
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électrons dans le matériau. Nombreux sont les programmes ayant adopté cette démarche, il 

s’agit notamment de PENELOPE [SAL-03], GEANT4 [SUL-03] ou CASINO [HOV-97]. 
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Figure II-3 : Schéma de la stratégie de la diffusion simple par une cascade électronique. 

 

II.2.2.2. Principe de la diffusion multiple. 

 

Dans cette approche, on ne considère comme aléatoires que les chocs élastiques. 

Cependant pour décrire la trajectoire, une longueur d’étape fixe est déterminée arbitrairement 

en divisant le parcours maximum de l’électron en un nombre réduit de segment égaux 

(typiquement 50). Au cours d’une étape, un électron d’énergie E subit en moyenne m chocs 

élastiques. Ce nombre m est donné par la section efficace totale de diffusion élastique. Ainsi 

pour obtenir la fonction de répartition de l’angle de diffusion multiple résultant de p chocs 

successifs au cours d’une telle étape et distribués selon une loi de Poisson de paramètre m, on 

utilise la méthode de Goudsmit et Saunderson [GOU-40]. Cette méthode consiste à convoluer 

les sections efficaces différentielles de diffusion multiple qui sont décomposées en polynômes 

de Legendre. Cependant, la fonction de répartition de l’angle de diffusion n’a plus une forme 

mathématique simple pour espérer réaliser analytiquement un tirage direct de l’angle de 

diffusion. Le tirage se fait alors à partir d’un ensemble d’angles équiprobables préalablement 

construit par échantillonnage de la fonction de répartition. 

Dans cette approche, avant d’entreprendre la simulation des trajectoires, des calculs 

préliminaires sont nécessaires : 
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 Calcul du parcours maximum de l’électron incident, définition du nombre d’étapes et 

calcul de la longueur d’étape 

 

 Calcul des énergies moyennes d’étapes, des sections efficaces de diffusion élastiques et du 

nombre moyen de chocs correspondants. La perte est calculée en utilisant une loi de 

ralentissement telle que celle de Bethe [BET-30]. 

 

 Calcul de la fonction de distribution de l’angle de diffusion « multiple » pour chaque étape 

et création d’un tableau d’angles équiprobables pour chacune. 

 

Bien que ces calculs préliminaires prennent un certain temps, le temps de calcul pour une 

simulation donnée, par rapport à la diffusion simple, est considérablement réduit. Toutefois, 

les résultats des calculs préliminaires, peuvent être réutilisés pour une simulation portant sur 

les mêmes éléments chimiques à une même énergie primaire. Actuellement, la puissance des 

calculateurs est telle qu’on préfère revenir à l’approche de diffusion simple  qui ne présente 

pas certains inconvénients de la diffusion multiple, en particulier son manque de résolution 

spatiale dû à une longueur plus importante des segments de trajectoires. Dans le cas par 

exemple d’une incidence très oblique voire rasante du faisceau, cet inconvénient peut 

conduire à des d’erreurs significatives dans les résultats.  

 

II.2.3. Notre approche de la simulation Monte-Carlo des 

trajectoires électroniques 
 

Actuellement l’approche de diffusion simple par cascade électronique constitue un outil 

presque routinier d’exploration, de compréhension voire de traitement de problèmes délicats 

concernant les interactions électron-matière. Le traitement individuel de chaque interaction 

nous permet d’avoir une description précise des mécanismes physiques mis en œuvre dans la 

cascade électronique. Cette approche a été alors adoptée avec tout de même une petite 

modification dans la façon de sélectionner l’interaction. Dans cette partie  nous définirons en 

outre les conventions utilisées dans nos simulations et nous présenterons l’algorithme associé 

à notre approche. 
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II.2.3.1. Mode de sélection de l’interaction 

 

Nous avons choisi de déterminer l’interaction par un biais différent de celui présenté 

dans la section II.2.2.1.2. Après avoir tiré un libre parcours pour chaque interaction à l’aide de 

l’expression (II-14), nous comparons les libres parcours obtenus. Le libre parcours le plus 

court correspondant à l’interaction qui se produit la première, est  sélectionné. La Figure II-4 

illustre schématiquement une sélection d’interaction parmi un choix de 4 types d’interactions 

différentes noté a, b, c et d. Pour chaque interaction est calculé respectivement le libre 

parcours la, lb, lc et ld. Le libre parcours lc est le libre parcours le plus court, c’est donc 

l’interaction c qui sera retenue. 

Ce mode de sélection engendre des interactions identiques au mode de sélection classique. 

Cependant, il présente l’avantage de pouvoir traiter de manière similaire des interactions 

définies par des probabilités d’interactions et des évènements non probabilistes, notamment le 

franchissement de la surface. Ce dernier cas est traité habituellement en faisant un test 

d’arrivée de l’électron à la surface (z=>0) alors que dans notre étude, il est affecté d’un libre 

parcours simulé en calculant la distance à parcourir pour atteindre la surface. 

Autrement dit, cette distance est considérée comme le libre parcours de l’interaction avec la 

surface et comparé aux libres parcours des autres interactions. L’opération est équivalente 

mais permet de traiter le passage de la surface comme les autres interactions. 
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Interaction
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InteractionInteraction
 

Figure II-4 : Schéma de la sélection de l’interaction qui va avoir lieu par comparaison des libres parcours. 
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II.2.3.2. Conventions 

II.2.3.2.1. Origine des énergies des électrons en mouvement 

 

Nos simulations MC concernent des trajectoires électroniques ayant lieu dans deux 

milieux différents: la cible d’aluminium et le vide. Il est alors nécessaire de préciser la 

référence d’énergie potentielle à utiliser pour simuler le déplacement de l’électron. Pour un 

métal comme l’aluminium, plusieurs origines peuvent être déterminées à partir du diagramme 

d’énergie représenté sur la Figure II-5 : le niveau du vide, le niveau de Fermi et le niveau du 

bas de la bande de conduction.  
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Figure II-5 : Schéma des références d’énergie possibles dans un métal comme l’aluminium. 

 

Dans notre simulation le niveau du vide sera choisi lorsque l’électron est dans le vide. En 

pratique, l’énergie des électrons émis sera également exprimée par rapport à ce dernier. Le 

niveau de Fermi et celui du bas de la bande de conduction sont deux niveaux usuels pour 

décrire l’énergie de l’électron dans le matériau. Le niveau du bas de la bande de conduction a 

été choisi pour décrire l’énergie des électrons simulés lorsqu’ils sont dans la cible 

d’aluminium. 

 

 



Simulation Monte-Carlo de l’émission électronique dans l’Aluminium 

 96 

II.2.3.2.2. Géométrie de la cible et les repères utilisés 

 

La cible d’aluminium est assimilée à un milieu semi-infini. L’interface entre la cible et 

le vide est parfaitement plane. Le repère du laboratoire est un repère orthonormé (O, X0, Y0, 

Z0). La cible est située dans le domaine  0,  de l’axe OZ0. L’interface cible-vide est située 

dans le plan (OX0, OY0) comme représentée sur la Figure II-6. L’électron injecté est traité à 

partir de la surface et ayant les coordonnées (0, 0, 0). La direction de déplacement de 

l’électron est définie par l’angle zénithal Θ et longitudinal Φ d’incidence de l’électron en 

coordonnées sphériques. 

L’interaction est traitée dans le repère orthonormé de l’électron incident (X, Y, Z) comme le 

montre la Figure II-6. Z est colinéaire à la direction de déplacement de l’électron incident et 

est orienté dans le même sens. La déviation (θ,φ) que subit l’électron incident au cours de 

l’interaction est déterminée dans ce repère. Un changement de repère est nécessaire pour 

exprimer la nouvelle direction de l’électron dans le repère du laboratoire. 
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Figure II-6 : Représentation des repères utilisés au cours de la simulation. 
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II.2.3.3. Algorithme de la simulation d’une trajectoire 

 

La trajectoire d’un électron injecté dans la cible d’aluminium telle que nous la simulons 

est représentée schématiquement sur la Figure II-7 pour quatre types d’interaction. 

L’organigramme de notre simulation de trajectoires électroniques est donné dans la Figure 

II-8. Soit un électron d’énergie E0 dans le vide qui atteint l’interface vide-cible aux 

coordonnées (x0,y0,z0) = (0,0,0) avec une direction donnée par l’un angle polaire Θ0 et l’angle 

azimutal Φ0. 

Dans une première étape, la traversée de l’interface par l’électron incident est traitée comme 

une interaction électron-surface. Si l’électron est réfléchi par la surface, sa direction est 

modifiée pour rendre compte de cette réflexion et sa trajectoire est terminée. Les 

caractéristiques de l’électron (E0, x0, y0, z0, ΘR, ΦR) sont alors collectées et stockées. 

Si l’électron est transmis dans la cible d’aluminium après traversée de la surface, l’électron a 

une énergie E dans le matériau et une direction définie par le couple d’angle polaire et 

azimutal (Θ,Φ). Le processus d’interaction est alors lancé  pour déterminer  l’interaction qui 

va d’abord avoir lieu. Pour ce faire les libres parcours des  interactions possibles sont calculés, 

et le libre parcours le plus court qui désigne l’interaction sélectionnée. Le déplacement de 

l’électron se poursuit en calculant les nouvelles coordonnées de l’électron à partir du libre 

parcours de l’interaction sélectionnée. La perte d’énergie ΔE et la déflexion (θ, φ) que subit 

l’électron au cours de son déplacement sont déterminés à partir de la section efficace 

différentielle de l’interaction sélectionnée. Ainsi, la nouvelle énergie et direction de l’électron 

sont définies. Si l’interaction sélectionnée est une interaction inélastique, l’énergie et la 

direction de l’électron du matériau mis en mouvement sont déterminées à l’aide du principe 

de conservation de l’énergie et de la quantité de mouvement. Une nouvelle trajectoire 

correspondant à ce nouvel électron est alors simulée. Si l’interaction sélectionnée est 

l’interaction électron-surface et si  l’électron est transmis dans le vide, la trajectoire est arrêtée 

et les caractéristiques de l’électron (E, x, y, z0, Θ, Φ) sont collectées. Dans le cas contraire 

l’énergie de l’électron après interaction est comparée à l’énergie seuil Ec. Si l’énergie de 

l’électron est inférieure à l’énergie seuil, la trajectoire de l’électron est arrêtée. Sinon une 

nouvelle sélection d’interaction est effectuée en suivant le même processus que 

précédemment. Le cycle d’interactions se répète jusqu’à ce que la trajectoire soit terminée 

selon un des critères précédents : transmission dans le vide ou énergie inférieure à Eseuil. 
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Figure II-7 : Schéma des trajectoires électroniques simulées suivant notre algorithme. lp représente le libre 

parcours de l’électron avant d’interagir pour la p
ième

 fois. En vue agrandie est représentée une interaction 

avec l’excitation d’un électron du matériau. La direction après interaction de l’électron incident et de 

l’électron excité dans le référentiel de l’électron incident sont respectivement (θ, φ) et (ψ, ς). 
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Figure II-8 : Organigramme de la simulation de la trajectoire complète d’un électron 
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II.3. Application de la diffusion simple par cascade 

électronique et formalismes 
 

La méthode de diffusion simple par cascade électronique a été adoptée pour simuler les 

trajectoires d’électrons dans le matériau étudié, à savoir l’aluminium. Le choix de cette 

méthode est motivé par les raisons invoquées ci-dessus (section II.2.2.1.2) et implique un 

traitement individuel des interactions mises en jeu dans le transport des électrons dans ce 

matériau. Dans cette partie, nous allons présenter les modèles sélectionnés ainsi que les 

formalismes associés, pour décrire ces interactions dans la gamme d’énergie étudiée 

s’étendant de quelques eV à quelques keV. Pour chaque modèle sélectionné nous justifierons 

son choix et préciserons les modifications éventuelles qui lui ont été apportées. Les  

caractéristiques du modèle notamment la section efficace différentielle ou le libre parcours 

moyen ainsi que  la stratégie d’implémentation suivie seront décrites 

 

II.3.1. Interaction élastique  

II.3.1.1. Choix du modèle de Mott 

 

Dans la section I.2.2, nous avons présenté les deux principales modélisations de 

l’interaction électron-noyau : le modèle classique de Rutherford et le modèle quantique par 

analyse des ondes partielles. 

Le domaine de validité du modèle de Rutherford est restreint à un domaine d’énergie 

s’étendant au-delà de 1 keV. Bien que ce modèle a été amélioré en introduisant le paramètre 

d’écrantage, cette  limite a été abaissée mais n’atteint guère quelques centaines d’eV et par 

conséquent ne peut être utilisé dans le domaine d’énergie qui nous intéresse. 

En ce qui concerne l’approche quantique de l’interaction par analyse des ondes partielles, une 

grande variété de calculs a été effectuée au cours des 30 dernières années pour obtenir des 

données sur des sections efficaces différentielles pour les éléments chimiques sélectionnés en 

utilisant différents potentiels d’interaction. Les travaux qui sont le plus fréquemment cités 

sont ceux de Reimer et Lodding [REI-84], Czyzewski et co. [CZY-90], Drouin et co. [DRO-

97] et Jablonski et co. [JAB-04]. Ce dernier donne une liste plus complète des calculs de la 

section efficaces différentielle utilisant divers modèles du potentiel d’interaction ainsi qu’une 

description détaillée de la physique qui en est  à la base. Dans tous les cas le calcul de la 

section efficace élastique est basé sur la méthode de développement en ondes partielles 
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(Partial Wave Expansion Method) sous sa forme relativiste. Czyzewski et al [CZY-90] ont 

également fait une étude critique sur le choix du potentiel d’interaction et son effet sur la 

section efficace différentielle élastique. La présence de l’atome diffuseur dans un 

environnement solide modifie bien entendu les caractéristiques des collisions élastiques des 

électrons. La région extérieure d’un atome libre qui est responsable des diffusions à petits 

angles est très réduite dans un solide. L’utilisation d’un potentiel muffin-tin
1
 en lieu et place 

d’un potentiel atomique permet de tenir compte de cet effet. En plus du potentiel coulombien
8
 

il est indispensable de tenir compte des effets de polarisation
9
 qui apporte une contribution à 

petits angles de diffusion et d’échange
10

 et relativistes
11

 [DIN-96]. Les effets d’échange et 

relativistes contribuent aux sections efficaces à des grands angles de diffusion [KWE-98]. En 

prenant en compte ces éléments, nous avons choisi d’utiliser le modèle de Mott pour 

l’interaction élastique. 

 

II.3.1.2. Choix de la base de données 

 

L’analyse en ondes partielles associée au modèle de Mott est complexe et nécessite une 

grande quantité de calculs laborieux. Ainsi, par souci de simplification et de gain de temps de 

traitement, plutôt que d’intégrer ces calculs dans notre programme nous avons opté pour  

l’exploitation d’une des nombreuses bases de données mises à disposition de la communauté 

scientifique par les chercheurs ayant traité ce sujet. Ces bases de données fournissent les 

sections efficaces différentielle et totale pour des électrons dans un large domaine d’énergie et 

pour presque tous les éléments de la table de Mendeleïev. Les bases de données diffèrent 

souvent par les ingrédients utilisés dans le modèle de diffusion et plus particulièrement le 

potentiel d’interaction. Les plus répandues sont celles préparées par Berger et Seltzer [BER-

99] et par Jablonski et co. [JAB-03] et publiées par  l'Institut National des Standards et de 

Technologie (NIST) [NIS]. Toutefois, les modèles associés à ces deux bases souffrent d’une 

insuffisance dans la description de la diffusion élastique car les effets notamment d’échange et 

                                                 
8
 Potentiel du cœur ionique et des couches électroniques de l’atome dans la cible 

9
 Polarisation de l’atome dans le solide par le champ électrique de  la particule incidente qui induit un moment 

dipolaire qui crée à son tour un champ électrique qui agit sur la particule (action attractive): on introduit un 

potentiel du dipôle de polarisation avec une distance « cutoff » égale au rayon de Wigner-Seitz. 
10

 Potentiel d’échange dû aux échanges de places entre les électrons incidents et les électrons atomiques. 
11

 Interaction spin-orbite inversement proportionnel à la vitesse de la particule : le champ magnétique crée par la 

particule est vue par celle-ci comme un champ extérieur qui agit sur son spin : la  particule  fortement déviée par 

le potentiel atomique quand elle est lente présente un moment orbital élevé. Le couplage spin-orbite est donc 

fort. 
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de polarisation ne sont pas pris en considération. D’autre part, ces bases de données ne 

donnent pas d’information sur les amplitudes de diffusion et sur la polarisation du spin. La 

base de données, évolution de la base de Jablonski et co. [JAB-03], issue du logiciel ELSEPA 

(ELastic Scattering of Electrons and Positrons by Atoms), basé sur les calculs de Salvat et co. 

[SAL-05], est de loin la plus répandue et plus précise car elle est en accord avec l’expérience 

et avec d’autres calculs utilisant des potentiels divers et variés. Le domaine énergétique 

couvert va de 10 eV à 1 GeV et pour tous les éléments de numéro atomique de 1 à 103. C’est 

cette dernière base qui a été retenue pour mettre en œuvre nos simulations. 

 

II.3.1.2.1. Détermination du libre parcours 

 

Le logiciel ELSEPA donne accès à un tableau de valeurs de la section efficace totale en 

fonction de l’énergie d’incidence. Pour un électron d’énergie d’incidence E, la section 

efficace totale correspondante est obtenue par interpolation linéaire (voir Annexe B). À partir 

de cette section efficace totale est calculé le libre parcours moyen selon l’expression (I-6). 

Ensuite, à partir de ce libre parcours moyen d’interaction électron-noyau, le libre parcours de 

l’interaction est échantillonné avec un nombre aléatoire équidistribué R entre 0 et 1, à l’aide 

de l’expression (II-14). 

 

II.3.1.2.2. Détermination de la déviation 

 

Le logiciel ELSEPA permet de définir un tableau à double entrée de la valeur de l’angle 

polaire de déviation θ en fonction d’un nombre aléatoire R équidistribué entre 0 et 1 et de 

l’énergie d’incidence. Dans le programme de simulation, la valeur de θ, pour une énergie E0 

et un nombre tiré aléatoirement entre 0 et 1, est obtenue par interpolation linéaire (voir 

Annexe B). L’angle azimutal φ quand à lui est déterminé par un tirage aléatoire dans une 

distribution uniforme entre 0 et 2π. 
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II.3.1.3. Section efficace différentielle 

 

Les sections efficaces différentielles, dd , obtenues avec ELSEPA pour différentes 

énergies d’incidence sont représentées sur la Figure II-9 en fonction de l’angle polaire de 

déviation θ. On constate que pour des énergies d’incidence de 1 et 5 keV, les sections 

efficaces  décroissent de manière monotone et les faibles déviations sont privilégiées. À partir 

d’une énergie de 300 eV, la section efficace présente un minimum à 90° ensuite subit une 

augmentation au-delà de cette valeur qui traduit par conséquent une augmentation de la 

probabilité de subir une forte déviation. À 10, 50 et 100 eV, les sections efficaces 

différentielles présentent des oscillations appelées « oscillations de Ramsauer-Townsend ». 

Ces oscillations peuvent être expliquées qualitativement dans le cadre d’une description 

quasi-classique du processus de diffusion [EGE-93]. Elles indiquent qu’il existe plusieurs 

intervalles de déviation ayant une probabilité importante d’occurrence.  

Le comportement des sections efficaces différentielles à basse énergie indique que la 

rétrodiffusion élastique serait plus élevée dans ce domaine d’énergie car la probabilité pour 

que l’électron rebrousse chemin lors d’une interaction élastique y est  bien plus importante. 

Dans la Figure II-10, nous avons une représentation polaire des sections efficaces 

différentielles présentées dans la Figure II-9. Cette représentation permet de visualiser la 

déviation que va subir l’électron. Ainsi on peut très clairement voir que pour 1 keV et 5 keV, 

il sera très faiblement dévié. Tandis qu’à 100 et 300 eV, la probabilité d’un retour en arrière 

de l’électron (θ > 90°) est non négligeable. Pour des énergies de 10 et 50 eV, les « oscillations 

de Ramsauer-Townsend ».se traduisent par des lobes très particuliers de probabilité de 

déviation élevée. 
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Figure II-9 : Section efficace différentielle exprimée en A
2
/sr pour un électron incident de différentes 

énergies  dans la cible d’aluminium d’après ELSEPA. 
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Figure II-10 : Représentation polaire de la section efficace différentielle exprimée en Å
2
/sr pour un 

électron ayant différentes énergies dans la cible d’aluminium d’après ELSEPA. 

 

II.3.1.4. Section efficace totale et libre parcours moyen 

 

La section efficace totale obtenue avec ELSEPA décroit avec l’énergie de l’électron 

incident comme on peut le voir sur la Figure II-11. Le libre parcours moyen (LPM) de 

l’interaction élastique, calculé à l’aide de la relation (I-6) et de l’expression de la section 

efficace totale données dans la section I.2.1.2, croît avec l’énergie de l’électron. Ces allures 

monotones de la section efficace et du libre parcours moyen sont sujettes à caution pour des  

énergies inférieures à 100 eV car nombreux auteurs [CAI-90, ÖZT-91, STE-03] ont montré 

que ces deux grandeurs présentent un maximum quand l’énergie des électrons décroît. 
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Figure II-11 : Section efficace totale en Å
2
 et LPM en Å de l’interaction élastique électron-noyau 

d’aluminium obtenue avec ELSEPA en fonction de l’énergie : (a) 10 à 1000 eV, (b) 10 à 100 eV. 
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II.3.1.5. Critique des données à basse énergie 

 

Cailler et Ganachaud [CAI-90] ont montré qu’aux basses énergies (< 100 eV) le libre 

parcours moyen élastique dans l’aluminium obtenu par la méthode d’analyse des ondes 

partielles est très sensible aux choix du potentiel d’interaction. Cela a été établi en comparant 

les résultats obtenus en utilisant le potentiel de Smrčka [SMR-70] et le potentiel donné par 

Pendry [PEN-74], cf. Figure II-12. L’écart observé entre les sections efficaces est attribué à la 

nature du terme d’échange intervenant dans le potentiel d’interaction. En effet, le terme 

d’échange de Slater utilisé dans l’un des potentiels est considéré tenir compte partiellement 

des effets de corrélation et par conséquent donne une meilleure description du potentiel dans 

le solide. 

 

Figure II-12 : Dépendance énergétique de la section efficace élastique dans le cas de l’aluminium d’après 

[CAI-90]. S : potentiel de Smrčka; P : potentiel de Pendry. * : base de données ELSEPA. 

 

En tenant compte de ces considérations et en comparant les résultats de Cailler et Ganachaud  

[CAI-90] obtenus à l’aide du potentiel de Smrčka à ceux de la base de données ELSEPA, voir 

Figure II-12, on s’aperçoit que les sections efficaces sont plus proches et ce pour des énergies 

supérieures à 50 eV. En revanche en dessous de cette limite les sections efficaces totales 

présentent des comportements différents. La section efficace obtenue par Cailler et 

Ganachaud [CAI-90] présente un maximum vers 50 eV et décroit pour des énergies 

inférieures. Cette décroissance à très basse énergie a été largement vérifiée, cependant 

l’énergie où se situe cette décroissance varie selon les potentiels. En effet, dans la Figure 
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II-12, nous voyons que le maximum n’est pas atteint à la même énergie pour le potentiel de 

Smrčka [SMR-70] et le potentiel de Pendry [PEN-74]. Les travaux de Stepanek [STE-03] 

confirment la présence du maximum mais qui n’est atteint que pour une dizaine d’eV sur une 

grande variété d’éléments, alors que dans les travaux d’Öztürk et co. [ÖZT-91] ce maximum 

est atteint vers la centaine d’eV. Ainsi, il existe une incertitude sur la position du maximum de 

la section efficace totale. La différence observée entre la section efficace obtenue par Cailler 

et Ganachaud [CAI-90] et celle obtenue avec ELSEPA peut s’expliquer par la différence de 

potentiel choisi. 

 

Nous devons ainsi garder en mémoire que pour la très basse énergie (inférieure à quelques 

dizaines d’eV), les données d’ELSEPA sont intimement liées au potentiel choisi, et que l’on 

atteint la limite de validité de la modélisation de type Mott de l’interaction électron-noyau. 

 

II.3.2. Interactions inélastiques 
 

Comme nous l’avons exprimé au début de ce chapitre, la cible d’aluminium peut être 

considérée comme une distribution aléatoire d’ions Al
3+

 dans un milieu d’électrons hautement 

délocalisés. Les électrons dans une cible d’aluminium peuvent ainsi être séparés en deux 

types bien distincts (voir Figure II-13) : 

 

 Les électrons des couches électroniques K et L (subdivisée en deux sous-couches 

électroniques L1, L2,3) qui sont représentés comme des électrons de cœur. Ce sont donc 

naturellement ces électrons qui seront considérés comme prenant part à l’interaction 

électron-électron fortement lié. 

 

 Les électrons de la couche électronique M qui sont représentés comme des électrons de 

conduction. Ce sont ces électrons qui seront considérés pour l’interaction électron-électron 

faiblement lié ainsi que pour l’interaction électron-plasmon. 

 

Avant d’aborder les différents modèles qui permettent de décrire les interactions inélastiques 

dans l’aluminium, il est utile de rappeler les deux énergies caractéristiques, de ce dernier, 

utilisées lors de l’application de ces modèles. Il s’agit du travail de sortie W dont la valeur a 

été fixée à 4,25 eV [FOM-66] et de l’énergie de Fermi Ef. Cette dernière  a été déterminée à 
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l’aide de la relation mkE ff 222  où kf est le vecteur d’onde de Fermi (ou rayon de la 

sphère de Fermi dans l’espace des phases) et rs est le rayon de la sphère contenant un électron 

de conduction de l’aluminium. Ces deux dernières grandeurs étant reliées par: sf rk 92,1 .  

La valeur de l’énergie de Fermi a été finalement fixée à 11,6 eV [ASH-76]. 
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Figure II-13 : Diagramme simplifié d’énergie de l’aluminium. Les énergies indiquées pour les électrons de 

cœurs sont les énergies de liaison prises par rapport au bas de la bande de conduction et d’après [BEA-

67]. 

 

 

II.3.2.1. Interactions individuelles 

II.3.2.1.1. Electrons fortement liés : électrons de cœur et effet Auger 

 

Dans le cadre de l’interaction avec les électrons fortement liés de l’aluminium ainsi que 

le phénomène Auger qui en résulte, les énergies de liaisons extraites des tables de Bearden et 

Burr [BEA-67] ont été utilisées. 
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II.3.2.1.1.1. Ionisation : choix du modèle 

 

Notre simulation porte sur des énergies d’incidence allant de l’eV au keV avec un intérêt 

particulier pour des énergies inférieures à quelques dizaines d’eV. Comme nous pouvons le 

voir sur la Figure II-13, les énergies de liaisons sont de l’ordre de 1548 eV pour les électrons 

de la couche K et de l’ordre de 60 et 106 pour les électrons de la couche L. La couche K 

correspond à la limite supérieure du domaine d’énergie étudié, tandis que la couche 

électronique L correspond à la limite supérieure de notre domaine d’énergie de fort intérêt. 

Dans la section I.2.3.1.1, deux approches ont été présentées pour décrire le phénomène 

d’ionisation, l’approche quantique basée sur la force d’oscillateur généralisée (GOS pour 

Generalized Oscillator Strength) et l’approche classique de Gryziński [GRY-65].  

Bien que l’interaction avec les électrons fortement liés ait besoin d’être traitée pour avoir une 

simulation physiquement juste de l’émission électronique de l’eV au keV, elle reste inutile 

pour l’application à très basse énergie. Aussi, nous allons privilégier une modélisation dont 

l’implémentation est relativement simple à utiliser. 

Dans le cas de la modélisation GOS, les travaux de Bote et Salvat [BOT-06] indiquent que 

cette approche perd sa validité pour des énergies d’incidence inférieures à quelques fois 

l’énergie de liaison de la couche électronique considérée. Dans le cas de la sous-couche 

électronique L2,3 le domaine de validité correspond à des énergies de l’ordre de quelques 

centaines d’eV. Le formalisme mathématique associé à l’approche GOS est de surcroît  

relativement complexe. Il présente un coup conséquent en termes de temps de calcul, qu’il 

soit intégré directement au cours de la simulation ou calculé en amont de celle-ci.  

L’approche de Gryziński présente le grand avantage de proposer une formulation relativement 

simple pour le calcul de la section efficace différentielle et totale. Cependant, il perd 

également sa validité lorsque l’on est proche de l’énergie de liaison de la sous-couche 

électronique considérée [MCF-65]. Les deux modélisations présentent le même inconvénient 

de validité à des énergies proches de l’énergie d’ionisation, aussi nous avons opté pour la  

modélisation de Gryziński dont le formalisme est le plus simple à utiliser. 

 

II.3.2.1.1.2. Section efficace d’ionisation 

 

L’approche de Gryziński a été adoptée et le calcul des sections efficaces différentielle et totale 

est donc basé sur l’expression (I-19) du CHAPITRE I. 



Simulation Monte-Carlo de l’émission électronique dans l’Aluminium 

 109 

 

II.3.2.1.1.2.1. Section efficace différentielle 

 

La section efficace différentielle (SED) en fonction de l’énergie transférée ħω est 

donnée par : 
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L’intervalle autorisé pour le transfert d’énergie est fixé par le principe de Pauli. En effet, 

comme l’électron excité ne doit pas se trouver dans la mer de Fermi (états occupés), il doit 

avoir au minimum une énergie égale à l’énergie de Fermi Ef. Il en résulte, un transfert 

d’énergie minimum fi EU min  avec Ui l’énergie de liaison de l’électron dans la couche 

électronique considérée comme représenté dans la partie centrale de la Figure II-14. Les 

transferts obtenus dans le cas des sous-couches électroniques L2,3 et L1  sont 72,7 eV et 117,8 

eV respectivement. 
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Figure II-14 : Schéma des seuils minimum et maximum de transfert d’énergie d’un électron incident 

d’énergie E0 lors de l’excitation d’un électron d’une couche électronique d’énergie de liaison Ui. 
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L’électron incident d’énergie E0 ne peut avoir une énergie inférieure à l’énergie de Fermi en 

raison du principe de Pauli, d’où une énergie de transfert maximale qui est donnée par 

l’expression fEE  0max , qui est représenté dans la partie droite de la Figure II-14. Ces 

deux limites, impose un seuil d’interaction pour l’énergie de l’électron incident soit 

fiiseuil EUE 2,   en-dessous duquel il ne peut exciter un électron de cœur. 

 

Les SED en fonction de l’énergie transférée pour le sous-couches électroniques L1 et L2,3 sont 

représentée sur la Figure II-15 pour plusieurs énergies d’incidence. Indépendamment de 

l’énergie d’incidence, la SED décroit de manière monotone. Les valeurs les plus probables du 

transfert d’énergie sont proches de l’énergie de transfert minimale pour chaque couche 

électronique. 
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Figure II-15 : Section efficace différentielle en fonction de l’énergie transférée pour la sous-couche 

électronique L2,3 (à gauche) et la sous-couche électronique L1 (à droite). Le trait hachuré représente le 

seuil d’énergie transférée pour la sous-couche considérée (72.7 eV pour L2,3 et 117.8 eV pour L1). 

 

II.3.2.1.1.2.2. Section efficace totale d’ionisation 

 

L’intégration de l’expression (I-19) sur l’intervalle des valeurs autorisées pour le 

transfert d’énergie donne la section efficace totale d’interaction avec une couche électronique 

d’énergie de liaison Ui pour un électron d’énergie d’incidence E0 : 
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Les sections efficaces totales ainsi que les libre parcours moyen de l’interaction pour les sous-

couches électronique L1 et L2,3 sont représentés sur la Figure II-16 On note une section 

efficace totale plus importante pour la sous-couche électronique L2,3 et un écart important 

entre les libres parcours moyen. Cet écart est dû au plus grand nombre d’électrons dans la 

sous-couche L2,3 par rapport à la sous-couche L1. La section efficace totale d’interaction avec 

la couche électronique K représentée sur la Figure II-17 est beaucoup plus faible que celles 

des sous-couches L1 et L2,3. En effet, pour une énergie d’incidence de 2 keV, notamment, elle 

est trois ordres de grandeurs plus faibles que celle de la sous-couche L1. Ainsi, dans la gamme 

d’énergie que nous considérons, l’interaction avec la couche électronique K est extrêmement 

faible et ne sera donc pas prise en considération. Nous ne traiterons finalement que 

l’ionisation de la couche électronique L avec ses sous-couches L1 et L2,3. 
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Figure II-16 : Section efficace totale en Å
2
 et libre parcours moyen en Å des sous-couches électroniques L1 

et L2,3 de l’aluminium obtenue avec le modèle de Gryziński. 
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Figure II-17 : Section efficace totale en Å
2
 et libre parcours moyen en Å de la couche électronique K de 

l’aluminium obtenue avec le modèle de Gryziński. 
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II.3.2.1.1.3. Implémentation du modèle de Gryziński 

II.3.2.1.1.3.1. Libre parcours 

 

Avant de déterminer le libre parcours de l’interaction, Nous effectuons une sélection de 

la couche électronique avec laquelle l’électron incident va potentiellement interagir. 

Une section efficace totale d’ionisation σtot est déterminée à partir des sections efficaces 

totales d’ionisation des i couches électroniques telle que : 

 






i

j

jtot

1

 .                (II-15) 

 

Le terme σ,j représente la section efficace d’ionisation de la j
ème

 couche électronique. La 

sélection de la couche électronique p qui va avoir lieu s’effectue, avec un nombre aléatoire R 

équiréparti entre 0 et 1, de la manière suivante : 
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.                (II-16) 

 

Une fois la couche électronique p sélectionnée, on peut alors tirer un libre parcours lp à partir 

du libre parcours moyen λp de l’ionisation de la couche électronique p. L’échantillonnage 

s’effectue avec un nombre aléatoire R distribué uniformément entre 0 et 1 par l’application de 

la relation (II-14). 

 

II.3.2.1.1.3.2. Transfert d’énergie 

 

Le transfert d’énergie ħω suite à l’ionisation de la couche électronique p est 

échantillonné en utilisant l’expression de la SED (I-19). Cette expression étant difficile à 

intégrer et à inverser, la méthode des rejets a été choisie pour effectuer l’échantillonnage. Ce 

dernier est effectué dans l’intervalle [ħωmin, ħωmax] défini précédemment dans la section 

II.3.2.1.1.2.1. Une fois que le transfert  ħω a été déterminé, l’énergie E1 de l’électron incident 

après interaction est donnée par l’expression :  01 EE . 
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II.3.2.1.1.3.3. Déviation de l’électron incident 

 

Cette déviation est caractérisée par l’angle polaire θ et l’angle azimutal φ. Ce dernier est 

considéré comme distribué uniformément entre 0 et 2π et est donc échantillonné de la manière 

suivante : R  2 . Le terme R est un nombre aléatoire équidistribué entre 0 et1.

La détermination de  se fait dans le cadre du modèle de Gryziński, qui traite le cas classique 

d’une collision binaire entre un électron incident en mouvement et un électron d’une couche 

électronique de l’atome, et de l’approximation qui considère ce dernier comme étant au repos 

au moment de l’interaction. L’expression de l’angle polaire θ obtenue dans ce cas [GRY-65] 

est : 

 

0

1cos
E





 .                (II-17) 

 

II.3.2.1.1.3.4. Détermination des caractéristique de l’électron excité 

 

L’électron excité est considéré comme mis en mouvement là où a lieu l’interaction. Son 

énergie cinétique E est donnée par l’expression suivante : 

 

pUE   ,                (II-18) 

 

avec ħω l’énergie cédée par l’électron incident et Up l’énergie de liaison de l’électron dans la 

couche électronique p concernée par l’ionisation. Sa direction d’émission est obtenue en 

tenant compte de la  conservation de la quantité de mouvement. Cet électron étant supposé au 

repos avant interaction, son angle polaire de déviation ψ est obtenu, connaissant θ par la 

relation suivante (voir Figure II-18) : 

 

 sincos  .                (II-19) 

 

Concernant l’angle azimutal, ς, il a une distribution uniforme entre 0 et 2π et est donc 

échantillonné de la manière suivante : R  2 . R est un nombre aléatoire équidistribué 

entre 0 et 1. 
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Figure II-18 : Schéma de la conservation du vecteur d’onde dans le cas d’un électron de cœur considéré au 

repos. 

 

II.3.2.1.1.4. Désexcitation de l’atome ionisé : effet Auger 

 

En tenant compte des considérations sur la section efficace d’ionisation (section 

II.3.2.1.1.2.2), seule l’interaction avec la couche électronique L est considérée. 

 

La désexcitation de l’atome ionisé est traitée en même temps que l’interaction électron-

électron fortement lié, puisque que ces deux processus sont intimement liés (voir section 

I.2.3.1.1.2). Le phénomène de désexcitation peut se produire via deux mécanismes 

complémentaires, l’émission radiative (émission X) ou l’émission non radiative (effet Auger). 

Ces mécanismes sont respectivement conditionnés par ce qu’on appelle le rendement de 

fluorescence et le rendement Auger. Connaissant ces rendements il est possible de déterminer 

le poids de chaque mécanisme suite à la désexcitation. Les tables les plus répandues qui en 

donnent les valeurs pour différents éléments chimiques (Z>=3) sont celles données dans les 

travaux de Krausse [KRA-79]. En tenant compte de ces tables ; la désexcitation radiative de la 

couche L de l’aluminium n’est pas considérée dans nos simulations car son rendement de 

fluorescence est de l’ordre de 10
-4

. En revanche, le mécanisme non radiatif est pris en compte 

suivant les deux émissions possibles, l’émission Auger et l’émission Coster-Kronig. Les 

rendements respectifs de ces dernières sont donnés dans le Tableau II-1. Ce tableau montre 

que l’émission Coster-Kronig est dominante dans le cas de la couche L1 alors que c’est 

l’émission Auger qui l’est dans le cas de la couche L2,3.  
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Tableau II-1 : Valeurs des rendements Auger et Coster-Kronig utilisé dans notre simulation. Ces 

rendements sont issus de [KRA-79]. 

Couche électronique Rendement Auger Rendement 

Coster-Kronig 

Rendement de 

fluorescence 

L1 0,035 0,965 0 

L2,3 1 0 0 

 

II.3.2.1.1.4.1. Nature de la transition 

 

La couche électronique i concernée par la désexcitation a été déterminé lors du 

traitement de l’interaction électron-électron fortement lié. On détermine le processus de 

transition j qui a lieu avec un nombre aléatoire R équidistribué entre 0 et 1 de la manière 

suivante : 
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.                (II-20) 

 

Le terme Trk représente le k
ème

 rendement du processus de transition. Dans notre cas, le tirage 

s’effectue entre l’émission Auger et l’émission Coster-Kronig. 

 

II.3.2.1.1.4.2. Énergie de l’électron Auger 

 

Dans notre étude, nous nous limitons à l’excitation des électrons de la couche 

électronique L. Ainsi une transition Auger dans l’aluminium à partir de l’ionisation d’un 

électron d’une sous-couche électronique Li se fera par le déplacement d’un électron de la 

couche M et l’émission d’un électron de la couche M. Ces électrons de la couche M sont dans 

la bande de conduction. L’énergie cinétique de l’électron Auger émis notée, MMLi
E , peut être 

estimée de façon approximative à l’aide de  l’expression (I-21) de Chung et Jenkins [CHU-

70] : 

 

  2,1, MMLMML EEZEE
ii

 .                (II-21) 
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Le terme MMLi
E désigne l’énergie de l’électron émis,  ZE

iL  est l’énergie de liaison de la 

couche électronique ionisée. Les termes EM,1 et EM,2 représentent respectivement l’énergie de 

l’électron de la bande de conduction qui remplit la lacune dans la sous-couche Li+1 et l’énergie 

de l’électron de la bande d conduction qui sera émis. Ces énergies sont déterminées 

connaissant la densité d’état de la bande de conduction. 

 

II.3.2.1.1.4.3. Énergie de l’électron émis par effet Coster-Kronig 

 

Notre étude, est limitée à l’excitation des électrons de la couche électronique L. Ainsi 

une transition Coster-Kronig dans l’aluminium à partir de l’ionisation d’un électron d’une 

sous-couche électronique Li se fera par le déplacement d’un électron de la couche Li+1 et 

l’émission d’un électron de la bande M, c.-à-d. de la bande de conduction. Ayant deux sous-

couches électroniques L1 et L2,3, la transition Coster-Kronig ne concerne que l’ionisation de la 

sous-couche L1. Ainsi l’expression de Chung et Jenkins [CHU-70] (I-21) devient : 

 

       MLLLMLL EZEZEZEE  1
2

1
3,23,213,21

.                (II-22) 

 

Z est le numéro atomique de l’élément excité (ici l’aluminium),  ZEL1
 est l’énergie de 

liaison de la couche électronique ionisée. Les termes  ZEL 3,2
 et  1

3,2
ZEL  sont 

respectivement les énergies de liaison de la couches L2,3 de  l’aluminium et du silicium. Dans 

ce dernier cas l’énergie de liaison prend la valeur de 88,02 eV [BEA-67]). Le terme EM 

représente l’énergie de l’électron dans la bande de conduction qui sera émis. Cette énergie est 

également déterminée à l’aide de la densité d’état de la bande de conduction. 

 

II.3.2.1.1.4.4. Direction de l’électron émis 

 

Qu’il s’agisse de l’émission Auger ou Coster-Kronig, la direction d’émission de 

l’électron émis est déterminée de la même manière en supposant que l’émission est isotrope 

(il n’existe pas de direction d’émission privilégiée). L’angle polaire θ et azimutal φ de 

l’électron émis sont ainsi déterminés : 
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Les termes Rθ et Rφ sont deux nombres aléatoires distincts équidistribué entre 0 et 1 utilisés 

respectivement pour la détermination des angles polaire et azimutal. 

 

II.3.2.1.2. Electrons faiblement liés : 

 

Les électrons faiblement liés dans l’aluminium sont les électrons de la bande de 

conduction constituée d’un continuum de niveaux énergétiques dont le niveau occupé le plus 

élevé est le niveau de Fermi d’énergie, Ef. Ces niveaux d’énergies sont décrits, dans le cadre 

du modèle des électrons libres, par l’expression de la  densité d’états suivante [KIT-76] : 
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.                (II-24) 

 

Où n représente la densité électronique et Ei l’énergie cinétique de l’électron dans la bande de 

conduction. Cette densité permet d’avoir l’énergie initiale de l’électron de conduction avec 

lequel l’électron incident va interagir. La comparaison de cette densité d’état avec une densité 

d’état plus réaliste faite par Smrčka [SMR-70] représenté sur la Figure II-19, montre que pour 

l’aluminium l’utilisation de l’expression (II-24) est une approximation acceptable. Dans 

l’ensemble de nos traitements de la densité d’état des électrons de conduction c’est 

l’expression (II-24) qui sera alors utilisée. 
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Figure II-19 : Densité d’état de électron de conduction de l’aluminium calculé par Smrčka [SMR-70] (trait 

plein) et donné par le modèle de l’électron libre (trait hachure). Le trait hachure vertical représente 

l’énergie de Fermi. 
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Après cette brève introduction sur les électrons faiblement liés nous allons présenter les 

modèles choisis pour la description de l’interaction individuelle électron-électron faiblement 

lié et nous allons donner les différents arguments qui ont motivés ce choix.  

 

II.3.2.1.2.1. Modèles et formalismes 

 

Un premier aperçu sur l’interaction électron-électron de conduction ainsi que sur les 

diverses variantes de modèles couramment associés a été déjà donné dans la section  I.2.3.1.2. 

L’ensemble de ces variantes, généralement  issu de la théorie diélectrique, est, entre autre, 

basé sur l’approximation d’un transfert de quantité de mouvement q faible par rapport à la 

quantité de mouvement de l’électron incident k0. En-dessous de quelques dizaines d’eV, cette 

approximation perd de sa validité. 

Une analyse critique du choix de telle ou telle variante pour simuler l’émission électronique 

de l’aluminium a été proposée  par Dubus et co. [DUB-93]. Elle consiste à comparer les libres 

parcours moyens obtenus respectivement par les modèles notamment de Lindhard [LIN -54], 

Mermin [MER-70] et Vashishta-Singwi [VAS-72]. Cette comparaison présentée dans la 

Figure II-20 montre que  l’écart observé entre les différents modèles n’est pas très significatif. 

Il en découle ainsi une faible influence du choix du modèle sur la contribution de l’excitation 

des électrons liés sur le rendement d’émission électronique calculé. Cependant, les écarts les 

plus notables sur le libre parcours moyen ont été observés pour des énergies d’incidence 

inférieures à quelques dizaines d’eV, domaine d’énergie qui nous intéresse plus 

particulièrement et qui nécessite un modèle adapté remédiant aux insuffisances des autres 

modèles. Le modèle de Ritchie et Ashley [RIT-65] dont la validité est restreinte à quelques 

dizaines d’eV et qui répond à cette prérogative a été retenu pour conduire nos simulations. Ce 

modèle propose une formulation de la section efficace différentielle et totale de l’interaction 

pour des électrons ayant une énergie proche de l’énergie de Fermi. Pour couvrir l’autre 

gamme d’énergie explorée et allant de quelques dizaines d’eV à quelques keV, nous avons 

opté pour le modèle proposée par Chung et Everhart [CHU-77]. Ce modèle, relativement 

simple à mettre en œuvre, utilise le formalisme élaboré pour un gaz d’électrons libres. 
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Figure II-20 : Comparaison des libres parcours moyens de l’interaction électron-électron de conduction 

d’après [DUB-93]  

 

II.3.2.1.2.2. Modèle de Ritchie et Ashley  

 

L’approche de Ritchie et Ashley [RIT-65] consiste à appliquer la théorie des 

perturbations à plusieurs corps
12

 à la diffusion d’un électron excité dans un plasma d’électrons 

libres. On considère l’interaction d’un électron incident de vecteur d’onde k0 et de spin σ0 qui 

interagit avec un électron du plasma de vecteur d’onde ki et de spin σi. Après interaction, nous 

avons deux électrons en mouvement, l’électron incident ralenti et l’électron du gaz excité, qui 

ont respectivement les vecteurs d’onde k1 et k et les spins σ1 et σ. Le diagramme de Feynman 

de l’interaction est représenté sur la Figure II-21(a) pour le processus direct et sur la Figure 

II-21(b) pour le processus avec échange. 
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Figure II-21 : Diagramme de Feynman de l’interaction d’un électron en mouvement avec un électron du 

gaz de Fermi (a) par un processus direct, (b) par un processus d’échange des états. 

 

                                                 
12

 Il s’agit de traiter la corrélation électronique comme une perturbation due à la fonction d’onde d’Hartree-Fock. 
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L’électron incident effectue une transition d’état vers une énergie plus basse en créant une 

paire électron-trou. Les règles de la théorie des perturbations à plusieurs corps permettent de 

définir l’inverse du libre parcours moyen (ILPM) de l’interaction : 
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Les termes m et ħ sont respectivement la masse de l’électron et la constante de Planck. kf est 

le vecteur d’onde de Fermi. La fonction de Dirac assure la conservation de l’énergie et du 

spin. Le terme A qui est défini par l’expression suivante [ASH-76] : 
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où     22 kmk    et ε(q,ω) est la fonction diélectrique donnée par l’expression suivante : 
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 .                (II-27) 

 

Avec kf le vecteur d’onde Fermi. Le terme    sFT rak 
 2

0

32
12   représente le vecteur 

d’onde de Thomas-Fermi [ASH-76] qui rend compte de l’écrantage du potentiel et est 

caractéristique du matériau considéré via rs le rayon de la sphère occupée par un électron de 

conduction du matériau. Le choix de l’expression de ε(q,ω) est justifié par le fait que pour des 

excitations de faibles énergies (c.-à-d. énergie des électrons après interaction proche de 

l’énergie de Fermi), le vecteur d’onde de transfert q est faible. Ainsi, pour des électrons 

incidents de très basse énergie (donc proche de l’énergie de Fermi), les énergies finales des 

deux électrons après interaction seront également proches de l’énergie de Fermi.  

En tenant compte de l’expression (II-27) de la fonction diélectrique, l’intégration de 

l’équation (II-25), sur les angles de déviation polaire ψ et azimutal ς de l’électron excité ainsi 

que sur l’angle de déviation azimutal φ de l’électron incident conduit à l’expression suivante 

de la différentielle de l’ILPM : 
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Le terme a0 .est le rayon de Bohr et 2/1

6/1

49

4
sr











 . Les angles ψ, ς, θ et φ sont définis 

tels que représenté sur la Figure II-22. 
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Figure II-22 : Schéma des vecteurs d’onde de l’électron incident et de l’électron de conduction avant et 

après interaction. 

 

On constate que la différentielle de l’ILPM dépend seulement de l’énergie de l’électron 

incident, E0, et est indépendante de l’énergie des électrons après interaction (Ea, Eb) . Cette 

différentielle est représentée, en fonction de l’angle polaire, sur la Figure II-23 pour trois 

énergies d’incidence : 20 eV, 30 eV, 40 eV. Elle est d’autant plus élevée que l’énergie E0 est 

grande alors que son allure est indépendante de celle-ci. Les courbes obtenues montrent 

également que l’électron incident a une probabilité non négligeable d’être fortement défléchi 

(θ > 90°). 
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Figure II-23 : Différentielle ILPM en fonction de l’angle polaire θ de déviation pour trois énergies 

d’incidence d’après [RIT-65]. 

 

L’intégration de l’expression (II-28) sur toutes les directions du vecteur d’onde k1 donne 

l’expression suivante :  
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.                (II-29) 

 

Le terme μ est un terme qui ne dépend que des caractéristiques de la cible, ici l’aluminium, à 

travers γ qui dépend de rs (cf. l’expression (II-29)). L’intégration, relativement simple, sur E 

et E1 donne le libre parcours moyen (LPM) de l’interaction en fonction de l’énergie de 

l’électron incident E0: 
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Cette expression du libre parcours moyen présente l’avantage d’être simple et est représenté 

sur la Figure II-24 en fonction de l’énergie d’incidence. Pour s’assurer du domaine de validité 

du modèle adopté, cette représentation a été volontairement prolongée jusqu’à 100 eV. En 

effet, à l’opposé des libres parcours moyens présentés sur la Figure II-20 qui montrent une 
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remonté au-delà de la quarantaine d’eV, le libre parcours moyen obtenu décroit de façon 

monotone. Ceci montre clairement qu’à partir de quelques dizaines d’eV, le modèle n’est plus 

valable et son utilisation sera par conséquent restreinte à des énergies d’incidence qui ne 

dépassent pas la quarantaine d’eV. Lorsque E0 tend vers Ef, le libre parcours moyen augmente 

brutalement et devient très grand pour E0 ~ Ef. Ceci traduit le fait que l’électron incident a une 

très faible probabilité d’interagir avec un électron de la bande de conduction quand l’électron 

incident a une énergie cinétique proche du niveau de Fermi. 
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Figure II-24 : Libre parcours moyen de l’interaction électron-électron en fonction de l’énergie de 

l’électron incident d’après [RIT-65]. 

 

II.3.2.1.2.3. Modèle de Chung et Everhart 

 

Dans cette approche [CHU–77], le traitement de l’interaction électron-électron de 

conduction est basé sur la probabilité de transition W(li,ki→l,k) d’un électron du plasma de 

l’état ii kl


,  à l’état kl


,  (équation (I-23)) : 
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la même approximation que Ritchie et Ashley, à savoir l’expression (II-27) a été utilisée pour 

exprimer la fonction diélectrique ε(q,ω). Les électrons de conduction étant considérés comme 
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faisant partie d’un plasma d’électrons libres, le terme iiklkl


 est égal à l’unité. Les nombres 

l et li sont abandonnés car on considère le cas d’un continuum d’états. Le taux de transition 

total WT correspondant à la mise en mouvement d’un électron de vecteur d’onde k est obtenu 

à l’aide de l’expression (II-31) tenant compte de l’approximation (II-27): 
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.                (II-32) 

 

Il est possible de déterminer la différentielle de l’ILPM en divisant l’expression (II-32),  par 

la vitesse de l’électron incident et en l’intégrant sur k. À l’aide de la relation mkE 222  et 

en effectuant l’approximation 00 kkk


 , Chung et Everhart ont alors obtenu la différentielle 

de l’ILPM pour une variation élémentaire d’énergie de l’électron excité dE et pour un angle 

solide élémentaire dΩψ dirigé dans la direction de l’angle polaire ψ de l’électron excité : 
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  désigne la constante de Rydberg
13

 et le terme EFT l’énergie associée au vecteur d’onde de 

Thomas-Fermi telle que mkE FTFT 222 . L’intégration sur dΩψ, donne l’expression de la 

différentielle de l’inverse du libre parcours moyen pour un élément d’énergie dE de l’électron 

excité : 

 

                                                 
13

 La constante de Rydberg décrit l’énergie fondamentale de l’atome d’hydrogène. Elle est aussi appelée 

« énergie de Rydberg » et vaut 13.6 eV. 
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où fFT kk . À partir de cette expression, nous pouvons déterminer le libre parcours 

moyen de l’interaction en intégrant sur l’énergie de l’électron excité. La Figure II-25 

représente dEd 1  pour des énergies d’incidence de 50, 100, 500 et 1000 eV. L’allure des 

courbes est indépendante de l’énergie d’incidence. La décroissance en fonction de l’énergie  

indique que l’électron de conduction après interaction aura plus probablement une énergie 

faible et par conséquent une section efficace d’interaction plus faible. L’énergie maximale que 

peut avoir l’électron excité est maxmax  fEE  et puisque l’on a fEE  0max , 

l’énergie maximale que peut avoir l’électron excité est E0. 
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Figure II-25 : Représentation de l’inverse du libre parcours moyen différentiel dλ
-1

/dE en fonction de 

l’énergie E de l’électron du plasma excité pour différentes énergies d’incidence d’après [CHU–77]. 

 

Le libre parcours moyen de l’interaction est déterminé en intégrant l’expression (II-34), sur 

l’énergie de l’électron excité E. Il est représenté sur la Figure II-26 pour des énergies 

d’incidence de 40 à 1000 eV (la très basse énergie n’a pas été calculée puisque nous ne la 

traitons pas avec ce modèle). L’approximation 00 kkk


  utilisée pour obtenir l’expression 
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(II-33) rend invalide ce formalisme lorsque l’énergie de l’électron incident est de l’ordre de 

quelques fois l’énergie de Fermi. 
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Figure II-26 : Libre parcours moyen de l’interaction électron-électron de conduction en fonction de 

l’énergie de l’électron incident d’après Chung et Everhart [CHU–77]. 

 

II.3.2.1.2.4. Implémentation des deux modèles 

II.3.2.1.2.4.1. Limite de validité des modèles 

 

Désormais, pour traiter l’interaction électron-électron de conduction, rappelons que le  

modèle de Ritchie et Ashley concerne  les énergies d’incidence inférieures à une limite de 

quelques dizaines d’eV alors que celui de Chung et Everhart concerne  les énergies au-delà de 

cette limite mais dans un domaine d’énergie inférieur à 1 keV. Après avoir calculé les libres 

parcours moyens associés à chaque modèle, leur point de croisement a été déterminé. Dans le 

cas du matériau étudié ce croisement s’effectue à une énergie de 44 eV comme le montre la 

Figure II-27. Cette énergie, qui constitue une limite inférieure ou supérieure de validité pour 

chacun des deux modèles, impose  pour le modèle de Ritchie et Ashley, le domaine d’énergie 

qui s’étend de Ef à 440 E eV et pour celui de Chung et Everhart le domaine d’énergie de 

440 E  à E0 = 1 keV. 

 

Le libre parcours moyen obtenu pour l’interaction électron-électron de conduction est 

comparé, voir Figure II-28, à des données de la littérature : des mesures du libre parcours 
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moyen de l’électron effectué par Kanter [KAN-70], le libre parcours moyen calculé par 

Ganachaud [GAN-77], ainsi que les libres parcours calculés par Dubus et co.[DUB-93] et 

présentés précédemment sur la Figure II-20. L’accord est très satisfaisant aussi bien avec 

l’expérience qu’avec la théorie. Cependant, les valeurs obtenues avec le modèle de Chung et 

Everhart restent un peu élevées. Cet écart est lié en partie aux différentes approximations 

adoptées pour traiter les électrons de conduction. 
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Figure II-27 : Libres parcours moyens obtenus avec les modèles de Ritchie et Ashley et de Chung et 

Everhart. Le trait vertical représente l’énergie limite d’utilisation de chaque modèle. 
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Figure II-28 : Comparaison du libre parcours moyen obtenu par concaténation du modèle de Ritchie et 

Ashley et de Chung et Everhart avec le libre parcours (×) mesuré par Kanter [KAN-70], (▲) calculé par 

Ganachaud [GAN-77] et calculé avec le formalisme de (○) Lindhard [LIN-54], (◊) Mermin [MER-70] et 

(□) Vashishta-Singwi [VAS-72]. 
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II.3.2.1.2.4.2. Libre parcours 

 

Dans le domaine d’énergie 440 E eV, le libre parcours moyen est calculé directement 

à l’aide de l’expression (II-31) déduite du formalisme de Ritchie et Ashley. Le libre parcours 

l de l’interaction est ensuite déterminé en utilisant la relation d’échantillonnage exprimée par 

l’équation (II-14). 

Dans le domaine d’énergie 440 E eV, le calcul du libre parcours moyen, au cours de la 

simulation, avec le formalisme de Chung et Everhart est fastidieux et couteux en temps de 

calcul. Aussi un calcul préliminaire a été effectué pour obtenir une expression analytique qui 

reproduit fidèlement ce parcours. Étant donné l’allure du libre parcours moyen qui découle du 

formalisme de Chung et Everhart (voir Figure II-26), un ajustement utilisant une fonction 

puissance de l’énergie E0 de l’électron incident a été effectué : 

 

  9907,0

01279,0 E               (II-35) 

 

La Figure II-29 montre que cette expression reproduit bien le libre parcours moyen et l’erreur 

relative reste inférieure à 1%. Cette erreur reste inférieure à cette valeur de 1% jusqu’à 2000 

eV et elle est de l’ordre de 3,3% à 5000 eV.  

Finalement par souci de simplification et d’optimisation du temps de calcul, l’utilisation de 

l’expression analytique (II-35) s’avère importante pour obtenir le libre parcours moyen λ qui 

va servir ensuite à déterminer le libre parcours l à l’aide de  l’expression (II-14). 
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Figure II-29 : Libre parcours moyen calculé avec le formalisme de Chung et Everhart (◊), en trait plein 

l’ajustement utilisant une fonction simple (II-35). 
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II.3.2.1.2.4.3. Transfert d’énergie et de l’énergie de l’électron mis en 
mouvement. 

 

Le transfert d’énergie ħω n’est pas directement accessible dans le cas du formalisme de 

Ritchie et Ashley. Il exige la connaissance de l’énergie E1 de l’électron incident après 

interaction en intégrant selon E l’expression (II-29) et en échantillonnant cette expression de 

façon directe. L’énergie transférée est alors donnée par l’équation  01 EE . L’énergie E 

de l’électron mis en mouvement est obtenue grâce à l’expression  iEE . Ei est l’énergie 

de l’électron dans la bande de conduction qu’on détermine, à l’aide de la densité d’états 

donnée par l’expression (II-24), par échantillonnage direct. 

 

Dans le formalisme de Chung et Everhart, l’accès à l’énergie E de l’électron mis en 

mouvement s’effectue par échantillonnage de l’expression (II-34) de la différentielle de 

l’inverse du libre parcours moyen ; à l’aide de la méthode des rejets. L’énergie Ei de 

l’électron dans la bande de conduction avant interaction est échantillonnée par la méthode 

directe grâce à l’expression (II-24). Le transfert d’énergie ħω est finalement  obtenu en 

utilisant l’expression  iEE . Ce transfert permettra ensuite de déterminer l’énergie E1 

de l’électron incident après interaction soit  01 EE . 

 

II.3.2.1.2.4.4. Déviation de l’électron incident et de la direction de 

l’électron mis en mouvement 

 

Dans le formalisme de Ritchie et Ashley, l’angle polaire de déviation θ de l’électron 

incident est obtenu grâce à l’expression (II-28) facilement intégrable. Cependant, l’inversion 

de cette expression pour pouvoir appliquer la méthode directe d’échantillonnage est 

relativement complexe et couteuse en temps de calcul. La méthode des rejets est alors utilisée 

pour échantillonner la valeur de cet angle.  

Dans le cas de l’angle azimutal de déviation φ, considéré comme uniformément distribué 

entre 0 et 2π, l’échantillonnage est direct en utilisant la relation R  2 ,  R étant un nombre 

aléatoire équidistribué entre 0 et 1. 

L’angle polaire ψ de l’électron mis en mouvement est calculé en utilisant le principe de la 

conservation de la quantité de mouvement. La Figure II-30 donne quelques schémas qui 
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illustrent cette conservation en utilisant les  vecteurs d’onde lors de l’interaction d’un électron 

incident avec un électron de la bande conduction. 
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Figure II-30 : Schéma de la conservation du vecteur d’onde lors de l’interaction d’un électron incident 

avec un électron de la bande conduction 

 

La détermination de l’angle polaire ψ exige la connaissance du vecteur d’onde de transfert q. 

En effet, connaissant le transfert d’énergie, il est possible de définir ce vecteur connaissant θ 

en utilisant le schéma 2) de la Figure II-30 : 

 

cos2 10

2

1

2

0

2  kkkkq .                (II-36) 

 

Avec k0 et k1 les vecteurs d’onde respectifs de l’électron incident avant et après interaction. 

D’autre part, en utilisant  le schéma 3) de la Figure II-30 nous avons : 

 

cos2222  ii kkkkq .                (II-37) 

 

Avec k et ki les vecteurs d’onde respectifs de l’électron dans la bande de conduction avant et 

après excitation. β est l’angle entre les vecteurs k et ki . 

Une fois connu l’angle β, l’angle polaire ψ de l’électron mis en mouvement dans le référentiel 

de l’électron incident est obtenu à partir de l’angle polaire α donnant la direction de l’électron 

dans la bande de conduction. Ce dernier est considéré comme uniformément distribué entre 0 

et π et est donc échantillonné directement par  R . Rα est un nombre aléatoire 

équidistribué entre 0 et1. 
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Dans le formalisme de Chung et Everhart, l’angle polaire ψ, de l’électron mis en mouvement, 

est obtenu en considérant que l’énergie E de cet électron est faible comparée à l’énergie E0 de 

l’électron incident avant interaction. Selon cette approximation et avec  dd  sin2 , 

l’expression (II-33) prend la forme suivante : 

 






 2
112

sin
4

3

dE

d

ddE

d 




.                (II-38) 

 

La méthode directe étant difficilement applicable car l’inversion après intégration est 

complexe et coûteuse en temps de calcul. La méthode de rejet est alors appliquée à 

l’expression (II-38) pour échantillonner ψ. 

Connaissant, l’angle polaire ψ, le transfert d’énergie ħω et l’énergie Ei de l’électron dans la 

bande de conduction, nous pouvons déterminer l’angle polaire θ de déviation de l’électron 

incident. En effet, il suffit de suivre le même raisonnement que dans le cas du formalisme de 

Ritchie et Ashley puisque les relations (II-36) et (II-37) s’appliquent ici aussi. 

 

Indépendamment du formalisme (de Ritchie et Ashley ou de Chung et Everhart), l’angle 

azimutal φ de l’électron incident après interaction, ainsi que l’angle azimutal ς de l’électron 

mis en mouvement sont considérés comme uniformément distribués entre 0 et 2π. Ils sont 

échantillonnés de la manière suivante :  R 2  et  R 2 .  Rφ et Rς sont deux 

nombres aléatoires équidistribués entre 0 et 1.  

 

II.3.2.2. Interaction électron-plasmon 

II.3.2.2.1. Étendue de la surface effective 

 

Avant d’aborder les modèles choisis pour traiter respectivement les interactions de 

l’électron avec un plasmon de volume et avec un plasmon de surface, nous allons décrire les 

caractéristiques adoptées pour rendre compte de l’étendue de la  surface effective. Dans la 

section I.2.3.2.2.2 relative à cette région, nous avons présenté plusieurs modélisations de 

l’effet de cette région sur l’excitation du plasmon de volume (effet Begrenzung). Dans le 

cadre de notre simulation, nous avons retenu la configuration C. Cette configuration, 

représentée Figure II-31, consiste à définir une zone de surface effective propre à chaque 
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plasmon (de volume et de surface). Nous avons opté pour la modélisation de Núñez et co. 

[NUN-80] de l’épaisseur de la surface. Ainsi pour le plasmon de volume, nous considérons 

une surface effective d’épaisseur  
ppeff vz  20, . Pour le plasmon de surface, nous 

considérons une surface effective d’épaisseur  sseff vz  20,  et qu’elle ne s’étend que dans 

la cible, c.-à-d. pas d’interaction avec le plasmon de surface dans le vide. 
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Figure II-31 : Représentation de la configuration C de la région de surface effective en deux régions 

propres à chaque plasmon (volume et surface). 

 

II.3.2.2.2. Interaction électron-plasmon de volume 

II.3.2.2.2.1. Modèles et formalismes 

 

L’étude des interactions électron-plasmon de volume et électron-électron de conduction 

est souvent basée sur les mêmes formalismes. Cependant, comme en témoigne le travail de 

Dubus et co. [DUB-93], il existe une grande variété  d’approches qui permettent de traiter ces 

interactions. Dans ce travail, les approches de Lindhard [LIN-54], de Mermin [MER-70] et de 

Vashishta-Singwi [VAS-72] ont été confrontées, dans le cas de l’aluminium, en comparant les 

LPM de l’interaction électron-plasmon de volume qui en découlent (voir Figure II-32). Bien 

que le libre parcours moyen de Vashishta-Singwi soit plus élevé que les autres, l’écart entre 

les libres parcours moyens reste relativement faible. Il en résulte ainsi une faible influence du 

choix du modèle sur la contribution des plasmons de volume au rendement d’émission 

électronique calculé. Pour notre simulation, nous avons opté pour l’approche proposée par 
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Chung et Everhart [CHU-77] qui présente l’avantage de proposer un formalisme relativement 

simple tout en prenant en compte les transitions interbandes spécifiques à l’aluminium. 

Avant d’aborder, de façon détaillée, le modèle choisi ainsi que les modifications susceptibles 

d’améliorer ces résultats (prise en compte de l’effet Begrenzung), il est primordial de définir 

en premier lieu, l’énergie seuil que doit avoir l’électron incident pour pouvoir interagir avec 

un plasmon de volume. 
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Figure II-32 : Libres parcours moyens de l’interaction électron-plasmon de volume d’après [DUB-93]. 

 

II.3.2.2.2.2. Energie seuil d’interaction 

 

L’interaction électron-plasmon de volume ne peut se produire qu’à partir d’une énergie 

seuil, que l’on note Eseuil,v. Ce seuil d’énergie représente l’énergie que doit avoir l’électron 

pour pouvoir interagir avec le plasmon de volume et conserver au moins l’énergie de Fermi 

après transfert d’énergie. Ganachaud et Cailler [GAN-79] ont proposé une énergie seuil 

d’interaction  cpfvseuil qEE ,  où ωp(qc) est calculé à partir de la relation de dispersion 

du plasmon de volume et du vecteur d’onde limite qc d’existence du plasmon de volume tels 

que décrits dans la section I.2.3.2.1.2. L’application numérique dans le cas de l’aluminium 

nous donne Eseuil,v = 30,6 eV. Une valeur qui correspond à celle identifiée expérimentalement 

par Andersson [AND-72]. C’est cette énergie seuil qui est représenté sur la Figure II-32. 
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II.3.2.2.2.3. Formalisme du modèle de Chung et Everhart 

 

La modélisation de l’interaction électron-plasmon de volume proposée par Chung et 

Everhart repose sur plusieurs hypothèses : 

 

 Les électrons du cristal sont décrits par une fonction d’onde de Bloch
14

 et l’électron 

incident est décrit par une onde plane. 

 

 L’amortissement des plasmons de volume est considéré pour les plasmons de grande 

longueur d’onde. Par suite de la présence du terme q
-4

 dans la probabilité de transition par 

unité de temps de la transition d’un état initial vers un état final pour l’électron du cristal, 

il s’en suit que les transitions correspondant à un transfert de faible impulsion sont 

fortement favorisées. Pour l’aluminium ε1 est faible au voisinage de la fréquence de 

plasmon dans la limite q = 0. Ce qui entraine pour 1/ε une résonance dans ce domaine 

lorsque ε2 est suffisamment faible. 

 

 L’amortissement du plasmon de volume se produit à l’endroit de son excitation et crée 

une paire électron-trou, qui est le processus d’amortissement dominant. En pratique cela 

se traduit par le fait que l’électron mis en mouvement au cours de l’interaction débute sa 

trajectoire là où l’interaction a lieu. 

 

 Les transitions sont de type interbande
15

 (l ≠ l’, où l et l’ sont les indices de bande) 

directes. Pour les métaux comportant des électrons quasi-libres avec, par conséquent, des 

bandes d’énergie sensiblement paraboliques, les transitions de type intrabande
16

 (l = l’) 

s’annulent dans les limites considérées ( 0q et  = p), par suite de la non conservation 

de l’énergie et de l’impulsion. 

 

                                                 
14

 Deux hypothèses sont nécessaires pour introduire les fonctions d’onde de Bloch : la vérification de 

l’approximation de Born-Oppenheimer qui assume que le noyau est presque immobile par rapport aux électrons 

d’où le traitement séparé des deux mouvements électronique et nucléaire. La deuxième considère que l’énergie 

potentielle d’un électron en mouvement dans un cristal a la périodicité du cristal et est indépendante du temps. 
15

 Elles correspondent à l’excitation des électrons de bandes de valence plus ou moins profondes vers des états 

inoccupés du continuum. Particulièrement importantes dans le cas des isolants à large bande interdite, elles 

apparaissent, dans la fonction perte d’énergie, liées à des maxima de ε2. 
16

 Elles consistent en l’excitation individuelle des électrons de la bande de conduction vers les états libres au 

dessus du niveau de Fermi (elles apportent ainsi une certaine contribution au fond continu du spectre de pertes 

d’énergie). 
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 L’énergie du plasmon de volume est considérée tout au long du traitement comme étant 

 0p . Puisque l’on est dans un formalisme diélectrique, sa valeur est de 15 eV (cf. 

discussion page 49). Par commodité il sera simplement noté ħωp dans le développement 

du formalisme de Chung et Everhart. 

 

Comme pour l’interaction électron-électron de conduction, l’interaction électron-plasmon de 

volume est traitée en utilisant l’expression (I-23) suivante : 
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Cette équation représente la probabilité de transition W(li,ki→l,k) d’un électron du plasma de 

l’état ii kl


,  à l’état kl


,  par unité de temps. Pour l’aluminium on considère que la partie 

réelle ε1 de la fonction diélectrique ε(q,ω) peut être correctement approximée par l’expression 

 2/1  p . Cela conduit, en utilisant le développement d’Ehrenreich [EHR-66], à la forme 

suivante pour la fonction diélectrique : 

 

       
pppp qiq  ,2, 2 .                (II-40) 

 

et nous avons donc :  
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Avec Γv un facteur associé à l’amortissement fini du plasmon de volume et qui est défini par : 

 

 pp
q

v q  ,lim 2
0




 .                (II-42) 

 

Pour des fréquences ω proche de ωp, des valeurs de q faibles et en ne tenant compte que des 

transitions interbandes, la partie imaginaire ε2 de la fonction diélectrique peut être exprimée 

dans le cadre de l’approximation de phases aléatoires
5
 de la manière suivante : 
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où la fonction de Dirac assure la conservation de l’énergie. Le terme u

lli
P ,  est défini tel que : 
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Le terme 
ii kl

u 
,

 représente la périodicité du réseau dans la fonction de Bloch qui décrit 

l’électron de vecteur d’onde ki de la bande li. Le terme p désigne l’opérateur du moment 

cinétique. Le terme Δ0 représente le volume de la maille primitive du cristal d’aluminium. 

L’intégration se fait sur cette maille primitive. 

 

En introduisant les expressions (II-42), et (II-43) dans l’expression (II-40) et en sommant sur 

l’ensemble des états ii kl


,  et sur q, le taux total de transition vers l’état kl


,  est :  
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 ,    (II-46) 

 

où f0 est la distribution de Fermi-Dirac et E est l’énergie de l’électron mis en mouvement. 

Puisqu’il existe une infinité d’états, la somme sur q est remplacée par une intégrale telle que : 

 




 qd

q




38

.                (II-47) 

 

En se fondant sur la géométrie de la diffusion de l’électron incident, représentée sur la Figure 

II-33, nous avons : 
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//2 dqdqqqd  


.                (II-48) 
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Figure II-33 : Schéma de représentation en vecteurs d’onde de la diffusion de l’électron incident lors de 

l’interaction électron-plasmon de volume. q┴ et q// sont respectivement les composantes perpendiculaire et 

normale du vecteur d’onde de transfert q par rapport à k0. Le cercle en pointillée représente l’ensemble 

des vecteurs q┴ possibles pour l’interaction. 

 

En considérant q faible par rapport à k0 l’expression (I-32) de q a été approximée par: 
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Avec 02EE   . L’expression (II-48) devient alors : 
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En tenant compte des expressions  (II-45) et (II-50), l’intégration (II-47) conduit à : 
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Puisque l’on se situe au voisinage de p  , le terme 02EE    devient 02EpE   . 

La borne d’intégration θc représente la valeur limite de l’angle polaire θ de déviation que peut 

subir l’électron incident lors de l’interaction. Cet angle correspondant à une valeur maximale 

du vecteur d’onde de transfert q, qc (voir section I.2.3.2.1.2) est déduit de l’expression (II-49) 

tel que 22

0

22

Ecc kq   . En intégrant la relation (II-51) suivant θ et en la divisant par la 

vitesse de l’électron incident, on obtient l’inverse du libre parcours moyen différentiel suivant 

E : 
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Le terme  ceff E  ,0  est le libre parcours moyen effectif de création d’un plasmon de volume 

[RAE-65]. Il est donné par : 
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Le terme F(E,ħω) qui représente la distribution en énergie de la densité d’états peut-être 

calculé en utilisant le modèle simple à deux bandes
17

 [KOY-70]. Ce terme est alors donné 

par : 
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où H(x) est la fonction d’Heaviside, G est un vecteur de la matrice réciproque de l’aluminium, 

nG le nombre de vecteur G équivalents dans la matrice réciproque, WG est l’écart entre les 

deux bandes selon le vecteur G. Le terme GE1  est défini par : 
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17

 Dans le modèle à deux bandes, les transitions interbandes et intrabande ne sont considérées que pour la bande 

de conduction partiellement remplie et la bande d’énergie d’au-dessus non occupée.  
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L’intégration de l’expression (II-52) suivant ħω conduit finalement à : 
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Le terme GE0  est donné par  p

GG EE 10  . Dans le cas de l’aluminium seuls les vecteurs G111 

et G200 de la matrice réciproque sont considérés. L’inverse du libre parcours moyen 

différentiel, expression (II-56), qui en découle est représenté pour différentes énergies 

d’incidence sur la Figure II-34. Soulignons que l’’énergie de l’électron excité est dans 

l’intervalle   fcpp Eq   ,  car l’énergie transférée est dans l’intervalle   cpp q  ,  

d’une part et l’énergie initiale de l’électron dans la bande de conduction est dans l’intervalle 

 fE,0  d’autre part. 
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Figure II-34 : Inverse du libre parcours moyen différentiel en fonction de l’énergie E de l’électron excité 

pour différentes énergies d’incidence. 
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L’allure générale de l’inverse du libre parcours moyen différentiel de l’interaction électron-

plasmon de volume varie avec l’énergie d’incidence. Bien que l’on observe un maximum 

toujours autour d’une énergie de 22 eV, les courbes ont tendance à s’aplatir au sommet quand 

l’énergie d’incidence augmente. On constate également que la variation de la probabilité 

d’interaction par rapport à la variation d’énergie de l’électron excité augmente quand 

l’énergie d’incidence diminue. 

L’énergie du maximum est la somme de l’énergie initiale de l’électron excité depuis le haut 

de la bande de conduction et de l’énergie du plasmon de volume pour une déviation maximale 

θc. 

 

Dans le formalisme de Chung et Everhart on ne dispose pas d’une expression pouvant donner 

directement le libre parcours moyen. Cependant, l’expression (II-56) peut conduire à une 

expression relativement simple car son intégration selon E (c.-à-d. pour obtenir λ) n’implique 

pas le terme  ceff E  ,0  qui est indépendant de E. Seul D(E,ħωp,Γv) qui ne dépend pas de 

l’énergie d’incidence E0, tout comme ses bornes d’intégrations   fcpp Eq   , , est alors 

à intégrer. Le résultat étant une constante, que l’on notera I, le libre parcours moyen λ est 

donné par : 

 

  IE ceff  ,0 .                (II-58) 

 

La constante I prend la valeur 90876,0I , compte tenu des valeurs des différents paramètres 

impliqués dans le formalisme, de Chung et Everhart, appliqué au cas de l’aluminium (Tableau 

II-2). La représentation du LPM obtenu en fonction de l’énergie de l’électron incident est 

donnée sur la Figure II-35. Pour E0 proche de Eseuil,v, le LPM décroit fortement jusqu’à 

atteindre un minimum vers 50 eV Au-delà de 50 eV, le LPM croit avec l’énergie de l’électron 

incident. 
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Figure II-35 : Libre parcours moyen de l’interaction électron-plasmon de volume en fonction de l’énergie 

d’incidence d’après [CHU-77]. 

 

Tableau II-2 : Paramètres utilisés dans le formalisme de Chung et Everhart. 

Paramètre Nom Valeur Unité 

ħωp Energie du plasmon de volume pour q = 0 15 eV 

Γv Amortissement fini du plasmon de volume 2 eV 

G111 
Norme du vecteur du réseau réciproque selon 

l’axe de symétrie 111 
2,7 A

-1 

n111 
Nombre de vecteur G111 équivalent dans le 

réseau réciproque 
8 sans dimension 

W111 
Écart entre la bande de conduction et la bande 

supérieure vide selon l’axe de symétrie 111 
0,24 eV 

G200 
Norme du vecteur du réseau réciproque selon 

l’axe de symétrie 200 
3,1 A

-1 

n200 
Nombre de vecteur G200 équivalent dans le 

réseau réciproque 
6 sans dimension 

W200 
Écart entre la bande de conduction et la bande 

supérieure vide selon l’axe de symétrie 200 
0,76 eV 

 

II.3.2.2.2.4. Modification du modèle de Chung et Everhart : prise en 

compte de l’effet Begrenzung 

 

En dehors du choix du modèle approprié à notre étude, une de nos contributions 

majeures a été d’améliorer le modèle de Chung et Everhart sur deux points. Le premier 

concerne le fait que ce modèle considère l’interaction électron-plasmon de volume dans un 

cristal d’aluminium infini et ne rend pas compte de l’existence de la surface et de ce qu’on 
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appelle l’effet Begrenzung. Le second point que nous allons aborder plus loin concerne le 

franchissement de la surface par les électrons. Pour tenir compte de la région de surface 

effective, l’effet de l’épaisseur de surface effective pour le plasmon de volume, zeff,p, a été 

introduite dans la relation de la probabilité Pvol(E0,z) d’interaction avec un plasmon de volume 

dans un matériau fini [WAN-96] :  

 

      peffvolvol zzEPzEP ,00 exp1,  .                (II-59) 

 

Pvol(E0) représente la probabilité d’interaction avec le plasmon de volume calculé pour un 

matériau infini. z est la profondeur dans le matériau à laquelle se situe l’électron incident. En 

tenant compte de cette relation la nouvelle expression de l’inverse du libre parcours moyens 

différentiel (II-56) est : 
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 .                (II-60) 

 

L’intégration de cette expression selon E donne un libre parcours moyen modifié λ
*
(z) tel 

que : 
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 ,                (II-61) 

 

où λeff est calculé à l’aide de l’expression (II-53). C’est ce nouveau libre parcours moyen qui 

est utilisé pour déterminer le libre parcours de l’interaction électron-plasmon de volume. 

 

II.3.2.2.2.5. Implémentation  

II.3.2.2.2.5.1. Libre parcours 

 

Le libre parcours l de l’interaction est déterminé en appliquant la relation 

d’échantillonnage (expression (II-14)) et  l’expression (II-61) : 

 

 

  
 R

zzI

E
l

peff

ceff
log

exp1

,

,

0

1






 
,                (II-62) 

 



Simulation Monte-Carlo de l’émission électronique dans l’Aluminium 

 143 

avec R un nombre aléatoire équiréparti entre 0 et 1. 

 

II.3.2.2.2.5.2. Transfert d’énergie et de la déviation de l’électron 

incident 

 

Le transfert d’énergie est calculé à partir de la relation de dispersion du plasmon de 

volume dans un gaz de Fermi [RAE-65] : 
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qq   .                (II-63) 

 

avec ωp(0) la valeur de la fréquence plasma au zéro absolu de la température et vf la vitesse 

d’un électron situé  au niveau de Fermi. Cette relation nécessite la connaissance du vecteur 

d’onde de transfert q. Ce vecteur peut être déduit en utilisant l’expression (II-49) qui implique 

l’angle polaire de déviation θ de l’électron incident. Cet angle peut être échantillonné à l’aide 

de la relation (II-49) dans l’intervalle [0, θc] en utilisant  un nombre aléatoire Rθ  équiréparti 

entre 0 et 1 tel que : 
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Connaissant θ et ensuite q, le calcul du transfert d’énergie  ħωp(q) est aisé et permet de 

déterminer l’énergie E1 de l’électron incident après interaction soit :  qEE p 01 . 

L’énergie de transfert va ainsi varier de 15 eV pour θ = 0 à 19 eV pour θ = θc. 

L’angle azimutal φ de l’électron incident après interaction est considéré comme uniformément 

distribué entre 0 et 2π. Il est échantillonné de la manière suivante :  R 2 . Le terme Rφ 

est un nombre aléatoire équidistribué entre 0 et 1.  

 

II.3.2.2.2.5.3. Énergie et direction de l’électron mis en mouvement 

 

L’énergie E de l’électron mis en mouvement est déterminée en utilisant l’expression (II-

56), soit en effectuant l’échantillonnage à l’aide de l’expression (II-57) de la fonction 
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D(E,ħωp,Γv). Cette dernière étant difficilement intégrable de façon analytique, la méthode du 

rejet pour échantillonner E est alors utilisée.  

La Figure II-30 représente également la conservation du vecteur d’onde de l’interaction 

électron-plasmon de volume. L’angle polaire ψ de l’électron excité est déterminé de la même 

manière que dans le cas de l’interaction électron-électron de conduction en utilisant 

l’expression (II-38) qui implique la connaissance de la norme ki du vecteur d’onde ki de 

l’électron dans la bande de conduction, de k le vecteur d’onde de l’électron incident après 

interaction), de q le vecteur d’onde de transfert et enfin l’angle β. ki est déterminée, par tirage 

à partir de la densité d’état donnée par l’expression (II-24).  

L’angle azimutal ς de l’électron mis en mouvement est considéré comme distribué 

uniformément entre 0 et 2π. Il est échantillonné de la manière suivante :  R 2 . Le terme 

Rς est un nombre aléatoire équidistribué entre 0 et 1.  

 

II.3.2.2.3. Interaction électron-plasmon de surface 

 

La surface de l’échantillon produit une rupture de continuum de matière. Cette 

discontinuité donne naissance à un deuxième type d’oscillations collectives, les plasmons de 

surface. L’énergie du plasmon de surface ħωs  est définie par l’expression (I-44) bien vérifiée 

expérimentalement [KRA-76] dans le cas de l’aluminium où ħωp = 15 eV donne ħωs = 10,6 

eV. 

L’excitation d’un plasmon de surface par un électron incident est un traitement de l’excitation 

de l’interaction à la surface. Un des traitements les plus connus est celui proposé par Raether 

[RAE-80] en utilisant un modèle diélectrique avec une fonction diélectrique modifiée. 

Cependant, à cause de sa complexité de mise en œuvre, peu d’auteurs l’ont adopté. Ainsi, 

dans ce travail, une autre approche bien plus simple a été préférée au modèle de Raether tout 

en se plaçant dans le cadre de l’approximation  d’un gaz d’électrons libres. Cette approche 

requiert la satisfaction de  quatre hypothèses : 

 

 L'interaction est négligée au voisinage de la surface du côté du vide [DEV-91] ; 

 

 La probabilité d'interaction en fonction de la profondeur dans la cible suit une loi 

exponentielle avec une profondeur caractéristique zeff,s , (c.-à-d. profondeur de la région de 

surface effective) ; 
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 La probabilité d'interaction par unité de temps à une profondeur donnée ne dépend pas de 

l'énergie de l’électron incident ; 

 

 La perte d’énergie est constante et est égale à ħωs. La pulsation du plasmon de surface est 

logiquement définie par une relation de dispersion, notamment celle de Feibelman [FEI-

73]. Cependant vu la complexité de la détermination des paramètres qu’elle implique, 

cette relation n’a pas pu être mise en œuvre. Le vecteur de transfert q est parallèle à la 

surface. En effet, le couplage lors de l’interaction avec une onde de surface s’effectue 

dans le plan de la surface [RAE-65]. Ceci implique que le seuil en énergie à partir duquel 

l’interaction est possible est de fssseuil EE  , , soit 22,2 eV. De plus, la composante 

parallèle à la surface k0,// du vecteur d’onde k0 de l’électron incident doit respecter la 

condition qk //,0 . 

 

II.3.2.2.3.1. Notre approche 

 

En tenant compte des hypothèses ci-dessus, la relation donnant la probabilité qu’a 

l’électron incident d’interagir avec le plasmon de surface à la profondeur z au cours de 

l’élément de temps élémentaire dt est obtenue : 

 











seffz
zB

dt

dp

,

exp ,                (II-65) 

 

B est une constante. 

Si on considère un électron incident de vitesse 0EdtdLv  , avec m2  et E0 

l’énergie de l’électron incident et si on pose BA    la probabilité d’interaction sur un 

élément de longueur dL à la profondeur z (voir Figure II-36) est donnée par: 

 

dL

dp

dL

dt

dt

dp
 ,                (II-66) 

 

soit : 

 



Simulation Monte-Carlo de l’émission électronique dans l’Aluminium 

 146 











seffz
z

E

A

dL

dp

,0

exp ,                (II-67) 

 

A est également une constante. 
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Figure II-36 : Schéma représentant l’interaction à la surface et la direction de déplacement de l’électron 

(flèche en pointillé). 

 

Cette probabilité peut également s’exprimer en fonction de la probabilité complémentaire p  

(c.-à-d. probabilité de ne pas avoir interagi avec le plasmon de surface entre 0 et L) : 

 

dL

dp
p

dL

dp
 .                (II-68) 

 

Puisque nous avons 00 cos Lzz , avec Θ l'angle polaire de l’électron d’incidence dans 

le référentiel du laboratoire, et que 
dL

dp

dL

pd
 , nous pouvons écrire : 
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ce qui donne : 



Simulation Monte-Carlo de l’émission électronique dans l’Aluminium 

 147 

 

 


























 



















seffseff

seff

z

L

z

zz

E

A
CLp

,

0

,

0

0

, cos
expexp

cos
exp .                (II-70) 

 

La constante C peut être déterminée en utilisant la condition   10 p  soit: 
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d’où : 
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Finalement la probabilité p(L) d’excitation des pertes par plasmons de surface est donnée par: 
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L’inversion de la relation (II-72) permet d’obtenir la distance L que nous assimilons à un libre 

parcours : 
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L’épaisseur zeff,s est décrite par l'expression sseff vz 2,   proposée par Vicanek [VIC-99]. La 

constante A est un paramètre ajustable que nous avons déterminée à l'aide d’expériences de la 

spectroscopie REELS (Réflexion énergétique spectroscopie de perte) [TOU-87, RIC-10]. Le 

but est de trouver la valeur du paramètre qui permet un meilleur ajustement des spectres 

expérimentaux. 
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II.3.2.2.3.2. Implémentation de notre approche 

II.3.2.2.3.2.1. Libre parcours 

 

L’expression (II-73) donne le libre parcours l = L en considérant p(L) comme un 

nombre aléatoire équidistribué entre 0 et 1. 

 

II.3.2.2.3.2.2. Transfert d’énergie et déviation de l’électron incident 

 

Le transfert d’énergie lors de l’interaction de l’électron incident avec le plasmon de 

surface est supposé fixe et vaut ħωs = 10,6 eV. L’énergie E1 de l’électron incident après 

interaction étant sEE  01 . L’angle polaire Θ1 de l’électron incident dans le référentiel 

du laboratoire est déterminé directement après interaction plutôt que l’angle polaire de 

déviation θ dans le référentiel de l’électron incident. En effet, puisque le vecteur d’onde de 

transfert q est considéré comme étant parallèle à la surface, nous avons, avec la conservation 

de la quantité de mouvement (voir Figure II-37), l’expression suivante : 

 









 ,1,0

//,1//,0

kk

kqk
.                (II-75) 

 

Sachant que 00,0 cos kk  et que 11,1 cos kk , on en déduit la relation suivante : 

 









 

0

1

01

1 coscos
k

k
.                (II-76) 

 

L’angle azimutal φ de déviation de l’électron incident ne peut être tiré dans une distribution. 

En effet, les conditions particulières de l’interaction avec un q unique et parallèle à la surface 

induit que l’angle azimutal de l’électron incident ne varie pas. Nous avons donc φ = 0. 
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Figure II-37 : Schéma de la conservation du vecteur d’onde lors de l’excitation d’un plasmon de surface 

par un électron incident. 

 

II.3.2.2.3.2.3. Énergie et direction de l’électron mis en mouvement 

 

Le transfert d’énergie, ħωs, étant connu, on échantillonne l’énergie Ei de l’électron dans 

la bande de conduction à partir de la densité d’états, énergie donnée par l’expression (II-24). 

On obtient alors l’énergie E de l’électron mis en mouvement puisque siEE  . 

Nous supposons qu’il n’existe pas de direction privilégiée pour l’électron mis au mouvement 

par l’amortissement du plasmon de surface. L’angle polaire ψ et azimutal ς de l’électron mis 

en mouvement sont déterminés de la manière suivante : 
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2

12cos 1

.                (II-77) 

 

Les termes Rψ et Rς sont deux nombres aléatoires distincts équidistribués entre 0 et 1 qui sont 

utilisés respectivement pour la détermination de l’angle polaire ψ et de l’angle azimutal ς. 

 

II.3.2.3. Interaction électron-phonon 

 

Dans les semi-conducteurs et les isolants, l’interaction électron-phonon est significative 

lorsque l’électron incident à une énergie inférieure au gap
18

 En effet, dans ces matériaux, il 

n’y a pas d’électron dans cette bande d’énergie, l’électron incident ne peut interagir qu’avec le 

                                                 
18

 Le gap est l’écart entre la dernière bande de valence remplie et la bande de conduction vide dans un semi-

conducteur ou un isolant ou encore  l’énergie de la bande interdite. 
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noyau ou avec les phonons. En revanche, dans les métaux ce gap n’existe pas et l’électron en 

mouvement dans la cible peut toujours interagir avec les électrons de conduction. Cette 

interaction masque l’interaction avec les phonons. Ainsi, dans le cas de la cible d’aluminium 

étudiée, l’interaction électron-phonon est négligée au cours des simulations. 

 

II.3.3. Franchissement de la surface 
 

Nous supposons que l’interaction avec la surface a lieu à z = 0 et s’effectue sans perte 

d’énergie. Dans le cas de l’aluminium le franchissement de sa surface est celui d’une marche 

de potentiel U0 = 15,85 eV car le potentiel de surface dans un métal est la somme du travail de 

sortie W et de l’énergie de Fermi Ef. Les valeurs utilisées pour ces deux derniers paramètres 

sont W = 4,25 eV et Ef = 11,6 eV. 

 

II.3.3.1. Choix de la marche de potentiel exponentiel 

 

Dans la section I.2.4.3, nous avons présenté trois types de marches de potentiel : la 

marche de potentiel carrée, la marche de potentiel exponentiel et la marche de potentiel 

image. La première est la plus simple et est généralement  utilisée dans la simulation Monte-

Carlo de l’émission électronique [KHU–99, DIN–01] ou encore pour expliquer des grandeurs  

expérimentales associées à l’émission électronique [CIM–06, CAZ-12]. Cependant, il s’agit 

d’une approximation ne reflétant pas correctement ni la surface réelle d’un matériau ni son 

interaction avec un électron incident. Cutler et Davis, dans leur travail de revue [CUT-64], ont 

calculé le coefficient de réflexion (c.-à-d. rapport du nombre d’électrons réfléchis et du 

nombre des électrons incidents) correspondant à une hauteur de marche U0 de 10 eV pour les 

trois types de marches considérées. Notons que dans ces calculs l’origine de l’énergie 

correspond à l’énergie du niveau du vide. Les résultats obtenus en fonction de l’énergie 

primaire sont présentés sur les Figure II-38 (a) et (b). On constate que, le coefficient de 

réflexion obtenu avec le potentiel le plus réaliste, à savoir le potentiel image, reste très faible 

pour des énergies inférieures à 1 eV et s’annule à partir d’une dizaine d’eV. Quant à la 

marche de potentiel carrée, elle présente des valeurs élevées à très basse énergie, à 1eV la 

réflexion est de l’ordre de 0,4. Les valeurs du coefficient de réflexion obtenues à l’aide de la 

marche de potentiel exponentielle sont comprises entre celles données par les deux autres 

marches. 
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Figure II-38 : Comparaison de la probabilité de réflexion à l’entrée du matériau à incidence normale avec 

la surface obtenue avec le modèle de potentiel carré (trait discontinue), de potentiel exponentiel (trait 

plein) et de potentiel image (trait hachuré) pour un potentiel de surface de 10 eV pour des énergies 

d’incidence allant jusqu’à 50 eV (a) et 1 eV (b) par Cutler et Davis [CUT-64]. Il est à noter que l’origine 

de l’énergie est celle dans le vide.  

 

En ce qui concerne le comportement de la probabilité de réflexion, ou de transmission en 

fonction de l’angle d’incidence, le cas d’une marche de potentiel image est rarement traité. En 

revanche dans le cas des autres marches, bien que les valeurs des probabilités soient 

différentes (cf. Figure II-39) la comparaison des résultats montre que l’allure des courbes est 

la même qu’à incidence normale. Les courbes de la Figure II-39 à des incidences obliques 

montrent qu’il existe une énergie minimale, Emin,α, en-dessous de laquelle un électron 

attaquant la surface avec un angle α par rapport à la normale ne sera pas transmis.  
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Figure II-39 : Comparaison des probabilités de transmission obtenues avec le potentiel exponentiel (trait 

plein) et le potentiel carré (trait creux) dans le cas de l’aluminium pour le passage de la cible vers le vide 

en fonction de l’énergie de l’électron et pour des angles polaires de 0 , 20 , 40  et 80 . 
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Ce seuil en énergie est obtenu de la même manière que l’angle limite que nous avons présenté 

dans la section I.2.4.2, c.-à-d. à partir de la loi de réfraction donnée par l’expression (I-48). 

Cette énergie limite s’exprime de la manière suivante : 
2

0min, cosUE  . 

 

Pour conclure cette partie, notons que le modèle de la marche de potentiel de type image est 

incontestablement le plus proche de la réalité et son utilisation est sans doute la plus 

appropriée pour notre étude. Toutefois, les calculs du coefficient de réflexion sont complexes 

et coûteux en temps de calcul. Bien que la probabilité de transmission (ou de réflexion) soit 

simple à calculer dans le cas d’une marche de potentiel carrée, son utilisation reste très 

approximative. Aussi la marche de potentiel exponentielle, constituant un compromis entre les 

deux autres, a été retenue pour la simplicité de ses calculs (expression analytique (I-52)) et 

pour l’ordre de grandeur des valeurs du coefficient de réflexion, plus proche de la réalité (nul 

pour quelques dizaines d’eV et faible à quelques eV). 

 

II.3.3.2. Implémentation de la marche de potentiel exponentielle 

II.3.3.2.1. Libre parcours 

 

Bien que l’interaction d’un électron avec la surface ne possède pas de probabilité 

d’interaction proprement dite (c.-à-d. section efficace d’interaction) pour pouvoir définir un 

libre parcours moyen, il a été défini, à l’intérieur de la cible d’aluminium, le libre parcours l 

en calculant la distance qui sépare l’électron de la surface, soit : 

 

0

0

cos


z
l .                (II-78) 

 

Avec z0 la profondeur à laquelle se trouve l’électron dans le matériau et Θ0 son angle polaire 

dans le référentiel du laboratoire. Le calcul est conduit pour les directions  2,00   

permettant d’atteindre la surface. Ce libre parcours est comparé aux libres parcours des autres 

interactions afin d’effectuer la sélection de l’interaction qui va avoir lieu. 
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II.3.3.2.2. Conditions de passage 

 

Le traitement classique des phénomènes de réflexion et de réfraction associés au passage 

d’un électron d’énergie E0 à la surface représentée par une hauteur de marche U0 conduit à la 

relation suivante : 

 

00

2

0 cos UE  .                (II-79) 

 

Si cette inégalité est satisfaite, l’électron sera transmis dans le vide s’il était dans la cible (et 

inversement s’il était dans le vide) avec un taux de transmission T. Connaissant Θ0 et E0, ce 

dernier peut être calculé à l’aide de l’expression (I-52) déduite d’un  traitement quantique. Si 

cette inégalité n’est pas remplie, l’électron sera alors réfléchi par la surface. 

Du point de vue des simulations, la condition de réflexion-réfraction est vérifiée en utilisant la 

relation suivante : 

 

 000 ,, UETR  .                (II-80) 

 

R étant un nombre aléatoire équidistribué entre 0 et 1. 

 

II.3.3.2.3. Trajectoire et énergie de l’électron incident 

II.3.3.2.3.1. Franchissement de la surface 

 

Le franchissement de la surface se fait sans perte d’énergie de l’électron incident mais 

on assiste à un changement de référentiel d’énergie de l’électron quand il change de milieu. 

En passant du vide à la cible d’aluminium, l’électron passe du référentiel du vide au 

référentiel du bas de la bande de conduction, et inversement lorsque il  passe de la cible au 

vide. Ainsi l’énergie de l’électron, E1, après le franchissement de la surface, est donnée par : 

 

001 UEE  .                (II-81) 

 

Le signe positif correspond à l’électron rentrant dans la cible d’aluminium (descente de la 

marche de potentiel) alors que le signe négatif correspond à l’électron sortant dans le vide 

(remontée de la marche de potentiel). 
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L’angle polaire Θ1 de l’électron après traversée de la surface (c.-à-d. angle de réfraction), voir 

Figure II-40(a)), est donné par l’expression suivante : 

 














 

0

1

01

1 sinsin
E

E
.                (II-82) 

 

En ce qui concerne l’angle azimutal de l’électron, il n’est pas modifié par le passage de la 

surface. 

 

II.3.3.2.3.2. Réflexion à la surface 

 

On suppose que la réflexion de l’électron se fait également sans perte d’énergie. 

L’électron ne perd donc pas d’énergie et reste dans le même référentiel d’énergie (c.-à-d. 

cible). Son angle polaire Θ1 après réflexion par rapport au plan (OX0, OY0) (voir Figure 

II-40(b)) est donnée par l’expression 01    L’angle azimutal de l’électron n’est pas 

non plus modifié lors de la réflexion. 
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Figure II-40 : Déviation de l’électron incident lors de son interaction avec la surface, soit par réfraction (à 

gauche), soit par réflexion (à droite). 
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II.4. Validation préliminaire de l’approche 
 

Avant la mise en œuvre des différents modèles évoqués précédemment et que nous 

avons choisis pour simuler l’émission électronique proprement dite de l’aluminium, il est 

important de vérifier ce choix de modèles ainsi que  les modifications que nous leur avons 

apportées.  Cette vérification se fera à travers deux grandeurs caractéristiques des interactions 

électron-matière à savoir le libre parcours moyen inélastique et le pouvoir d’arrêt que nous 

allons définir. Le libre parcours moyen inélastique (LPMI) λinel est le libre parcours moyen de 

l’ensemble des interactions inélastiques défini par : 

 

  

l

linel

11  ,                (II-83) 

 

avec λl le libre parcours moyen de la l
ième

 interaction inélastique caractéristique du matériau.  

Le pouvoir d’arrête représente la perte d’énergie par unité de longueur que subit l’électron au 

cours de son déplacement dans le matériau. Pour chaque interaction on peut définir un 

pouvoir d’arrêt S tel que : 

 




 



 


 d

d

d
S

1

,                (II-84) 

 

avec 




d

d 1

 la différentielle de l’inverse du libre parcours moyen de l’interaction considérée. 

Le pouvoir d’arrêt total Stot du matériau est donné par : 

 


i

itot SS ,                (II-85) 

 

avec Si le pouvoir d’arrêt de la i
ième

 interaction considérée. 

 

Désormais, nous allons comparer les résultats de la simulation de ces deux grandeurs, obtenus 

dans le cas de l’aluminium aux données, aussi bien théoriques qu’expérimentales, issues de la 

littérature. 
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II.4.1. Libre parcours moyen inélastique 
 

L’expression (II-82), prenant en compte l’ensemble des interactions inélastiques 

traitées, a été utilisée pour calculer le libre parcours moyen inélastique. Ces interactions étant 

les interactions électron-électron faiblement lié, électron-électron fortement lié, électron-

électron plasmon de volume et électron-électron plasmon de surface. Les résultats obtenus ont 

été confrontés aussi bien à ceux déduits de simulations que d’expériences (voir Figure II-41) 

Dans le cas des simulations il s’agit notamment des travaux de Mao et co. [MAO-08], 

Fernandez-Varea et co. [FER-05] et Ashley [ASH-88]. Ces travaux décrivent les interactions 

avec les électrons faiblement liés et avec les plasmons de volume en utilisant la constante 

diélectrique déduite des pertes optiques [PEN-86] alors que l’interaction avec les électrons 

fortement liés est décrite par la méthode GOS. Les données expérimentales sont celles de 

Kanter [KAN-70], de Huen et Wooten [HUEN-71], de Callcott et Arakawa [CAL-75], de 

Powell el al. [POW-77] et de Beilschmidt et co. [BEI-94]. Nous avons également représenté 

sur la Figure II-41 les valeurs du LPMI déduites de la spectroscopie du pic élastique par 

Gergely [GER-87]. 
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Figure II-41 : Libre parcours moyen inélastique dans l’aluminium en fonction de l’énergie de l’électron. 

Simulations : notre approche (trait noir) ; Mao et co. [MAO-08] (trait bleu) ; Fernandez-Varea et co. 

[FER-05] (trait vert) ; Ashley [ASH-88] (trait rouge). Expériences : Kanter [KAN-70] (▲) ;  Huen et 

Wooten [HUEN-71] (■) ;  Callcott et Arakawa [CAL-75] (○) ; Powell el al. [POW-77] (∆) ; Beilschmidt et 

co. [BEI-94] (♦) ; Gergely [GER-87] (◊). 
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Pour des énergies incidentes de 100 à 1000 eV, à l’exception des résultats expérimentaux de 

Beilschmidt et co. [BEI-94], nos résultats sont globalement en très bon accord avec ceux des 

simulations et des expériences. Aux très basses énergies (c.-à-d. énergies d’incidences 

inférieures à une trentaine d’eV), la comparaison se fait avec les seuls résultats de la 

simulation rencontrés dans la littérature et obtenus par Mao et co. [MAO-08] et avec les 

résultats expérimentaux cités. L’accord est également très satisfaisant. Indépendamment du 

modèle utilisé, on constate que le libre parcours moyen présente toujours un minimum qui se 

produit dans le domaine d’énergie entre une trentaine d’eV et une centaine d’eV. Bien que sa 

position ait tendance à changer légèrement avec le modèle utilisé, les écarts restent faibles 

exceptés pour le modèle d’Ashley dont le formalisme ne rend pas correctement compte de 

cette gamme d’énergie. L’énergie où apparaît ce minimum correspond à une gamme d’énergie 

où l’interaction avec le plasmon de volume apparaît et où son libre parcours moyen atteint son 

minimum. Pour des énergies inférieures, c’est l’interaction électron-électron de conduction 

qui domine le comportement du LPMI. 

 

II.4.2. Pouvoir d’arrêt 
 

Bien que notre approche n’utilise pas directement  le pouvoir d’arrêt, nous l’avons 

déterminé pour, d’une part, estimer la perte d'énergie effective moyenne sur un élément de 

trajectoire de l’électron ce qui permettra de caractériser globalement l’interaction inélastique 

et d’autre part, pour valider nos simulations en comparant nos résultats avec ceux obtenus par 

la formule de Bethe (prise en compte de tous les processus inélastiques dans un mode de 

ralentissement continu) valable pour des énergies suffisamment élevées (au-delà de quelques 

centaines d’eV). 

Le pouvoir d’arrêt total est déterminé en faisant la somme des pouvoirs d’arrêt associés aux 

différentes interactions calculés à l’aide de l’expression (II-83). Le pouvoir d’arrêt de 

l’interaction élastique de l’électron avec le noyau étant  nul puisque les pertes d’énergies lors 

de cette interaction sont négligeables. 

La Figure II-42 donne une comparaison du pouvoir d’arrêt déduit de nos simulations avec des 

résultats théoriques et expérimentaux trouvés dans la littérature. Pour les simulations, il s’agit 

des travaux mentionnés précédemment pour le libre parcours moyen inélastique [MAO-08, 

FER-05, ASH-88]. Le calcul du pouvoir d’arrêt proposé par Bethe [BET-30] est également 
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représenté. Concernant les pouvoirs d’arrêts obtenus expérimentalement, nous avons repris 

ceux compilés par Joy et co. [JOY-96]. On constate que l’accord entre nos résultats et ces 

derniers est très satisfaisant. L’accord est également très satisfaisant à très basse énergie aussi 

bien avec l’expérience qu’avec les simulations de Mao et co. [MAO-08] et de Fernandez-

Varea et co. [FER-05]. En revanche, notre pouvoir d’arrêt est relativement plus faible que 

celui de Mao et co. et Fernandez-Varea et co. de la dizaine d’eV à plusieurs centaines d’eV. 

Comme on pouvait s’y attendre le pouvoir d’arrêt issu de notre approche est en bon accord, à 

haute énergie (quelques centaines d’eV), avec celui de Bethe, qui ne prend en compte que des 

électrons fortement liés mais également avec ceux déduits des autres modèles.  

Excepté l’accord avec les résultats de Bethe, le modèle d’Ashley donne des valeurs plus 

faibles que celles de l’ensemble des modèles y compris notre approche. 

Nous devons noter deux épaulements dans notre pouvoir d’arrêt. Un vers la quarantaine d’eV 

et un autre vers la centaine d’eV. Le premier peut être dû à la jonction entre les modèles de 

Ritchie et Ashley et de Chung et Everhart pour l’interaction avec les électrons faiblement liés. 

Le deuxième peut être assigné à l’excitation des électrons sur les couches internes de l’atome 

(1s, 2s, 2p), c.-à-d. interaction avec les électrons fortement liés [ASH-79]. 
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Figure II-42 : Comparaison des pouvoirs d’arrêt total dans l’aluminium. Simulations : Notre approche 

(trait noir) ; Mao et co. [MAO-08] (trait bleu) ; Fernandez-Varea et co. [FER-05] (trait vert) ; Ashley 

[ASH-88] (trait rouge) ; Bethe [BET-30] (trait gris). Mesures : compilation de Joy et co. [JOY-96] (∆). 
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CHAPITRE III. Simulations et expériences à basse 

énergie : Comparaison des résultats 
 

III.1. Introduction 
 

Désormais, nous disposons d'une approche permettant de reproduire les trajectoires 

d'électrons dans une cible d'aluminium soumis à un bombardement électronique et d'avoir 

accès aux grandeurs phénoménologiques de son émission électronique. Rappelons que cette 

approche, décrite dans le chapitre II, a été établie en combinant plusieurs modèles avec 

néanmoins des modifications cruciales permettant d'améliorer la simulation. L'objectif de 

cette étude est la mise en œuvre de l'approche établie dans la gamme des basses énergies (100 

eV < E0 < 1 keV) et plus particulièrement dans celle des très basses énergies (E0 < quelques 

dizaines d'eV). 

À basse énergie, la littérature est relativement abondante en ce qui concerne les données aussi 

bien expérimentales que résultant de simulations numériques, portant sur les rendements 

d'émission (total, secondaire vrai, rétrodiffusion) et les spectres en énergie des électrons émis. 

Cependant, les données sur les distributions angulaires, restent rares dans cette gamme 

d'énergie. En revanche, à très basse énergie, les données sur l'aluminium sont très rares pour 

le rendement, voire inexistantes pour les distributions en énergie et en angle des électrons 

émis. Pour la plupart des grandeurs simulées dans la gamme d'énergie explorée, la 

confrontation de nos résultats avec ceux de la littérature est tout de même possible. 

Sur le plan expérimental  le peu de résultats [CIM-06, BRO-69] que l'on peut trouver dans la 

littérature témoigne de la difficulté à conduire des expériences dépourvues de tout artefact 

dans le domaine des très basses énergies. En effet, les aspects aussi bien qualitatifs que 

quantitatifs notamment du rendement d'émission font l'objet d'un débat soutenus et constructif 

et en particulier son allure et sa valeur quand l'énergie primaire tend vers zéro. C'est dans le 

but d'apporter une contribution à la compréhension de ce dernier comportement que nous 

avons entrepris une étude expérimentale qui consiste à mettre en œuvre un appareillage 

approprié (DEESSE), mis au point au laboratoire (DESP ONERA), pour mesurer les 

grandeurs caractéristiques de l'émission électronique. L'instrumentation utilisée ainsi que les 

procédures suivies seront alors décrites avant de confronter les résultats de la simulation à 
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ceux obtenus expérimentalement. Ces résultats qui rendent compte de façon satisfaisante de la 

distribution énergétique et du rendement total des électrons émis sont ensuite analysés. 

Concernant les distributions angulaires des électrons émis, le manque de données dans la 

littérature aussi bien à très basse énergie qu'à basse énergie ne permettra pas une confrontation 

des résultats. On se limitera donc à une analyse du comportement des distributions selon les 

paramètres ajustables de la simulation. 

 

III.2. Résultats 

III.2.1. Simulation 

III.2.1.1. Distribution énergétique 

III.2.1.1.1. Basse énergie (de 100 eV à 1 keV) 

 

Les distributions énergétiques simulée et expérimentale, des électrons émis par la 

surface de la cible sont reproduites sur la Figure III-1. La distribution expérimentale est 

extraite des travaux de Riccardi et co. [RIC-10]. Les allures sont classiques et connues depuis 

les travaux de Harrower [HAR-56]. Comme on pouvait s'y attendre chaque distribution 

présente un pic associé aux secondaires vrais (sommet à environ 10 eV), un à 130 eV pour les 

électrons diffusés élastiquement (ayant subis au moins une collision élastique). En 

agrandissant la partie du spectre adjacente au pic élastique, on observe non seulement des 

structures correspondant aux pertes caractéristiques mais également les pics Auger. On 

distingue plus particulièrement les deux types de plasmons (c.-à-d. volume et surface) et leurs 

multiples. L'ensemble des pics s'inscrit sur un fond qui correspond aux électrons rétrodiffusés. 

La comparaison des résultats de la simulation et de l'expérience [RIC-10] est plutôt 

satisfaisante avec tout de même une largeur à mi-hauteur du pic secondaire expérimental plus 

large et également un élargissement des pics plasmons. L'élargissement est dû en particulier 

au fait que le spectre expérimental est convolué par la fonction d'appareil de l'analyseur. Cet 

élargissement et en particulier celui des pics plasmons (volume ou surface), est en principe lié 

aux effets Coulombiens et du réseau, aux états de surface, aux défauts et impuretés etc., qui ne 

sont pas pris en compte dans notre simulation [GAN-79]. D’autre part, la finesse des pics 

simulés pourrait, en partie, venir du fait que les interactions avec les plasmons de surface ont 

été simplifiées et les interactions faibles (phonons) ont été négligées. Dans le domaine des 

électrons secondaires vrais du spectre simulé, on observe des épaulements qui sont en liaison 
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avec la structure électronique du solide et que nous attribuons aux contributions des 

désexcitations des plasmons de volume et de surface. 
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Figure III-1 : Comparaison des distributions énergétiques, simulée (notre approche) et expérimentale 

[RIC-10], des électrons émis par l'Al à une énergie primaire de 130 eV. Les pics intitulés ps et pv 

indiquent respectivement les pertes par plasmons de surface et plasmons de volume. 

 

III.2.1.1.1.1. Distribution des électrons secondaires vrais 

 

Les épaulements observés sur la distribution des électrons secondaires vrais n’étant pas 

très marqués dans le spectre mesuré par Riccardi et co. [RIC-10], nous avons préféré faire 

appel à un autre spectre expérimental, notamment celui de Pillon et co. [PIL-76] obtenu à une 

énergie primaire de 300 eV. La Figure III-2 compare ce spectre au spectre simulé en les 

normalisant par rapport au maximum de la distribution des secondaires vrais. Deux 

épaulements à 7 eV et à 11 eV sont présents sur la distribution expérimentale. Des 

épaulements que l’on retrouve sur  la distribution simulée avec toutefois des intensités 

différentes. L’allure de la distribution des secondaires vrais ne peut s’expliquer qu’en 

simulant les différentes contributions attribuées aux différentes interactions comme illustré 

sur la Figure III-3. Il s’agit de la contribution des électrons de conduction ainsi que celles des 

désexcitations des plasmons de volume et de surface  
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Figure III-2 : Comparaison du pic des secondaires des distributions énergétiques, simulée (notre 

approche) et expérimentale [PIL-76], des électrons émis par l'Al à une énergie primaire de 300eV. Les 

traits hachurés verticaux indiquent les épaulements. 

 

La contribution liée aux électrons de conduction est dépourvu d’épaulements, ce qui montre 

que ces derniers proviennent bel et bien des deux autres contributions. 

L’épaulement à 11 eV résulte des électrons émis qui ont été excités suite à une interaction 

avec un plasmon de volume. Ces électrons ont une énergie comprise entre 15 et 30 eV dans le 

matériau, car les conditions de création du plasmon (voir Figure II-34 de la section 

II.3.2.2.2.3) doivent être respectées, et auront par conséquent une énergie comprises entre 0 et 

15 eV dans le vide.  

La même explication reste valable pour l’épaulement observé à 7 eV dû à l’interaction 

électron-plasmon de surface. En effet, les électrons excités suite à cette interaction ont une 

énergie comprise entre 11,6 et 22,2 eV dans le matériau, et auront par conséquent une énergie 

comprise entre 0 et 7 eV dans le vide. 

Le premier épaulement observé sur la contribution des plasmons de volume est la 

conséquence directe de celui dû à la désexcitation du plasmon de surface, car les électrons 

ayant interagi avec les plasmons de surfaces ne peuvent pas sortir du matériau. 

Comparé à l’expérience (Figure III-2), l’intensité de l’épaulement lié aux plasmons de volume 

semble être sous-estimée. Ceci est probablement lié à une surestimation de la probabilité 

d’excitation du plasmon de surface dans le domaine d’énergie étudié qui provoque un fort 

ralentissement des électrons excités par les plasmons de volume. 
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Figure III-3 : Contributions des différentes interactions à la distribution des électrons secondaires vrais 

dans le cas de l’Al à une énergie primaire de 300 eV. Plasmons de volume (∆ vert) ; électrons de 

conduction excité  (◊ bleu) ; plasmon de surface (□ orange). Les traits hachurés verticaux indiquent les 

épaulements. 

 

Dans le paragraphe qui suit, nous présentons la procédure suivie pour déterminer le paramètre 

A (voir section II.3.2.2.3.1) impliqué dans l’expression de la probabilité d’interaction et qui 

permet d’obtenir un ajustement optimal des spectres simulés aux spectres expérimentaux. 

 

III.2.1.1.1.2. Spectre des rétrodiffusés inélastiques et le paramètre A 

 

Pour simuler les spectres, le choix de la valeur initiale du paramètre A, qui intervient 

dans l’expression (II-73) (section II.3.2.2.3.1) du libre parcours, a été effectué en se fondant 

sur les travaux de Raether [RAE-65] qui donne une forme simplifié de la probabilité 

d’excitation d’un plasmon de surface. La procédure consiste à déterminer par itération le 

paramètre A qui donne le meilleur accord entre les spectres simulés et les spectres REELS 

expérimentaux obtenus à basse énergie par Tougaard et co. [TOU-87]. Les spectres simulés 

pour différentes énergies primaires et à incidence normale qui découlent de cette procédure 

sont comparés aux spectres expérimentaux sur la Figure III-4. Précisons qu’indépendamment 

de l’énergie d’incidence, le meilleur accord a été obtenue avec la même valeur du paramètre 

A. Comme on peut s’y attendre, on constate une diminution de l’intensité du pic lié à une 

perte par plasmon de surface par rapport à celui lié à une perte par plasmon de volume lorsque 

l’énergie primaire augmente. Une bonne correspondance entre les pics simulés et les pics 
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mesurés liés à des pertes plasmons multiples (1 volume et 1 surface, 2 volumes, 2 volumes et 

1 surface, …) est également observé. 
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Figure III-4 : Pics des rétrodiffusés inélastiques obtenus pour différentes énergies primaires. Expérience : 

Tougaard et co. [TOU-87] (trait noir), Simulation : notre approche (trait vert et ◊ vert) ; Vicanek [VIC-

99] (trait bleu). Les pics liés à un plasmon de surface et à un de volume sont respectivement indiqués s et v. 
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À titre de comparaison, les spectres simulés par Vicanek [VIC-99] sont aussi indiqués sur la 

Figure III-4. On constate que seuls les pics liés à une perte plasmon unique (volume ou 

surface) concordent avec les nôtres. Le décalage, entre nos résultats et ceux de Vicanek, 

observé pour les pics des pertes multiples est probablement dû au fait que ce dernier utilise un 

modèle avec une constante diélectrique modifiée pour tenir compte de l’interaction avec le 

plasmon de surface. 

 

III.2.1.1.2. Très basse énergie (E0 < 30 eV) 

 

La distribution en énergie des électrons émis aux très basses énergies (inférieures à 

quelques dizaines d’eV) est en général très difficile à déterminer tant théoriquement 

qu’expérimentalement et, par conséquent, mal connue. Néanmoins, en traitant le cas de 

l’aluminium, il a été possible de montrer que cette distribution est le résultat de deux 

contributions, celle des électrons secondaires, et celle des électrons rétrodiffusés. En effet, en 

simulant le spectre énergétique des électrons émis à différentes énergies d’incidence allant de 

3 à 25 eV et à incidence normale (Figure III-5), on observe que chaque spectre présente un pic 

étroit dû aux électrons rétrodiffusés élastiquement centré sur l’énergie primaire et un autre pic 

plus large qui serait le résultat des contributions des électrons secondaires et des électrons 

rétrodiffusés inélastiquement. Le poids relatif de chaque contribution est fortement influencé 

par l’énergie des électrons incidents. En effet, l’intensité du pic associé aux électrons 

rétrodiffusés augmente quand l’énergie diminue et devient prépondérante quand cette énergie 

est voisine de l’énergie de la marche de potentiel de surface. La population des électrons 

rétrodiffusés inélastiquement se voit, dans ce cas, renforcée par celle des électrons réfléchis 

élastiquement par cette marche. Le pic obtenu à 5 eV est constitué en très grande majorité 

d’électrons rétrodiffusés inélastiques et de très peu d’électrons secondaires (voir Figure III-6). 

La Figure III-5 montre également que la position du pic des secondaires vrais se déplace 

légèrement vers les basses énergies quand l’énergie primaire augmente. Ce dernier 

comportement a été également constaté mais pour de hautes énergies primaires par Bindi et 

co. [BIN-80] dans leur étude de l’émission électronique de l’aluminium polycristallin par une 

méthode analytique basée sur la résolution de l’équation de transport de Boltzmann. Les 

mesures de Palmberg [PAL-67] et de Roptin [ROP-75], concernant le germanium, indiquent 

également une telle tendance. Le pic étant le résultat de la génération des électrons 

secondaires et de leur atténuation sur le trajet vers la surface, ainsi que de l’effet de l’interface 
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métal/vide, la position du pic des secondaires dépend alors non seulement de la surface du 

matériau [SEI-83] mais également de l’énergie des incidents qui conditionne la profondeur où 

les électrons secondaires prennent naissance [DIN-01]. La Figure III-5 montre aussi que la 

courbe de distribution énergétique se resserre (c.-à-d. la largeur à mi-hauteur diminue) quand 

l’énergie primaire croît et tend à devenir stationnaire vers 30 eV. 
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Figure III-5 : Spectres en énergie des électrons émis par l’aluminium pour différentes énergies incidentes. 

 

En observant l’évolution des spectres avec l’énergie primaire, on constate qu’à partir d’une 

énergie seuil il apparaît, sur la distribution des secondaires et des rétrodiffusés inélastiques, un 

premier épaulement suivi ensuite d’un second au fur et à mesure que l’énergie primaire 

augmente. Pour illustrer ces constatations nous avons représenté, sur la Figure III-7, les 

spectres obtenus à 15 eV et à 25 eV. En considérant le pic élastique comme origine des pertes, 
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le premier épaulement est tout simplement dû au pic de perte par plasmons de surface et le 

second à celui de la perte par plasmons de volume. Leurs énergies  respectives sont 10,6 eV et 

de 15 à 19 eV. 
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Figure III-6 : Spectre en énergie des électrons émis par l’aluminium à une énergie incidente de 5 eV 
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Figure III-7 : Spectres en énergie des électrons émis par l’aluminium aux énergies : (a) 15 eV ; (b) 25 eV. 
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III.2.1.2. Distribution angulaire 

 

L’absence de données expérimentales dans la littérature aussi bien à très basse énergie 

qu'à basse énergie n’a pas permis de valider les résultats simulés de la distribution angulaire 

des électrons émis. On se limitera donc à une analyse du comportement des distributions selon 

les paramètres ajustables de la simulation. Par soucis de simplification, seules trois énergies 

des domaines des basses et très basses énergies ont été explorées : 10, 50 et 100 eV. 

Pour pouvoir expliquer les comportements observés, il est nécessaire de représenter 

séparément les distributions associées aux différentes populations d’électrons émis à savoir 

celles des électrons secondaires et des rétrodiffusés participant à la formation de la 

distribution des électrons émis au total. Pour pouvoir interpréter certains résultats, notamment 

la distorsion des lobes d’émission, nous nous attarderons sur les électrons rétrodiffusés et plus 

particulièrement les électrons rétrodiffusés élastiques. 

 

III.2.1.2.1. Cas des électrons émis 

 

Les distributions angulaires des électrons émis (secondaires et rétrodiffusés) que nous 

avons obtenues pour trois angles d’incidence, par rapport à la normale à la surface de la cible, 

et pour trois énergies primaires sont données en représentation polaire sur la Figure III-8. À 

titre de comparaison la distribution lambertienne
19

 est également représentée. La comparaison 

des distributions est effectuée en normalisant chaque distribution par rapport à son maximum. 

Indépendamment de l’angle d’incidence, nous observons une faible influence de l’énergie 

d’incidence sur la forme générale du lobe d’émission des électrons émis. En ce qui concerne 

l’évolution en fonction de l’angle d’incidence, indépendamment de l’énergie, la distorsion des 

lobes n’est pas très importante par rapport à une distribution lambertienne. Cependant, à forte 

incidence (70°), le lobe d’émission des électrons émis est très proche de cette dernière. 

                                                 
19

 Une distribution lambertienne est définie par une loi en cosinus, c’est une distribution uniforme de l’angle 

d’émission. 
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Figure III-8 : Représentation polaire de la distribution angulaire des électrons émis pour différentes 

énergies primaire (10, 50 et 100 eV) et pour différents angles d’incidence par rapport à la normale à la 

surface (0°, 20°, 40° et 70°). 

 

III.2.1.2.2. Cas des électrons secondaires 

 

Les résultats des simulations pour différentes énergies et différents angles d’incidence 

sont représentés sur la Figure III-9. Indépendamment de l’énergie primaire, on constate que 

l’effet de l’angle d’incidence sur le lobe d’émission des électrons secondaires est négligeable 

et indépendamment de l’angle d’incidence, l’effet de l’énergie primaire est également 

négligeable. En effet, à basse et à très basse énergie la profondeur de pénétration des électrons 

incidents est très faible et l’émission secondaire se produit à la surface (voir section I.3.1.2). 

Les électrons secondaires quittent alors l’échantillon sans atténuation et leur profondeur 

d’échappement reste insensible à l’angle d’incidence. Les lobes d’émission gardent 

finalement une forme très proche d’une lambertienne car les électrons secondaires, une fois 

générés dans le matériau, ont pour la plupart d’entre eux des angles d’incidence distribués 

uniformément (isotropie) en arrivant à la surface pour s’échapper dans le vide. 

Ceci s’explique en faisant appel aux considérations mentionnées dans la section I.3.3. En effet 

à basse et à très basse énergie l'émission angulaire dépend de la probabilité de transmission 
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des électrons secondaires à l'interface matériau/vide faisant intervenir la loi de réfraction 

(expression (I-63)). La réfraction des électrons secondaires dépend alors de leur distribution 

spectrale et de la nature de l'échantillon considéré et de son état de surface (via le travail de 

sortie). Les effets de réfraction ne se produisent que pour des électrons secondaires ayant un 

angle d'incidence interne inférieur à l'angle critique pour l'émission externe (voir expression 

(I-53) de la section I.2.4.2). Si ce n'est pas le cas, les électrons secondaires seront réfléchis 

vers l’arrière. Le résultat est que l'émission angulaire ne peut strictement suivre une 

distribution de Lambert en cos α. Cependant pour une incidence rasante, l'obtention d'une 

distribution lambertienne indépendamment de l'énergie supposerait l'absence de phénomènes 

de réflexion à l'interface. 
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Figure III-9 : Représentation polaire de la distribution angulaire des électrons secondaires pour 

différentes énergies primaire (10, 50 et 100 eV) et pour différents angles d’incidence par rapport à la 

normale à la surface (0°, 20°, 40° et 70°) 
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III.2.1.2.3. Cas des électrons rétrodiffusés 

 

Contrairement au cas des électrons secondaires, la distribution angulaire des électrons 

rétrodiffusés est sensible à la fois à l’énergie et à l’angle d’incidence comme l’illustre la 

Figure III-10. Excepté aux forts angles d’incidence (c.-à-d. 70°), les lobes obtenus à 50 et 100 

eV, bien que distordus, sont strictement identiques. Pour les très basses énergies (c.-à-d. E0 = 

10 eV) nous observons un comportement différent, le lobe d’émission tend à s’approcher 

d’une distribution lambertienne au fur et à mesure que de l’angle d’incidence augmente. Pour 

pouvoir comprendre l’influence de l’énergie et de l’angle d’incidence, il est utile de 

représenter les distributions angulaires des électrons rétrodiffusés inélastiquement et 

élastiquement. 
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Figure III-10 : Représentation polaire de la distribution angulaire des électrons rétrodiffusés pour 

différentes énergies primaire (10, 50 et 100 eV) et pour différents angles d’incidence par rapport à la 

normale à la surface (0°, 20°, 40° et 70°) 

 

 

 



Simulations et expériences à basse énergie : Comparaison des résultats 

 180 

III.2.1.2.3.1. Cas des électrons rétrodiffusés inélastiques 

 

Les lobes d’émission des électrons rétrodiffusés inélastiques sont représentés sur la 

Figure III-11. Pour les énergies primaires 50 et 100 eV, les lobes sont de plus en plus 

déformés quand l’angle d’incidence augmente. La déformation est moins marquée que pour 

l’ensemble des électrons rétrodiffusés. À l’énergie de 10 eV, les lobes d’émissions sont 

proches d’une lambertienne quel que soit l’angle d’incidence. À cette énergie, les électrons 

rétrodiffusés proviennent d’une profondeur relativement faible, donc de la surface du 

matériau, comme les électrons secondaires (voir Figure III-12), c’est la raison pour laquelle le 

lobe d’émission est proche d’une lambertienne. 

Pour les autres énergies, 50 et 100 eV, les électrons rétrodiffusés inélastiques, proviennent de 

profondeurs relativement plus élevée et, à cause des réflexions à l’interface, l’isotropie sera 

perturbée. 
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Figure III-11 : Représentation polaire de la distribution angulaire des électrons rétrodiffusés inélastiques 

pour différentes énergies primaire (10, 50 et 100 eV) et pour différents angles d’incidence par rapport à la 

normale à la surface (0°, 20°, 40° et 70°). 
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Figure III-12 : Profondeur moyenne d’échappement des électrons rétrodiffusés en fonction de l’énergie 

incidente à incidence normale et rasante (70°). 

 

III.2.1.2.3.2. Cas des électrons rétrodiffusés élastiques 

 

Les lobes d’émission des électrons rétrodiffusés élastiques sont représentés sur la Figure 

III-13 Quelle que soit l’énergie, la distorsion du lobe d’émission est de plus en plus accentuée 

quand l’angle d’incidence augmente. Indépendamment de l’angle d’incidence, les lobes 

obtenus à 50 et 100 eV sont relativement identiques. Notons que pour l’angle d’incidence de 

70° et aux énergies 50 et 100 eV, on observe deux lobes : un grand lobe orienté dans la 

direction des électrons incidents et un lobe plus petit dans une direction spéculaire. Les lobes 

d’émissions à 10 eV se démarquent des autres énergies, le lobe est plus large. Contrairement 

aux rétrodiffusés inélastiques, on observe une variation de la forme du lobe en fonction de 

l’angle d’incidence. Pour un angle d’incidence de 70°, le lobe est proche d’une lambertienne, 

cependant, la distribution n’est pas tout à fait symétrique. 

Pour expliquer l’origine des formes très particulières des lobes, obtenus notamment à 70° et 

aux énergies de 50 et 100 eV, la distribution angulaire des électrons ayant subi une seule 

interaction élastique puis traversant la marche de potentiel de surface a été calculée. Ce calcul 

a été effectué à l’aide des sections efficaces différentielles utilisées dans la simulation pour 

l’interaction élastique (cf. section II.3.1.3). Pour le passage de surface, nous n’avons pas 

considéré la probabilité quantique de réflexion, mais seulement les conditions de passage 

classiques. Les lobes d’émission des rétrodiffusés élastiques simulés et les distributions 
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calculées sont comparés sur la Figure III-14 dans le cas de deux énergies, 10 et 100 eV et 

deux angles d’incidence, 0 et 70°. 
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Figure III-13 : Représentation polaire de la distribution angulaire des électrons rétrodiffusés élastiques 

pour différentes énergies primaire (10, 50 et 100 eV) et pour différents angles d’incidence par rapport à la 

normale à la surface (0°, 20°, 40° et 70°). 

 

À incidence normale, le lobe d’émission à 10 eV (Figure III-14(a)) est plus large que la 

distribution calculée alors qu’à 100 eV (Figure III-14(c)). Il est très proche de la distribution 

calculée. Dans le premier cas, les électrons rétrodiffusés élastiques subissent plus 

d’interactions élastiques qu’à 100 eV avant d’être émis et sont donc plus dévié, alors que dans 

le second, ils semblent subir très peu d’interactions avant d’être émis. 

À incidence oblique (c.-à-d. 70°), la distribution angulaire des électrons rétrodiffusés 

élastiques quand E0 = 100 eV (Figure III-14(d)), présente une forme très proche de la 

distribution calculée. Cette dernière est calculée pour une interaction élastique alors que la 

distribution simulée est constituée d’électrons ayant interagi une ou plusieurs fois. Cependant 

la ressemblance des formes semble indiquer que le nombre d’interactions avant émission est 

faible. Pour une énergie incidente de 10 eV, (Figure III-14(b)), la forme de distribution 

angulaire simulée est différente de la forme très particulière de la distribution calculée pour 
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une interaction élastique. Les électrons rétrodiffusés élastiques à 10 eV semblent subir de 

nombreuses déflexions dans le matériau. 
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Figure III-14 : Comparaison de la distribution angulaire simulé avec la distribution angulaire théorique 

après une interaction élastique : (a) 10 eV et 0° ; (b) 10 eV et 70° ; (c) 100 eV et 0° ; (d) 100 eV et 70°. 

 

Pour expliquer qualitativement l’allure des lobes d’émission des électrons rétrodiffusés 

élastiques nous faisons appel à deux paramètres. Le pourcentage des électrons rétrodiffusés 

élastiques qui n’ont interagi qu’une fois dans la cible avant d’être émis et le nombre moyen 

d’interactions qu’ont subies les électrons rétrodiffusés élastiques. Ces deux paramètres sont 

respectivement représentés en fonction de l’énergie primaire pour les deux angles d’incidence  

0 et 70° sur les Figure III-15(a) et (b). 

Nous constatons que le paramètre quantitatif est presque indépendant de l’angle d’incidence, 

excepté dans le domaine d’énergie allant de 30 à 500 eV ou sa valeur baisse légèrement à 

mesure que l’on tend vers une incidence rasante. En revanche, quel que soit l’angle 

d’incidence le pourcentage est très sensible à l’énergie. Il commence à être significatif à partir 

de quelques eV (c.-à-d. 3 % à 5 eV), augmente fortement  pour atteindre un maximum de 

l’ordre de 50% entre la trentaine et la centaine d’eV et ensuite décroît lentement. Quant au 
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nombre moyen d’interactions, il décroît rapidement et ensuite se stabilise à partir d’une 

trentaine d’eV. 

Ainsi, à 100 eV, la moitié des électrons rétrodiffusés élastiques n’ont interagi qu’une seule 

fois et n’ont subi en moyenne que 2 interactions avant d’être émis. Cela réduit alors la 

possibilité d’avoir un lobe d’émission très large ou qui tendrait vers une lambertienne. 

Tandis que pour E0 = 10 eV, nos calculs indiquent qu’un électron rétrodiffusé élastique a subi 

en moyenne 6 interactions et qu’environs 16% de ces électrons n’ont interagi qu’une fois 

avant d’être émis. Nous obtenons par conséquent un élargissement important du lobe 

d’émission par rapport au cas d’une émission après une seule interaction élastique. 
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Figure III-15 : (a) Pourcentage d’électrons rétrodiffusés après une seule interaction élastique ; (b) Nombre 

moyen d’interactions d’un électron rétrodiffusé élastiquement dans le matériau. 

 

 

III.2.1.3. Rendement des électrons émis 

 

D'un point de vue expérimental, la limite supérieure du domaine des électrons 

secondaires « vrais » est conventionnellement fixée à 50 eV. En effet, bien que certains 

secondaires peuvent sortir de l'échantillon avec une énergie plus grande et certains 

rétrodiffusés peuvent sortir avec une énergie plus faible que de 50 eV leur nombre est en 

revanche relativement faible et le seuil de 50 eV est donc un seuil raisonnablement correct 

pour distinguer les deux types d'électrons (secondaires et rétrodiffusés) quittant l'échantillon. 

Ce critère de différentiation de ces deux populations d'électrons a été alors utilisé pour 

déterminer les rendements associés à basse énergie. En revanche, à très basse énergie, ce 
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critère n'a plus de raison d'être étant donné que les énergies d'incidence sont inférieures à la 

limite conventionnelle de 50 eV. Les différents rendements dans ce dernier domaine d'énergie 

sont calculés en comptabilisant les différentes sortes d'électrons générés (secondaires ou 

rétrodiffusés) et identifiés auparavant par le programme. Indépendamment de la nature de 

l'électron (primaire ou généré), l'identification, le long de la trajectoire parcourue, s'effectue 

en considérant cet électron comme un objet affecté d'un numéro unique et donc discernable. 

Ainsi nous pouvons distinguer, parmi tous les électrons, les électrons rétrodiffusés qui ne sont 

autres que les électrons primaires qui rebroussent chemin après avoir pénétré dans le 

matériau. Les autres électrons, triés selon le type d'interaction inélastique qui leur a donnée 

naissance, sont les électrons secondaires. Rappelons que parmi ces électrons on distingue 

ceux qui ont été excités par une interaction avec un plasmon de volume, avec un plasmon de 

volume, avec un électron de conduction, avec un électron de cœur ou par effet Auger. 

 

La présentation des résultats des simulations, aussi bien dans le domaine des basses énergies 

(de la centaine au millier d'eV) que dans le domaine des très basses énergies (E0 < 30 eV), se 

fera en explicitant les différentes contributions au rendement. La confrontation de ces résultats 

se fait avec les données de la littérature notamment celles issues de simulations ([KUH-99], 

[MAO-08]) ou de mesures ([BRO-69]). 

Dans le cas des très basses énergies, pour éviter les problèmes liés d'une part aux critères de 

définition des populations d'électrons et d'autre part au manque de données expérimentales, 

seuls les rendements totaux simulé et expérimental seront comparés. 

Dans cette partie, l'accent est également mis sur le comportement du rendement, qui ne fait 

pas actuellement consensus, à savoir sa tendance vers zéro quand l'énergie primaire tend vers 

zéro. 

 

III.2.1.3.1. Basse énergie (de 100 eV à 1 keV) 

III.2.1.3.1.1. Rendement à incidence normale 

 

Dans le domaine d’énergie, étudié ici, le rendement des électrons secondaires vrais et le 

rendement de rétrodiffusion sont respectivement définis comme le rapport des nombres 

d’électrons émis avec une énergie E < 50 eV et E > 50 eV et du nombre d’électrons incidents. 

Ils peuvent également être déterminés par intégration du spectre d'énergie dans la région 

concernée après normalisation par le courant du faisceau incident. Avant de présenter les 
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résultats obtenus concernant ces deux grandeurs, nous allons expliciter les différentes 

contributions qui sont à leur origine. 

 

III.2.1.3.1.1.1. Électrons Rétrodiffusés 

 

Comme cela a été mentionné précédemment (cf. section III.2.1.3), il est aisé de trier et 

d’identifier les électrons qui sont émis par la cible lors de la simulation. Ainsi, on distingue 

parmi tous les électrons rétrodiffusés, ceux qui le sont élastiquement de ceux qui le sont 

inélastiquement. Rappelons que les premiers sont les électrons primaires qui n’ont pas subi de 

pertes d’énergie lors de leur pénétration dans la cible d’aluminium alors que les seconds sont 

ceux ayant subi ces pertes. Les rendements associés à ces deux populations d’électrons 

rétrodiffusés ainsi que le rendement total résultant sont représentés en fonction de l’énergie 

primaire sur la Figure III-16. On constate que les allures des courbes obtenues sont 

antagonistes. La rétrodiffusion inélastique augmente rapidement pour atteindre un maximum 

et ensuite décroit très lentement quand cette énergie augmente alors que la rétrodiffusion 

élastique subit une décroissance monotone. Ces comportements sont directement reliés au fait 

que, plus l’énergie de l’électron primaire augmente, plus sa pénétration dans le matériau est 

importante et plus sa probabilité d’être ralenti au cours de son trajet vers la surface augmente. 

Le rendement de rétrodiffusion élastique a été comparé à l’un des rares résultats 

expérimentaux trouvé dans la littérature, ceux de Gruzza [GRU-87]. L’accord est globalement 

satisfaisant (Figure III-16). 

Finalement, l’allure du rendement de rétrodiffusion total est imposée par celle du coefficient 

de rétrodiffusion inélastique car la contribution de la population des électrons rétrodiffusés 

inélastiquement est prédominante. Une allure caractéristique des éléments légers alors que 

pour les éléments lourds la rétrodiffusion augmente avec l’énergie avant de se stabiliser à 

plusieurs keV (cf. les travaux d’Assa’d et El Gomati [ASS-98]). 
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Figure III-16 : Rendements de rétrodiffusion (total, élastique et inélastique) simulés en fonction de 

l’énergie. Le rendement élastique a été comparé aux résultats expérimentaux de Gruzza [GRU-87]. 

 

III.2.1.3.1.1.2. Électrons Secondaires 

 

Nous avons vu (cf. section III.2.1.3) que la population des électrons secondaires vrais 

résulte des électrons qui proviennent de la désexcitation des plasmons de volume ou de 

surface, de ceux provenant de l’excitation des électrons de conduction ou de cœur et de ceux 

issus de l’effet Auger. Le rendement d’émission secondaire vraie ainsi que les différentes 

contributions associées sont représentées sur Figure III-17. On constate que la contribution 

des électrons secondaires issus de la désexcitation des plasmons de surface reste faible et ne 

dépasse guère 5% et de surcroît diminue avec l’énergie d’incidence. La part des électrons 

secondaires issus de l’excitation des électrons de cœur et Auger reste très faible en dessous de 

la centaine d’eV, puis augmente pour rester ensuite relativement stable à plusieurs centaines 

d’eV. 

Les contributions des électrons secondaires issues de la désexcitation des plasmons de volume 

et de l’excitation des électrons de conduction sont strictement identiques et les allures des 

courbes associées sont très proches et ont un maximum à 300 eV environ. 

Pour l’ensemble de ces contributions le même comportement a été également observé par 

Dubus et co. [DUB-93] et les valeurs obtenues sont en parfait accord avec les nôtres. Dans 
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leurs travaux sur les contributions de l’excitation des plasmons, Chung et Everhart [CHU-77] 

trouvent une plus forte contribution de l’excitation des plasmons de volumes au détriment de 

l’excitation des électrons de conduction, et une plus faible contribution des plasmons de 

surface. Ce comportement est lié à leur démarche de calcul qui ne considère que la première 

interaction inélastique des électrons primaires dans le matériau. Ainsi les électrons excités 

sont générés très près de la surface et ne subissent aucune interaction avant d’être émis. En 

revanche, dans nos simulations, nous considérons une trajectoire complète, avec des électrons 

qui sont générés en profondeur dans le matériau. Ces électrons subissent des ralentissements 

avant d’arriver à la surface. Finalement, l’écart entre les résultats de Chung et Everhart et les 

nôtres est surtout dû à la manière dont le traitement de l’émission électronique a été conduit, 

en d’autres termes dans le premier cas il s’agit d’un calcul alors que dans le second cas il 

s’agit de simulations. 
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Figure III-17 : Rendements d’émission secondaire simulés en fonction de l’énergie. 
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III.2.1.3.1.1.3. Comparaison simulations-expériences 

 

Sur la Figure III-18, nous avons représenté les résultats de nos simulations dans le cas de 

l'aluminium que nous comparons  aux calculs et mesures rapportés par les références [BRO-

69, ASS-98, KUH-99, MAO-08]. Globalement, nos simulations sont en bon accord avec les 

données de la littérature. 

Concernant les valeurs du rendement de rétrodiffusion obtenues suivant notre approche, 

l'accord est très satisfaisant aussi bien avec l'expérience, [BRO-69] et [ASS-98], qu'avec 

d'autres approches théoriques, [KUH-99] et [MAO-08]. Dans le cas de ces dernières l'accord 

est dû principalement t au fait que le même modèle de diffusion élastique a été utilisé [MOT-

65]. 
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Figure III-18 : Représentation du rendement de rétrodiffusions et d’émission secondaire vraie en fonction 

de l’énergie primaire. Mesures : Bronstein et Fraiman [BRO-69] (○) et Assa’d et El Gomati [ASS-98] (∆). 

Simulations : Kuhr et Fitting [KUH-99] (trait vert) ; Mao et co. [MAO-08] (trait rouge) ; notre simulation 

(trait noir). 

 

Dans le cas du rendement d'émission secondaire vraie, δ, qu'il s'agisse des résultats de notre 

approche ou de ceux des autres approches, l'accord avec l'expérience est  relativement correct. 

Un plus grand écart avec les données expérimentales est cependant, observé dans le domaine 

d'énergie allant de 200 et 500 eV. Cet écart est encore plus accentué pour les données de Kuhr 
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et co. [KUH-99] alors que dans le cas des simulations de Mao et co. [MAO-08] il est plus 

faible mais redevient plus important à partir de 600 eV. Ce dernier comportement est sans 

aucun doute lié au formalisme adopté pour la modélisation des interactions inélastiques. 

 

La surestimation de nos valeurs ou de celles des autres simulations par rapport à la mesure 

réside probablement en partie dans le fait que, dans la simulation, seule la désexcitation du 

plasmon en une paire électron-trou est prise en compte. En effet, Ganachaud et Cailler [GAN-

79] ont mentionné dans leurs travaux que la désexcitation du plasmon peut s’effectuer à 

travers un ou plusieurs électrons du matériau. Ce processus n’est pas pris en compte dans les 

simulations utilisant le modèle des électrons libres, et la constante diélectrique de Lindhard. 

 

III.2.1.3.1.2. Rendement à incidence oblique 

 

Le rendement total simulé est représentée en fonction de l’énergie pour différents angles 

d’incidence sur la Figure III-19(a). Les allures de courbes sont identiques à celles 

mentionnées dans la section I.3.1.2 Les mêmes explications qualitatives concernant ces 

évolutions en fonction de E0 et de l’angle Θ0 peuvent être également reprises ici en 

comparant la profondeur maximale de pénétration des électrons primaires, R, à la profondeur 

maximale d’échappement des électrons secondaires, r. En effet, à très basse énergie (très 

inférieures à l’abscisse du maximum), la profondeur de pénétration des électrons incidents est 

très faible et l’émission secondaire se produit à la surface (cf. section I.3.1.2). La profondeur 

d’échappement des électrons secondaires reste alors insensible à l’angle d’incidence (voir 

Figure III-20) et les électrons secondaires quittent l’échantillon sans atténuation. C’est la 

raison pour laquelle on obtient des courbes identiques dans ce domaine d’énergie. 

 

Dans le domaine énergétique au-delà du maximum du rendement, l’accroissement de l’angle 

d’incidence, Θ0, a essentiellement pour effet de réduire R et donc d’accroître le nombre de 

secondaires générés dans l’épaisseur utile r. Le résultat est une dépendance angulaire 

correspondant approximativement à     00 cos0  p  (avec p compris entre 1 et 1,5), 

plus marquée à 300 eV, mais bien plus faible à 50 eV (voir Figure III-19(b)). 

L’optimisation du nombre d’électrons secondaires générés se fait dans la partie centrale, 

correspondant à une énergie primaire égale à l’abscisse du maximum de où leur 
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atténuation est faible, ce qui explique également l’accroissement de la valeur du maximum et 

de son abscisse avec l’angle d’incidence Θ0. 
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Figure III-19 : Rendement total de l’émission électronique en fonction : (a) de l’énergie pour différents 

angles d’incidence ; (b) de l’angle d’incidence pour 50 et 300 eV. 
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Figure III-20 : Profondeur moyenne d’échappement des électrons secondaires en fonction de l’énergie 

incidente à incidence normale et rasante (70°). 
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III.2.1.3.2. Très basse énergie (E0 < 30 eV) 

 

Il est important de rappeler que, dans ce domaine d’énergie, le rendement est également 

le résultat de plusieurs processus physiques occasionnés lors du cheminement des électrons 

dans le matériau. Il s’agit principalement des interactions individuelles et collectives qu’il faut 

traiter séparément pour déterminer le poids de chacune dans la contribution au rendement. Les 

interactions avec les électrons de cœur ne peuvent pas avoir lieu, bien évidemment, dans ce 

domaine d’énergie. Après une présentation des résultats de la simulation, leur confrontation se 

fera avec les seules mesures réalisées dans le domaine des très basses énergies que nous avons 

rencontrées dans la littérature. 

 

III.2.1.3.2.1. Rendement à incidence normale 

III.2.1.3.2.1.1. Description 

 

Le rendement total, σ, de rétrodiffusion, η, d’émission secondaire vraie, δ, et le coefficient de 

réflexion, R, obtenus à l’aide de notre approche, pour des énergies d’incidence dans 

l’intervalle [0,5 ; 25] eV, sont représentés sur la Figure III-21. À partir d’1 eV, σ augmente 

avec l’énergie d’incidence et présente des variations locales vers 6,5 eV et 15 eV. En-dessous 

de l’eV, on observe une remontée du rendement. Pour comprendre ce comportement, nous 

allons expliciter les différentes contributions au rendement total à savoir η, δ et R. 

Le coefficient de réflexion R traduit l’effet de la marche de potentiel de surface. Il s’agit de la 

part d’électrons primaires qui ont été réfléchis par la surface du matériau. La courbe 

correspondante est déterminée en utilisant la probabilité de réflexion pour la marche de 

potentiel exponentielle présentée sur la Figure II-38 Ce coefficient de réflexion qui n’est 

significatif qu’en-dessous de 5 eV, tend à faire augmenter le rendement total d’émission à 

partir de quelques eV. C’est donc, cette augmentation de R quand E0 tend vers 0 qui 

engendrera la remontée du rendement total en-dessous d’1 eV. Cette remontée est totalement 

dépendante du choix du modèle de la marche de potentiel de surface. 
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Figure III-21 : Variations des rendements (total, de rétrodiffusion et d’émission secondaire vraie) et du 

coefficient de réflexion en fonction de l’énergie primaire. 

 

Le rendement d’émission secondaire vraie augmente avec l’énergie d’incidence. Il est 

quasiment nul vers 1 eV et présente des discontinuités à 6,5 eV et 15 eV. L’interprétation de 

ces discontinuités  n’est possible qu’en analysant les contributions des différentes  interactions 

inélastique représentées sur la Figure III-22. On constate que la contribution de l’excitation 

des électrons de conduction croît de façon monotone avec l’énergie alors que les autres 

contributions (désexcitations des plasmons de surface et de volume) présentent de fortes 

discontinuités. En effet, pour le plasmon de surface, sa contribution reste nulle jusqu’à 6,5 eV, 

où elle subit un saut abrupt après lequel elle se stabilise pour ensuite augmenter légèrement à 

partir de la vingtaine d’eV. Un comportement semblable au précédent a été  constaté pour le 

plasmon de volume mais le saut a lieu 15 eV.  

Concernant le rendement de rétrodiffusion et ses deux composantes élastique et inélastique, 

leur évolution en fonction de l’énergie a été représentée sur la Figure III-23. 

Ce rendement, en augmentant avec l’énergie, subit une diminution brusque à 6,5 eV et 

augmente de nouveau jusqu’à 15 eV où, là encore, il subit une brusque diminution, suivi d’un 

léger plateau pour ensuite augmenter à nouveau. On constate également que le rendement de 

rétrodiffusion tend vers zéro quand l’énergie d’incidence tend vers zéro. 
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Figure III-22 : Rendements d’émission secondaire simulés en fonction de l’énergie 
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Figure III-23 : Rendements de rétrodiffusion (totale, élastique et inélastique) issus de nos simulations en 

fonction de l’énergie. 

 

Lorsqu’on observe les contributions élastiques et inélastiques de la rétrodiffusion, nous 

retrouvons les mêmes discontinuités que précédemment. La première discontinuité à 6,5 eV 

est très marquée pour le rendement de rétrodiffusions élastique alors qu’elle l’est moins pour 
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la rétrodiffusion inélastique. Le rendement de rétrodiffusion élastique diminue après cette 

discontinuité alors que le rendement de rétrodiffusion inélastique augmente. Notons qu’au-

delà de la dizaine d’eV la rétrodiffusion inélastique prend le pas sur la diffusion élastique. 

À 15 eV les deux rendements présentent une discontinuité. Le rendement de rétrodiffusion 

élastique diminue brusquement et continue à diminuer avec l’énergie incidente. Le rendement 

de rétrodiffusion inélastique, quand à lui, diminue brusquement à 15 eV puis présente un 

plateau de quelques eV pour ensuite augmenter de nouveau. 

 

Pour expliquer l’allure du rendement total, notamment sa tendance vers zéro quand l’énergie 

incidente tend vers zéro, désormais, l’analyse des courbes du rendement de rétrodiffusion 

s’impose. 

 

III.2.1.3.2.1.2. Rétrodiffusion au zéro de l’énergie et rôle de la marche 

de potentiel de surface 

 

Nous avons vu précédemment (Figure III-23) que quand l’énergie d’incidence dans le 

vide tend vers zéro, les rendements de rétrodiffusion élastique et inélastique tendent 

également vers zéro. Ce comportement est compréhensible en considérant la Figure III-24 

représentant les probabilités de diffusion élastique et inélastique, complémentaires, en 

fonction de l'énergie des électrons incidents.  
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Figure III-24 : Probabilités de diffusion élastique et inélastique en fonction de l'énergie des électrons 

incidents 
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Lorsque l’énergie de l’électron est faible, la probabilité pour qu’une interaction soit élastique, 

Pel, est  très élevée alors que la  probabilité de subir une interaction inélastique est très faible.  

Les électrons qui ont pénétrés dans le matériau à des énergies proches de zéro vont ainsi subir 

statistiquement quelques dizaines d’interactions élastiques pour une interaction inélastique. 

En conséquence, de nombreux électrons subissent des diffusions élastiques à la surface de la 

cible avant de subir une perte d’énergie, d’où un rendement de rétrodiffusion inélastique qui 

tend vers zéro. 

Puisque les électrons, une fois dans le matériau, ont une forte probabilité d’arriver à la surface 

sans subir de perte d’énergie, nous pouvons intuitivement penser que le rendement de 

rétrodiffusion élastique devrait augmenter lorsqu’on tend vers une énergie d’incidence nulle. 

Cependant, la sortie de l’électron élastique du matériau est contrainte par l’existence d’un 

angle limite de sortie αlim. Cet angle défini par rapport à la normale à la surface et lié à la 

marche de potentiel est  donné par l’expression (I-53) : 

 













 


E

UE 0

lim arcsin  

 

Cet angle limite devient très faible quand l’énergie E de l’électron est proche de U0 (voir 

Figure III-25).  
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Figure III-25 : Angle limite de sortie par rapport à la normale à la surface en fonction de l'énergie des 

électrons dans la cible et dans le vide. 

 

À titre d’exemple, un électron d’une énergie E supérieur d’1 eV à U0 a un angle limite de 

sortie de 14,1° par rapport à la normale à la surface. Le cône d’échappement défini par cet 
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angle limite est donc très petit pour des électrons de quelques eV. Ces électrons vont être 

réfléchis de nombreuses fois d’avoir un angle d’attaque inférieur à l’angle limite. Cela 

provoque l'allongement de leur trajet dans la cible et ils auront donc une plus grande 

probabilité de subir une interaction inélastique et finir par se piéger dans la cible [GAN-95, 

NIS-00]. Pour une meilleure compréhension de ces considérations, nous avons calculé la 

probabilité d’échappement élastique en fonction de la longueur du parcours dans l’aluminium 

pour des énergies dans le vide allant de 1 à 5 eV. Cette probabilité est représentée sur la 

Figure III-26. 
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Figure III-26 : Probabilité d’échappement élastique en fonction de la longueur du parcours de l'électron 

dans la cible pour des énergies primaires dans le vide de 1 à 5 eV. Les symboles (♦) représentent les libres 

parcours moyens inélastiques (IMFP) calculés pour les mêmes énergies. 

 

Nous voyons que cette probabilité est faible lorsque la longueur du trajet devient comparable 

au libre parcours moyen inélastique (IMFP), autour de 8%, pour un électron de 2 eV. En 

d'autres termes pour un électron de très faible énergie, la probabilité de subir une collision 

inélastique est significative car la longueur de son trajet dans le matériau est grande. Dans 

cette gamme d'énergie, une seule interaction inélastique peut suffire pour abaisser l'énergie de 

l'électron à des énergies proches ou en dessous de la marche de potentiel de surface U0. Il en 

résulte une probabilité d'émission encore plus faible et par conséquent un rendement 

d'émission qui tend à diminuer au fur et  à mesure que l'énergie primaire baisse. 
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III.2.1.3.2.1.3. Discontinuités et rôle des plasmons 

 

Pour essayer de comprendre les discontinuités observées sur la courbe du rendement 

d’émission secondaire vraie aux énergies 6,5 eV et 15 eV, nous allons discuter les différentes 

contributions à ce rendement représentées sur la Figure III-22. Pour vérifier que ces 

discontinuités sont bien liées aux interactions avec les plasmons, les simulations sont mises en 

œuvre avec et sans ces interactions. Les rendements d’émission secondaire que nous avons 

obtenus sont représentés sur la Figure III-27. Dans le cas (a) de la simulation, nous n’avons 

pas considéré les interactions avec les plasmons de volume et de surface. Ce rendement ne 

présente aucune discontinuité et augmente de manière monotone. 
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Figure III-27 : Rendement d’émission secondaire simulé en fonction de l’énergie primaire :(a) sans 

plasmons de volume et de surface ; (b) sans plasmon de surface ; (c) avec les plasmons de volume et de 

surface. 

 

En revanche l’introduction de l’interaction avec le plasmon de volume dans la simulation (cas 

(b)) fait apparaître une discontinuité à 15 eV. En effet, des électrons d’une énergie cinétique 

de 15 eV dans le vide auront une énergie cinétique de 30,85 eV dans la cible d’aluminium, 

soit une énergie tout juste supérieure à l’énergie seuil d’interaction avec le plasmon de 

volume soit 30,6 eV (cf. section II.3.2.2.2.2). L’électron incident peut exciter un plasmon de 

volume qui met en mouvement un électron de la cible qui pourra alors être émis, d’où 

l’augmentation du rendement d’émission secondaire par rapport au cas (a). 
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De même, en introduisant l’interaction avec le plasmon de surface (cas (c)) en plus des autres 

interactions, une nouvelle discontinuité apparaît vers 6,5 eV. En effet, des électrons d’une 

énergie cinétique de 6,5 eV dans le vide auront une énergie cinétique de 22,35 eV dans la 

cible d’aluminium, soit une énergie tout juste supérieure à l’énergie seuil d’interaction avec le 

plasmon de surface qui est de 22,2 eV (cf. section II.3.2.2.3.1). Les électrons qui vont 

interagir avec des plasmons de surface vont mettre en mouvement des électrons de la cible qui 

pourront alors être émis, d’où l’augmentation du rendement d’émission secondaire par rapport 

au cas (a). On peut noter qu’au-delà de 15 eV, le rendement d’émission secondaire du cas (c) 

est légèrement inférieur au cas (b). Ceci est lié au fait que des électrons excités par un 

plasmon de volume ont une énergie suffisante pour interagir avec un plasmon de surface et 

qu’une petite partie de ces électrons est fortement ralentie par cette interaction et ne peut donc 

pas s’échapper de la cible. 

La même démarche a été également utilisée pour analyser  les discontinuités du rendement de 

rétrodiffusion (voir Figure III-23). Les résultats obtenus par cette démarche sont représentés 

sur la Figure III-28. Dans le cas (a) de simulation, nous avons retiré les interactions avec les 

plasmons de volume et avec les plasmons de surface. Ce rendement ne présente aucune 

discontinuité et augmente de manière monotone. 

 

0

0.05

0.1

0.15

0.2

0.25

0 5 10 15 20 25

R
en

d
em

en
t 

d
e 

ré
tr

o
d

if
fu

si
o

n
 t

o
ta

le

E (eV)

Al (a)

(b)

(c)

 

Figure III-28 : Représentation du rendement total de rétrodiffusion simulé en fonction de l’énergie 

primaire :(a) sans plasmons de volume et de surface ; (b) sans plasmon de surface ; (c) avec les plasmons 

de volume et de surface. 

 



Simulations et expériences à basse énergie : Comparaison des résultats 

 200 

L’introduction de l’interaction avec le plasmon de volume dans la simulation (cas(b)), fait 

apparaître une discontinuité vers 15 eV. Cela correspond à un électron de 30,85 eV d’énergie 

cinétique dans la cible qui peut interagir avec un plasmon de volume. L’énergie transférée au 

cours de cette interaction est comprise entre 15 et 19 eV (cf. section II.3.2.2.2.5.2). L’électron 

après l’interaction, aura une énergie cinétique dans la cible comprise entre 11,85 et 15,85 eV 

et ne peut donc pas franchir la marche de potentiel. Cette perte d’énergie entraîne aussi bien 

une diminution de la rétrodiffusion élastique qu’inélastique. Le plateau que l’on observe après 

15 eV et présent uniquement sur la courbe de rétrodiffusion inélastique correspond à un 

transfert d’énergie, lors de l’interaction avec le plasmon de volume, sur une bande d’énergie 

de l’ordre de 4 eV. Les électrons vont être plus ou moins ralentis et seule une part d’entre eux 

auront assez d’énergie pour sortir du matériau. Par exemple des électrons de 32,85 eV 

d’énergie cinétique dans la cible (17 eV dans le vide) ont, après interaction avec le plasmon 

de volume, une énergie cinétique dans la cible comprise entre 13,85 et 17,85 eV, ce qui fait 

qu’une partie seulement de ces électrons peuvent être émis car leur énergie est supérieure à 

U0. 

En introduisant en plus l’interaction avec le plasmon de surface, le cas (c), une nouvelle 

discontinuité apparaît vers 6,5 eV. L’électron qui a une énergie cinétique de 22,35 eV dans la 

cible (6,5 eV dans le vide) et qui interagit avec un plasmon de surface dans la cible va 

transférer 11,6 eV lors de l’interaction (cf. section II.3.2.2.3.1). Cet électron aura alors une 

énergie de 11,75 eV dans la cible, insuffisante pour passer la marche de potentiel, et ne pourra 

participer à la rétrodiffusion inélastique Ainsi on observe une diminution brusque de la 

rétrodiffusion. 

 

III.2.1.3.2.2. Rendement à incidence oblique 

 

L’évolution du rendement total d’émission en fonction de l’angle d’incidence est 

représentée sur la Figure III-29(a). Le rendement décroît pour atteindre un minimum et 

ensuite croît. Les valeurs au zéro de l’énergie ainsi que l’abscisse du minimum augmentent 

quand l’angle augmente. Le comportement observé pour des énergies de l’ordre de l’eV est 

directement lié au coefficient de réflexion qui dépend fortement de l’angle d’incidence 

(Figure III-30). Le coefficient de réflexion, dans le cas d’un angle d’incidence de 60° 

représente 20% du rendement total d’émission, tandis qu’il ne représente que 12% du 

rendement total pour un angle d’incidence de 40° et 5% à 20°. Le coefficient de réflexion joue 
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donc un rôle important dans la variation du rendement en fonction de l’angle d’incidence à 

quelques eV. La Figure III-29(b) donne le rendement total en fonction de l’angle d’incidence 

pour les énergies 3 et 15 eV. Pour la première énergie le rendement reste constant et l’effet du 

coefficient de réflexion ne se manifeste qu’à partir de 40° alors que pour la seconde énergie 

cet effet est retardé jusqu’à 70°. Cependant nous avons vu qu’à incidence normale, la 

remontée du rendement en-dessous d’1 eV est essentiellement lié au choix du modèle de la 

marche de potentiel de surface. Bien que cette remontée soit d’autant plus accentuée que 

l’angle d’incidence soit grand, une marche plus proche de la réalité (cf. section I.2.4.3) aurait 

tendance à l’atténuer. 
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Figure III-29 : Rendements total d’émission simulés à très basse énergie : (a) en fonction de l’énergie 

d’incidence pour plusieurs angles d’incidence ; (b) en fonction de l’angle d’incidence pour 3 et 15 eV. 
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Figure III-30 : Coefficients de réflexion obtenus à très basse énergie pour plusieurs angles d’incidence. 
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III.2.2. Mesures à très basse énergie 

III.2.2.1. Dispositif et procédure 

 

En raison de l’insuffisance, voire l’inexistence des données expérimentales dans le 

domaine des électrons de très basse énergie, le Département de l’Environnement SPatial 

(DESP) de l’ONERA a été conduit à mettre au point une instrumentation spécifique DEESSE 

qui permet en particulier d’acquérir les deux grandeurs caractéristiques de l’émission 

électronique, à savoir les spectres d’énergie des électrons émis et le rendement total 

d’émission. Nous allons donner les grandes lignes des méthodes utilisées pour déterminer ces 

grandeurs ainsi que l’instrumentation associée. Pour en savoir plus, une description complète 

est consignée dans le travail de Belhaj et co. [BEL-09] et les références incluses. 

 

III.2.2.1.1. Description du dispositif 

 

Après avoir donné le schéma de principe de l’appareil utilisé (voir Figure III-31) et sa 

photo (Figure III-32), il est utile de rappeler les conditions expérimentales de sa mise en 

œuvre ainsi que ses performances. 

 

 Le vide est réalisé à l’aide d’un système de pompage cryogénique secondaire muni d’une 

pompe primaire moléculaire ce qui permet de s’affranchir de toute pollution liée au 

pompage (huiles par exemple dans le cas d’une pompe à diffusion). Le niveau du vide 

dans l'enceinte est de l'ordre de 10
-7

 mbar. 

 Le canon à électron utilisé est de type Kimball Physics ELG-2. Il fournit un faisceau 

d'électrons dont l'énergie est variable (de 1 à 2000 eV). Le diamètre de la zone irradiée 

peut varier du mm à quelques cm. 

 L'irradiation peut se faire de façon permanente (mode continu : dc) ou par impulsion (un 

ou plusieurs pulses) dont la durée peut être ajustée de 1 μs à quelques ms. 

 Le courant primaire, mesuré grâce à une cage de Faraday, est ajustable dans une large 

gamme de courant allant de 1 nA à 10 μA. 

 Les électrons émis par la cible peuvent être recueillis à l’aide d’un collecteur 

hémisphérique dont la polarisation est flottante. 
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 Le potentiel de surface de l'échantillon irradié, quand celui-ci est isolant ou flottant, peut 

être mesuré dans une gamme de tension de -200 à +200 V par une sonde de Kelvin dont la 

précision est de l'ordre de 5 mV. 

 Le porte échantillon est polarisable dans une gamme de -600 V à + 600 V avec une 

précision de l'ordre de quelques dizaines de mV. 

 L'angle d'incidence des électrons primaires peut être ajusté entre 0° (incidence normale) et 

90° (incidence rasante). 

 La température du porte échantillon est ajustable de la température ambiante à 750°C. 

 Le champ magnétique terrestre peut être compensé activement par un dispositif formé par 

six bobines magnétiques disposées selon le montage d’Helmholtz. 

 

 

Figure III-31 : Schéma du dispositif expérimental de mesure du rendement et de la distribution 

électronique 

 

 

Figure III-32 : Enceinte DEESSE. 
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Bien que le prototype actuel ne travaille pas sous ultra vide (vide limité à 10
-7

 torr) et ne 

dispose pas non plus de dispositif de nettoyage des échantillons, la procédure employée pour 

éviter les problèmes liés à la couche de contamination consiste à utiliser un étuvage approprié 

et à travailler en mode impulsion. 

 

III.2.2.1.2. Méthode de mesure du rendement d’émission 

 

Pour éviter les problèmes liés entre autres à la contamination (conducteurs) et/ou aux 

effets d’irradiation et de charge (isolants) les mesures sont réalisées par des impulsions 

d’électrons courtes. 

Lors de la mesure, l'échantillon est généralement mis à la masse. Un collecteur 

hémisphérique, polarisé positivement, joue à la fois le rôle d’extracteur d’électrons et 

s’oppose à la rémission des électrons tertiaires du collecteur vers le porte-échantillon. La 

symétrie cylindrique du potentiel électrique généré par le collecteur autours du faisceau 

d’électron permet de minimiser la perturbation du faisceau d’énergie aux très basses énergies 

[WAN-12]. La mesure, automatisée, consiste à calibrer en premier le courant primaire pour 

chaque énergie à l’aide d’une cage de Faraday. Par la suite, le courant d’échantillon est 

mesuré pour les mêmes énergies. Dans une dernière étape de vérification, le courant primaire 

est remesuré pour s’assurer de sa stabilité.   

L’intégration des différents courants sur la durée des impulsions donne respectivement les 

charges Q0, QS et le rendement σ selon la relation suivante : 

 

0

0

Q

QQ S
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III.2.2.1.3. Spectromètre 

 

La distribution énergétique est mesurée à l’aide d’un spectromètre rudimentaire, conçu 

au DESP dans le cadre d’une RT CNES [BEL-10], dont la coupe schématique et la géométrie 

sont représentées sur les Figure III-33 a et b. La mesure est basée sur l'utilisation d’un 

ensemble de trois grilles retardatrices couplées à un collecteur. Cet ensemble est fixé sur un 

bras de rotation et le collecteur est polarisé à une tension de +36 V. La polarisation des deux 
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grilles juxtaposées, VG, est variable permet de filtrer les électrons incidents. La troisième 

grille mise à la masse a pour but de masquer le champ électrique créé par les polarisations des 

deux autres grilles.  

Le choix d'utiliser un système de filtrage à deux grilles a pour but d'améliorer la résolution du 

dispositif (au détriment de sa sensibilité). Pour les très faibles signaux, une seule grille 

retardatrice peut être utilisée. 

 

VC

VG

Isolant

métal

collecteur

grilles

c
a
n

o
n

grilles

échantillon

(a)
(b)

 

Figure III-33 : Dispositif de filtrage en énergie des électrons émis et de mesure de direction d'émission. 

 

Le signal délivré par le collecteur est proportionnel à : 
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La distribution en énergie des électrons émis peut donc être obtenue par dérivation du signal 

du collecteur. Les grilles utilisées ont une maille de 190 µm et une transparence de 68%. La 

polarisation des grilles du spectromètre peut varier dans la gamme de tension allant de 0 à 130 

V. Le signal du collecteur est amplifié par un convertisseur courant/tension à gain variable (de 

10
2
 V/A à 10

8
 V/A) connecté à un oscilloscope. 

La mesure du spectre d'énergie est effectuée en mode impulsion dans les mêmes conditions 

expérimentales que le rendement d'émission électronique. En moyenne, une dizaine 

d’impulsions par VG est nécessaire pour obtenir un signal exploitable car la dérivation du 

signal est extrêmement sensible au bruit. 
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III.2.2.2. Mesures 

III.2.2.2.1. Rendement de quelques métaux 

 

L’évolution du rendement  en fonction de l’énergie primaire qui découle de la troisième 

méthode pour différents matériaux étudiés (Au, Ag, Al, et C) est représentée sur la Figure 

III-34. Excepté pour le carbone, ce rendement montre une augmentation linéaire au début 

suivie d’un plateau pour augmenter de nouveau. La largeur du plateau est fonction du 

matériau. Le comportement particulier de l’aluminium qui présente un minimum est sans 

doute lié à son aptitude à s’oxyder plus facilement et à la présence par conséquent d’une 

couche d’oxyde à sa surface. Ce minimum correspondrait probablement à l’énergie 

d’interaction par plasmons dans le cas de l’alumine qui est de l’ordre de 22,6 eV [SWA-68]. 

Dans le cas du carbone, le minimum qui se situe à environ 3 eV correspondrait à une énergie 

de l’électron dans le matériau à 12 eV. Cette valeur loin d’être une interaction avec un 

plasmon de surface (de l’ordre de 5 eV) ou de volume (de l’ordre 7 eV) correspondrait 

probablement à un multiple de ces plasmons [THI-95]. 

La seule réserve qui s’impose ici concerne l’ordre de grandeur des valeurs du rendement qui 

semble être très surestimé. En effet la courbe de rendement, bien connue,  pour les hautes 

énergies, présente deux énergies particulières pour lesquelles ce rendement est égal à l’unité 

(voir droite discontinue Figure III-34), la première énergie étant en général aux alentours 

d’une centaine d’eV, ce rendement devrait être certainement inférieur à l’unité pour des 

énergies inférieures à cette valeur. 

Pour expliquer cette surestimation, nous nous referons aux travaux de Bronstein et Fraiman 

[BRO-69] ayant réalisé des mesures de rendement sur différents éléments et dans différentes 

conditions expérimentales. En effet, dans le cas du molybdène, notamment, on constate que le 

rendement d'émission à basse énergie est très sensible au traitement thermique sous vide (voir 

Figure III-35). Ce rendement diminue quand on augmente la température et la durée du 

traitement qui modifie la surface du matériau et son travail de sortie (dégazage, disparition des 

contaminants, recristallisation ou réduction de la couche d'oxyde etc.). On observe également 

que certaines oscillations tendent à disparaître après traitement thermique. Ainsi, les valeurs 

élevées du rendement  obtenu dans notre cas sont probablement dues à un abaissement du 

travail de sortie de nos échantillons car non traités thermiquement. Précisons au passage que 

dans le cas de l’or par exemple, bien qu’il soit peu sensible à l'adsorption de contaminants à 
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température ambiante, la chimisorption de l’oxygène pourrait se produire sous l’effet du 

bombardement électronique. 
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Figure III-34 : Rendement total d’émission électronique mesuré avec le dispositif DEESSE : graphite (○), 

aluminium (◊), argent (*) et or (∆) 

 

 

Figure III-35 : Rendement total d’émission électronique du Molybdène. Résultats expérimentaux de 

Bronstein et Fraiman [BRO-69] dans différentes conditions expérimentales. 

1 : non traité ; 2 : 1000°C, 1h ; 3 : 1800°C 1 min ; 4 : 2000°C 4h ; 5 : 2300°C 8h 
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III.2.2.2.2. Distribution énergétique : mesure sur Au 

 

Les spectres en énergie des électrons émis mesurés pour des énergies incidentes allant 

de 3 eV à 25 eV sont représentés sur la Figure III-36. Chaque spectre présente un pic centré 

sur l’énergie d’incidence. L’intensité de ce pic diminue avec l’énergie d’incidence, devenant 

très faible à 25 eV. À partir de 7 eV, nous observons l’apparition d’un deuxième pic vers des 

énergies d’émission de 2-3 eV. L’intensité de ce pic augmente avec l’énergie d’incidence 

pour devenir le pic proéminent vers la vingtaine d’eV d’incidence. Une augmentation de 

l’intensité accompagnée d’un élargissement du pic. 
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Figure III-36 : Spectres en énergie des électrons émis par l’or pour des énergies incidentes allant de 3 eV à 

25 eV 

 



Simulations et expériences à basse énergie : Comparaison des résultats 

 209 

III.3. Comparaison et discussion 

III.3.1. Distribution énergétique 
 

Pour un faisceau d’électrons de très basse énergie, nous ne disposons pas de données 

expérimentales sur la distribution énergétiques des électrons émis par une cible d’aluminium. 

Cependant, avec le dispositif DEESSE et son spectromètre, nous avons pu réaliser des 

mesures de spectres en énergie pour une cible d’or (cf. Figure III-36). Nous comparerons 

qualitativement les comportements de ces spectres avec ceux que nous avons calculés pour 

l’aluminium (cf. Figure III-5), sachant qu’il ne s’agit pas du même métal. 

Globalement, aussi bien au niveau simulation que mesure, nous retrouvons un comportement 

comparable du pic des électrons rétrodiffusés avec une diminution du pic quand l’énergie 

d’incidence augmente. Dans le cas de l’Al, la proportion des électrons rétrodiffusés élastiques 

par rapport aux électrons émis est de 71% à 5eV, de 37% à 11 eV, de 12% à 25 eV (voir 

Figure III-37) et en extrapolant elle ne représente plus que 4% à 300 eV. Rappelons qu’avec 

les spectres mesurés de l’or, le pourcentage d’électrons rétrodiffusés élastiques décroit avec 

l’énergie d’incidence, il atteint des valeurs de l’ordre de 70% à 5 eV et 50% à 11 eV (voir 

Figure III-38). 
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Figure III-37 : Pourcentage des électrons rétrodiffusés élastiques parmi les électrons émis, calculé à partir 

de spectres simulés pour l’Al. 
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Figure III-38 : Pourcentage des électrons rétrodiffusés élastiques parmi les électrons émis, calculé à partir 

des spectres mesurés pour l’Au avec DEESSE. 

 

Concernant les pics associés aux électrons rétrodiffusés inélastiques (pics pertes plasmon), ils 

sont bien mis en évidence sur les spectres simulés. Ils sont inexistants sur les spectres 

expérimentaux principalement à cause de la mauvaise résolution énergétique du spectromètre 

rudimentaire construit. 

Concernant le pic des secondaires, indépendamment du matériau (Al ou Au), nous constatons 

un élargissement et une intensité qui augmente quand l’énergie d’incidence augmente. 

 

III.3.2. Rendement 
 

Au stade actuel de nos expériences et des résultats acquis, il est difficile de comparer ces 

résultats avec ceux des simulations Monte-Carlo. Ces derniers n’ont donc pas pu être validés 

que grâce aux seuls résultats expérimentaux, effectués sur l’aluminium dans le domaine 

énergétique étudié, trouvés dans la littérature [BRO-69]. Ce dernier travail, bien que très 

ancien, est très rigoureux car des conditions expérimentales qui conviennent à cette 

problématique (vide, traitement des échantillons, etc.) ont  été scrupuleusement observées. 
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III.3.2.1.1. Description 

 

Sur la Figure III-39 nous avons comparé le rendement total d’émission obtenu à l’aide 

de nos simulations avec celui mesuré par Bronstein et Fraiman [BRO-69]. L’accord est très 

satisfaisant et on constate des comportements similaires entre mesures et simulations. En 

effet, on observe des variations locales (oscillation avec parfois un plateau) et un rendement 

qui tend vers zéro lorsque l’énergie incidente tend vers zéro. Cependant les plateaux ont des 

débuts décalés en énergie et sont bien plus marqués et larges sur la courbe expérimentale.  

Dans le cas du rendement mesuré, nous observons deux plateaux qui démarrent à 5 et 10 eV 

alors que pour le rendement simulé ils démarrent vers 6,5 eV et 15 eV. La première 

oscillation présente un décalage de 1,5 eV et la deuxième oscillation présente un décalage de 

5 eV. Rappelons que ces oscillations sont respectivement liées aux pertes d’énergie par 

plasmons de surface et de volume (cf. section III.2.1.3.2.1.3). En dessous de l’eV, l’allure des 

deux courbes change légèrement, pendant que le rendement simulé augmente, le rendement 

expérimental diminue. 
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Figure III-39 : Rendement total d'émission  σ en fonction de l’énergie des électrons incidents : Résultats de 

la simulation (◊) ; Résultats expérimentalement (○) d’après [BRO-69]. Les traits verticaux hachurés et 

pleins indiquent respectivement la position du début des plateaux pour l’expérience et la simulation. 
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III.3.2.1.2. Discussion 

III.3.2.1.2.1. Décalage entre mesure et simulation de la première oscillation 

 

D'un point de vue théorique, ce décalage peut trouver en partie son explication dans le 

choix du modèle associé à la marche de potentiel. En effet, le modèle utilisé dans nos 

simulations n'est pas tout à fait conforme à la réalité. D'un point de vue expérimental, le 

décalage est dû au fait que les mesures impliquent la différence entre le travail de sortie de 

l'échantillon et du collecteur qui n'est pas prise en compte dans les simulations faute d'absence 

de données à ce sujet dans les publications de Bronstein et Fraiman [BRO-69]. 

L'absence de plateau dans la simulation est liée à l'approximation adoptée sur le transfert 

d'énergie lors de l'interaction avec le plasmon de surface. En effet, nous avons supposé que le 

transfert d'énergie ħωs est constant. En réalité, la fréquence du plasmon de surface est définie 

par une relation de dispersion ωs(q), [FEI-73]. Notre valeur de 10,6 eV de ħωs est celle 

correspondant à ωs(0). Sans cette approximation, les électrons qui interagissent avec un 

plasmon de surface seraient statistiquement plus ralentis et les électrons excités par le 

plasmon de surface auraient plus d'énergie. Il y aurait alors une compétition entre la 

diminution de la rétrodiffusion et l'augmentation de l'émission secondaire qui pourrait aboutir 

à un plateau comme celui que nous obtenons à 15 eV pour l'interaction avec le plasmon de 

volume qui lui prend en compte la relation de dispersion de la fréquence du plasmon. 

 

III.3.2.1.2.2. Décalage entre mesure et simulation de la seconde oscillation 

 

Pour réduire le désaccord, lié à la position de la deuxième irrégularité et à son étendue, 

entre les résultats des simulations et ceux obtenus expérimentalement, on pourrait agir sur le 

seuil d’énergie d’excitation du plasmon de volume Eseuil,v. En effet ce seuil d’énergie 

d’interaction, calculé à l’aide de l’expression  cpFvseuil qEE , , pourrait être surestimé à 

cause de l’utilisation  du vecteur d'onde de coupure qc (c.-à-d. limite supérieure de l'existence 

des plasmons de volume) donné par Andersson [AND-72] et Ganachaud et Cailler [GAN-79] 

(cf. section II.3.2.2.2.2) et de la relation de dispersion classique donnée par l’expression (I-33) 

dans la section I.2.3.2.1.2. 

Ce constat a été étayé en calculant le seuil d’excitation du plasmon de volume à l’aide de 

l’expression  minqE pF  , où qmin est le vecteur d’onde minimum d’existence du plasmon 

de volume. Ce vecteur d’onde de transfert minimum correspond à l'énergie la plus faible 



Simulations et expériences à basse énergie : Comparaison des résultats 

 213 

possible de l’électron autorisant l’excitation d’un plasmon de volume. Dans le modèle de 

Chung et Everhart [CHU-77] le vecteur d'onde q du plasmon de volume excité par un électron 

est défini par : 

 

 222

0

2   Ekq .                (III-1) 

 

où θ est l'angle de diffusion de l'électron incident et 02EpE    avec E0 l’énergie de 

l’électron incident avant interaction. Cette expression conduit à un seuil qmin lorsque θ = 0. 

Cependant, cette expression reste valable tant que l'énergie transférée est faible par rapport à 

l'énergie des électrons incidents. Pour des énergies d’incidence inférieures à quelques dizaines 

d’eV, cette hypothèse n’est plus valide et le vecteur d'onde q est alors donné par l'expression 

suivante (cf. ) : 

 

  cos2112 2

0

2  EEkq .                (III-2) 

 

La combinaison des expressions (I-33) et (III-2) permet de calculer alors ħωp(qmin) en posant 

θ = 0. Pour évaluer le poids de l’approximation, le résultat de ce calcul, est comparé sur la 

Figure III-40 au calcul utilisant l’expression (III-2). 
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Figure III-40 : Energie minimum du plasmon de volume en fonction de l’énergie de l’électron incident. 

Trait plein : calcul utilisant l’expression (III-2) ; trait hachuré : calcul utilisant l’expression (III-1) ; 

trait horizontal en pointillé : énergie maximale du plasmon. 
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Selon le principe de Pauli, l'électron incident doit rester en dehors de la mer de Fermi après 

l'interaction. Autrement dit, l’énergie de l’électron incident après interaction, E1, doit 

respecter l’inégalité fEE 1 . Puisque nous avons pour l’interaction électron-plasmon de 

volume la relation de conservation de l’énergie  qEE  10 , la perte dynamique ne peut 

donc pas dépasser qlim tel que : 

 

  fvvseuil EqE  lim,  .                (III-4) 

 

Cela nous conduit à une valeur pour Eseuil,v de 28,9 eV, soit une énergie cinétique de 13,05 eV 

dans le vide. L’irrégularité de notre rendement présenterait alors un écart de 3 eV avec celle 

du rendement mesuré. Un autre élément est à considérer pour le calcul de cette énergie seuil. 

Nous avons utilisé la relation de dispersion (I-33) pour le calcul de l’énergie du plasmon 

ħω(qmin). Il s’agit d’une approximation de la relation de dispersion donnée par Pines [PIN-

64] : 
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avec ωp(0) la fréquence propre d’oscillation du plasma et q la quantité de mouvement 

transférée. Si nous utilisions l’expression (III-2) pour exprimer q, nous pouvons calculer 

ħω(qmin) en posant θ = 0. Le résultat de ce calcul, est représenté sur la Figure III-41. Une 

nouvelle énergie seuil, Eseuil,v, peut être déterminée en utilisant (III-4). Nous obtenons alors 

une énergie seuil d’interaction de 27,5 eV, soit une énergie cinétique dans le vide de 11,65 

eV. Ce qui donnerait un décalage de 1,65 eV entre l’irrégularité du rendement mesuré et celui 

lié au plasmon de volume dans notre approche. Un décalage similaire à celui que nous 

observons avec la première irrégularité où l’écart peut trouver son explication dans des 

différences des travaux de sortie. 
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Figure III-41 : Energie minimum du plasmon de volume en fonction de l’énergie de l’électron incident 

calculée avec l’expression (III-5) en trait plein et calculée avec l’expression (I-33) en trait hachuré 

 

III.3.2.1.2.3. Remonté du rendement en-dessous d’1 eV 

 

Les deux rendements simulé et mesuré, de la Figure III-39, décroissent (c.-à-d. tendent 

vers zéro) quand E0 tend vers zéro jusqu’à 1 eV. Les raisons de cette décroissance du 

rendement ont été données dans la section III.2.1.3.2.1.2. En-dessous d’1 eV, le rendement 

mesuré tend toujours vers zéro, alors que le rendement simulé remonte. Cette remontée est 

engendrée par le coefficient de réflexion dont l’allure est représentée sur la Figure III-21. 

La Figure II-38(a) montre que dans la gamme des énergies inférieures à d’1 eV la différence 

entre les valeurs du coefficient de réflexion obtenues avec le modèle que nous avons 

sélectionné et celles obtenues avec  le modèle le plus proche de la réalité (c.-à-d. marche 

image) serait significative. En effet, avec le modèle de marche image, le coefficient de 

réflexion serait de l’ordre de 0,007 alors qu’avec la marche exponentielle il est de l’ordre de 

0,04. Rappelons que la valeur 0,007 est déduite d’un calcul laborieux utilisant la méthode de 

propagation matricielle [LEV-03] non encore implémenté dans notre programme. 
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Conclusion générale et perspectives 
 

L’objectif de cette thèse était de contribuer à améliorer la compréhension du phénomène 

d’émission électronique (EE) des métaux sous bombardement électronique à très basse 

énergie (inférieure à quelques dizaines d’eV). Il s’agissait de mettre au point un programme 

de simulation de type Monte-Carlo des trajectoires d’électrons dans les métaux permettant de 

déterminer les caractéristiques fondamentales de l’EE. 

 

Pour atteindre cet objectif, nous avons d’abord défini le phénomène d’émission secondaire et 

expliqué son origine. Par l’intermédiaire d’une recherche bibliographique dense, nous avons 

synthétisé les travaux les plus importants sur les modélisations des processus physiques 

impliqués dans l’EE, à savoir l’interaction avec un noyau du matériau, l’interaction avec un 

électron du matériau (faiblement ou fortement lié), les processus de désexcitation de type non-

radiatif des noyaux (Auger et Coster-Kronig), l’excitation puis désexcitation d’un plasmon 

(de volume ou de surface), l’interaction avec un phonon et enfin l’interaction avec la marche 

de potentiel à la surface du matériau. Puis nous avons rappelé les comportements généraux 

des aspects phénoménologiques de l’EE que sont le rendement d’émission, la distribution 

énergétique et la distribution angulaire des électrons émis. 

 

Une seconde étape pour atteindre notre but a été de développer la simulation en elle-même. 

Après avoir synthétisé les différentes formes de simulations Monte-Carlo, nous avons choisi 

de procéder à une simulation Monte-Carlo de type diffusion simple par cascades électroniques 

qui est à ce jour la simulation la plus complète et performante pour la simulation de l’EE. 

Cette approche permet un traitement exhaustif des processus physiques régissant le transport 

de l’électron dans un solide. Le traitement des métaux a été abordé par le biais des métaux à  

électrons libres, plus précisément l’aluminium. Nous avons alors sélectionné les modèles 

d’interaction les plus adaptés à notre domaine d’énergie d’étude : des quelques eV à plusieurs 

centaines d’eV. Pour le traitement de l’interaction élastique avec le noyau, nous avons adopté 

la meilleure base de données existant à l’heure actuelle et qui est obtenue avec le logiciel 

ELSEPA. Le traitement de l’interaction avec les électrons fortement liés, ou électrons de 

cœur, a été effectué avec le modèle classique de Gryzinski. Pour le traitement de l’interaction 

avec les électrons faiblement liés (c.-à-d. électrons de conduction), nous avons opté pour 

l’utilisation de deux modèles sur des intervalles d’énergie complémentaires. Le modèle de 
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Ritchie et Ashley a été utilisé, pour la première fois dans une simulation Monte-Carlo, pour 

décrire l’interaction à très basse énergie (en-dessous que quelques dizaines d’eV), tandis que 

la modélisation de Chung et Everhart a été utilisée pour des énergies supérieures (de quelques 

dizaines d’eV à quelques centaines d’eV). Nous avons effectué ce choix afin d’obtenir le 

traitement le plus rigoureux possible à très basse énergie de l’interaction. Pour l’interaction 

avec un plasmon de volume, nous avons adopté pour la modélisation de Chung et Everhart, 

que nous avons modifié pour prendre en compte l’atténuation de ce processus à la surface, ou 

effet Begrenzung. Dans le cas du traitement de l’interaction avec le plasmon de surface, nous 

avons développé notre propre modèle qui prend en compte l’excitation du plasmon de surface 

à la fois à la surface, mais aussi dans le volume avec une atténuation exponentielle du 

processus en fonction de la profondeur dans le matériau. L’interaction avec la marche de 

potentiel de surface a été traitée de manière originale en prenant en compte non pas une 

marche de potentiel abrupte comme il est d’usage dans les simulations de l’EE, mais une 

marche de potentiel exponentiel qui est une modélisation plus proche de la réalité.  

L’étape préliminaire de ce travail a consisté à tester notre approche en simulant les deux 

caractéristiques du matériau, à savoir le libre parcours moyen inélastique et le pouvoir d’arrêt, 

et en les confrontant aux données expérimentales, ou obtenues avec d’autres simulations. 

L’accord observé a été très satisfaisant. 

Les résultats de cette thèse concernent les trois grandeurs phénoménologiques de l’EE que 

sont les distributions énergétiques, les distributions angulaires des électrons émis et les 

rendements d’émission. La distribution énergétique des électrons émis simulée a été confronté 

aux spectres énergétiques expérimentaux à basse énergie (quelques centaines d’eV) trouvés 

dans la littérature. Ses caractéristiques principales représentées par les divers pics 

(rétrodiffusés élastiques, rétrodiffusés inélastiques, secondaires) ont été reproduites. Les 

épaulements sur la distribution des électrons secondaires vrais qui sont synonymes des 

interactions avec les plasmons ont été clairement identifiés. À très basse énergie, les 

distributions énergétiques simulées ont montré une prédominance de la rétrodiffusion, 

notamment élastique, à quelques eV, mais l’absence de données expérimentales sur 

l’aluminium nous a empêchés de faire une comparaison directe. Cependant, des spectres 

énergétiques de l’or acquis à l’aide du dispositif DEESSEE pour des énergies incidentes allant 

de 3 à 25 eV ont tout de même permis la comparaison qualitative avec nos simulations. Le 

même comportement vis-à-vis de la variation de l’énergie primaire a été alors observé, en 

particulier l’évolution de l’intensité du pic des électrons rétrodiffusés élastiques. 
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Pour ce qui est des distributions angulaires des électrons émis, la faible quantité de données 

dans la littérature à basse énergie et l’absence totale de données à très basse énergie empêche 

toute comparaison. Cependant, nous observons que la distribution angulaire des électrons 

secondaires ne présente pas de dépendance vis-à-vis de l’énergie ou de l’angle d’incidence, et 

qu’elle est proche de la forme d’une distribution lambertienne. Les distributions angulaires 

des électrons rétrodiffusés sont bien plus sensibles à la fois à l’énergie et à l’angle 

d’incidence. L’étude des distributions des électrons rétrodiffusés élastiques montre que la 

forme est corrélée au nombre d’interactions qu’ils ont subies, plus le nombre d’interaction est 

important et plus la distribution angulaire tend vers une lambertienne. 

Les rendements d’émission que nous obtenons à basse énergie montrent un très bon accord 

avec les données expérimentales issues de la littérature. À très basse énergie, nous avons pour 

la première fois retrouvée par la simulation les oscillations qui avaient été observées par 

Bronstein et Fraiman sur de nombreux métaux, y compris l’aluminium, [BRO-69], sur les 

mesures de DEESSE. La position de ces oscillations présente cependant des décalages avec 

les données mesurées, notamment la deuxième oscillation. Nos simulations, montrent que ce 

sont des oscillations dues à l’émergence de l’interaction avec le plasmon de surface et avec le 

plasmon de volume. Le décalage avec les mesures a été expliqué d’une part par des 

approximations effectuées dans la modélisation de ces interactions et d’autre part par une 

éventuelle différence entre les travaux de sortie utilisés dans notre approche et dans les 

travaux de Bronstein et Fraiman. La présence de ces oscillations dans nos simulations 

constitue un des résultats les plus remarquables de cette étude et a fait l’objet d’une 

publication (cf. Annexe C). Ces oscillations peuvent apporter des informations sur la physique 

des interactions mais aussi sur le changement éventuel de la composition chimique de la 

surface de la cible. De plus, la comparaison entre le rendement simulé et celui mesuré par 

Bronstein et Fraiman a montré un accord très satisfaisant tant au niveau des valeurs du 

rendement que sur sa décroissance vers zéro lorsque l’énergie d’incidence tend vers zéro. Ce 

dernier comportement a été expliqué par une forte diminution de la probabilité d’échappement 

élastique des électrons à des énergies en-dessous de quelques eV. 

 

L’approche que nous avons mise au point permet de simuler l’émission électronique à basse 

et à très basse énergie dans le cas d’un métal à électrons libres notamment l’aluminium. Bien 

que les données expérimentales dans ce domaine d’énergie soient rares, sa validation a été 

tout de même possible. Les expériences préliminaires conduites sur le dispositif DEESSE sont 

prometteuses et méritent d’être approfondies. L’étude d’autres matériaux comme l’argent qui 
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présente un intérêt technologique pour les guides d’onde radiofréquence par exemple, 

constituera la prochaine étape de ce travail. Cependant, la simulation dans le cas d’un 

matériau comme l’argent est plus complexe car sa population d’électrons faiblement liés est 

plus importante qu’un métal à électrons libres. En effet, dans un atome de métal noble, il y a 

dix électrons d pour un électron s-p, par conséquent, on s’attend à ce que la participation des 

électrons d à l’émission électronique secondaire soit prédominante. 

Pour une perte d’énergie donnée, la probabilité pour qu’un électron secondaire soit émis à 

partir d’un état d’énergie E s’exprime en fonction des densités d’états initiale et finale [KUH-

99]. Pour les métaux nobles comme l’or ou l’argent la densité d’états diffère 

considérablement de celle des métaux à électrons libres comme l’illustre la Figure 1 dans le 

cas de l’argent. Pour le choix de la densité d’états des ouvrages spécialisés dans le calcul de 

ces densités peuvent être consultés [CRA-61, LAN-81, KIT-76, EHR-62, EHR-63]. La Figure 

2 montre clairement qu’avec des pertes d’énergie ħω ≥ 4 eV, le grand nombre d’électrons 4d
10

 

dans l’argent devient accessible à l’excitation des secondaires alors que pour les faibles pertes 

seuls les états 5s
1
 sont accessibles pour générer des électrons secondaires. Cette différence est 

à prendre en compte dans la modélisation des interactions. 

 

 

Figure 1 : Densité d’états de l’Ag obtenue par Berglung et Spicer [BER-64] en trait continu, calculé pour 

le cas d’un gaz d’électrons libres en trait discontinu. Le zéro d’énergie est pris au niveau de Fermi. 
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Figure 2 : Probabilité d’excitation des électrons secondaires pour différente pertes d’énergie ħω d'après 

[KUH-99]. 

 

En ce qui concerne le formalisme associé à  l’interaction électron-noyau, il reste inchangé, les 

données utilisées dans le programme de simulation de l’aluminium couvrent de très nombreux 

éléments dont l’argent. Le traitement de la marche de potentiel reste valable pour n’importe 

quel élément, le seul paramètre à changer est la valeur de la marche de potentiel de surface. 

Cependant, un modèle de marche plus proche de la réalité est à prendre en considération. Il 

s’agira notamment du modèle de la marche de potentiel image qui nécessite un traitement 

mathématique relativement complexe à réaliser (méthode de propagation matricielle [LEV-

03]). Le formalisme utilisé pour l’interaction électron-électron fortement lié n’est pas non plus 

affectée. Il suffit de connaître les énergies de liaisons des électrons de cœur, ainsi que des 

rendements d’émission Auger, Coster-Kronig et de fluorescence X pour l’élément à étudier. 

Ces données sont accessibles grâce aux tableaux de données que nous avons utilisés pour 

l’aluminium. 

 

Le principal changement se situe alors au niveau de la modélisation des interactions avec les 

électrons faiblement liés et avec les plasmons (volume et surface). En effet, les nombreuses 

approximations adoptées pour traiter ces interactions dans le cas de l’aluminium ne sont plus 

valables pour l’argent. Un formalisme basé sur les pertes optiques comme celle de Penn 

[PEN-86], que nous avons présenté dans la section I.2.3.1.2.3, est plus appropriée. En effet, 

dans cette approche, on ne cherche pas à modéliser directement la fonction diélectrique 

ε(q,ω), on exploite des données expérimentales sur la fonction perte optique ε(0,ω) pour 

l’obtenir. Ainsi nous avons d’après Penn l’expression de la fonction perte d’énergie suivante : 
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où εL(q,ω) est la fonction diélectrique de Lindhard que nous avons présenté dans la section 

I.2.3.1.2.2.2. La contribution de l’interaction individuelle   
e

q  ,1Im   est obtenue à partir 

de l’expression (III-6) par l’intégration sur le domaine I et I’ représenté sur la Figure I-12. La 

contribution de l’interaction collective   
p

q  ,1Im   est obtenue à partir de l’expression 

(III-6) par l’intégration sur la ligne plasmon telle que présentée dans la section I.2.3.2.1.3 et 

représentée sur la Figure I-15. Notons tout de même que l’approche simple que nous avons 

utilisée pour traiter le plasmon de surface dans le cas de l’aluminium peut être transposée à 

l’argent. Des travaux comme ceux de Ding et co. [DIN-02] sur l’excitation du plasmon de 

surface de l’Ag sont à considérer pour parvenir à un bon paramétrage de notre modèle 

d’interaction électron-plasmon de surface. 
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Annexes 
 

Annexe A.  : Détermination du libre parcours par 

échantillonnage direct 
 

Le libre parcours moyen, λ, a été défini dans la section I.2.1.2 à partir de la probabilité 

P(x) pour qu’un électron du faisceau subisse une interaction entre x et x + dx définie par 

l’expression suivante : 

 

   xNnxP   exp .                (A-1) 

 

Avec σ et N qui sont respectivement la section efficace d’interaction et le nombre de centres 

diffuseurs par unité de volume. Cette expression est intégrable et inversible, nous pouvons 

échantillonner directement le libre parcours, l, à partir de la probabilité P(x) telle que décrite 

dans la section II.2.1.2.1 : 
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Où R est uniformément réparti dans l’intervalle ]0,1]. D’où en combinant (A-1) et (A-2) : 
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Puisque      NxNdxxN   expexp , l’expression (A-3) devient : 

 

  RlN  1exp  .                (A-4) 
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Vu que R est uniformément distribué entre 0 et 1, R et 1-R sont équivalents. L’inversion 

l’expression (A-4) donne : 

 

 R
N

l log
1







.                (A-5) 

 

Or  N  1 , l’expression d’échantillonnage du libre parcours l est alors donnée par 

l’expression suivante : 

 

 Rl log  .                (A-6) 
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Annexe B.  : Interpolation linéaire 
 

Pour traiter l’interaction élastique, nous utilisons une base de données issue du logiciel 

ELSEPA. Ces bases se présentent sous la forme de tableaux de valeurs à simple ou double 

entrée. Le caractère discret des valeurs tabulées nous oblige à effectuer des interpolations afin 

d’obtenir les données nécessaire au traitement de l’interaction élastique au cours de la 

simulation. 

La Figure B-1 illustre la procédure suivie pour effectuer l’interpolation. Deux interpolations 

différentes ont été effectuées pour déterminer la section efficace nécessaire au calcul du  libre 

parcours moyen et de l’angle polaire de déviation θ que subit l’électron incident. 

 

 

fEmin(x) 

fEmax(x) 

xmin xmax i 

f(i) 

fEmin(xmax) 

fEmax(xmin) 

fEmax(xmax) 

fEmin(xmin) 

 

Figure B-1 : Interpolation linéaire d’une valeur f(i) pour xmin < i < xmax 

 

La section efficace σ de l’interaction est obtenue à partir d’un tableau qui donne la valeur de σ 

en fonction de l’énergie de l’électron incident. Ainsi pour une énergie donnée, E0, de 

l’électron incident on a :  
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où Emin et Emax sont les énergies du tableau qui encadrent E0 et σ(Emin) et σ(Emax) les valeurs 

des sections efficaces correspondantes. 

 

L’angle polaire de déviation θ est obtenu à partir d’un tableau à double entrée qui donne 

l’angle polaire de déviation en fonction de l’énergie de l’électron incident et d’un nombre 

aléatoire équidistribué entre 0 et 1. Ainsi pour une énergie E0 donnée et un nombre R 

équidistribué entre 0 et 1, l’angle polaire θ est obtenu à partir de l’expression suivante :  
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où Rmin et Rmax les valeurs du tableau encadrant R. 
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Annexe C.  : Publication 
 

Cette communication scientifique a été publiée le 21 février 2013 dans le numéro 12 du 

volume 46 du Journal of Physics D: Applied Physics. 
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Abstract. The total electron emission yield (TEEY), at very low energy is investigated with a Monte Carlo (MC) 

technique and compared to experimental results. The important points of a MC tool for the simulation of electron 

emission are presented. The tool is based on a combination of properly selected models taking into account 

plasmon excitations at the surface and the effect of the crossing surface barrier potential. The reflectivity is 

calculated as a function of the primary energy using an analytical expression found in the literature. By 

comparing MC results to the measurements, a good correspondence between obtained curve shapes is observed. 

Irregularities in measured and simulated yields are identified and explained by considering plasmon excitations. 

This comparison allows, among other things, to remove the ambiguity on the variation of the yield obeying the 

change in reflectivity as a function of primary energy. Indeed, some results reported in literature claims that the 

TEEY coefficient approaches unity when the primary electron energy tends to zero. This occurs due to nearly 

total electron reflection from the surface, for electron energy less than an electron volt. In this paper, we 

summarize comprehensive studies rendering this claim inaccurate. Aluminium, a free-electron-like metal, will be 

considered here as a representative illustration. 
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1. Introduction 

The study of secondary electron emission phenomenon (SEE) and electron backscattering under very 

low energy electron impact and the knowledge of the total electron emission yield (TEEY), defined as 

the ratio of the number of the emitted electron to that of the incident electrons, are of great importance 

in many branches of fundamental and applied science. The SEE phenomenon is widely employed in 

the scanning electron microscope imaging and particle detection in electron multiplier devices. Much 

attention has been also paid to this phenomenon in plasmas physics, space technologies and particle-

accelerators. Indeed, low-energy SE and backscattered electrons (BE) issued from the walls of 

accelerator vacuum chambers may dramatically affect their performance [1]. For the plasma-wall 

interaction in a fusion reactor, SE emitted from the surface of the vessel containing the plasma governs 

the plasma stability to an important degree [2]. In the field of space technologies, we can mention the 

case of multipactor phenomena that may occur in Radio-Frequency (RF) components of satellites [3] 

and hall thrusters that require the use of materials that have low electron emission yields [4]. Progress 

in the fields addressed above is conditioned by an improved understanding of the electron emission 

mechanism, in the very low energy range. Unfortunately, electron emission is still far from being 

quantitatively understood, and experimental data for the TEEY are scarce and moreover exhibit a large 

scatter. The lack of quantitative understanding concerning electron emission in this range is partly due 

to the experimental difficulty associated with the investigation of very low energies. Indeed, the 

difficulty is due to the extreme sensitivity of electron trajectories to any electromagnetic disturbance 

(stray electric field or biasing effect). From the theoretical point of view, modelling secondary electron 

emission at few eV irradiations is complicated by the fact that electron-solids interaction laws used 

usually at high energy are of limited validity. 

Our aim is to model, at low energy (< 25 eV), secondary electron emission (SEE) and backscattering 

from solid surfaces using MC technique, as done in the work of Palov [5] where the similar approach 

for the potential barrier was used. In this work, the same behavior of the TEEY as electron energy 

tends to 0 has been obtained. We start by describing the approach taken to implement our MC 

simulation tool and then we introduce a quantitative comparison between experimental yields obtained 

on aluminium [6] and corresponding simulations based on this tool. We show that the TEEY does not 

approach unity while the primary electron energy goes to zero and observe a particular behaviour for 

the TEEY that results in the presence of irregularities in its evolution as a function of primary beam 

energy. These irregularities are likely attributed to the occurrence of plasmon losses and thereafter 

their decay.  

 

2. Monte Carlo Calculations 

This study concentrates on MC modelling interaction of electrons at energies below 25 eV with solid 

surface. Main ideas of the MC simulation are briefly outlined here and we only describe the 
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extensions. The table 1 lists the different interactions processed and the associated models. Energy 

threshold for certain interactions is also listed. 

The simulation assumes an isotropic, homogeneous medium where the path and energy loss of each 

electron are followed. The MC procedure we follow is a standard one. It’s a simple diffusion 

procedure by electronic cascade, in which random numbers are used to determine the type of 

interaction, distance travelled between interactions energy loss in an interaction, new direction 

(scattering angle) of the electron after interaction and energy and direction vector of the created 

secondary electrons. The interaction selection is based on sampling of the interaction probability 

through mean free path of each interaction obtained with their total cross section. Interaction 

characteristics (scattering angle, energy transfer) are obtained by sampling of the differential cross 

section of the considered interaction. Energy and wave vector conservation are also respected for all 

interactions. After their creation the secondary electrons are usually treated as scattered primary 

electrons. The moved electrons undergo similar collision events, thus initiating the electron cascade 

process. The cascade process continues until electrons pass through the surface, or until the energies of 

all electrons fall below the surface potential barrier  FEU0  with EF the Fermi energy and Φ the 

work function of the metal. From a point of view of interaction, the excited electrons travel towards 

the solid surface in the same way, as primary electrons. The schematic flow chart of the algorithm is 

given in figure 1. 
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Figure 1. Schematic flow chart of the algorithm for MC program. 

 

Three basic types of physical processes are considered: elastic scattering, inelastic scattering and 

boundary crossing responsible for interactions near interfaces between two materials. Our approach is 
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mainly build on existing descriptions of the processes involved that can be found in the literature, but 

we have added some modifications as well. These changes are to choose the most appropriate models 

and to use the best databases in the literature. Extend of the MC type simulation tool down to very low 

energies requires the determination of cross-sections very carefully. For instance, elastic scattering are 

calculated by using the recently developed code ELSEPA (Elastic Scattering of Electrons and 

Positrons by Atoms) for kinetic energies of the projectile from 10 eV to 50 eV in the solid [7]. The 

numerical algorithms implemented in this code allow relativistic partial-wave calculations to be 

performed for projectiles with kinetic energies up to ∼5 MeV and for a variety of interaction potentials 

[7]. For low and intermediate energies, from about tens  eV up to a few hundred keV, the code can 

perform partial-wave calculations for a semi empirical optical-model potential, with an imaginary 

absorptive part, that yields results in close agreement with available experimental data for electron 

elastic scattering in gases. This optical-model potential is given by [7]:  

V (r) = Vst(r) + Vex(r) + Vcp(r) − iWabs(r)       (1) 

where Vst(r) is the electrostatic interaction potential, Vex(r) is the exchange potential (used only for 

electron scattering), Vcp(r) is the correlation–polarization potential (needed only for slow projectiles, 

with E less than about 10 keV), and Wabs(r) is the magnitude of the imaginary absorption potential. 

Notice that, owing to the assumed spherical symmetry of the atomic charge distribution, the potential 

(1) and all its components are also spherical. Then, elastic-scattering properties can be calculated by 

using conventional partial-wave methods. 

For inelastic scattering, each interaction is treated separately. We employ the Chung and Everhart 

formalism [8] to the calculation of the differential mean free path for interaction with volume plasmon 

and hence, of the mean free path and the stopping power. In this model secondary electrons result 

from the decay of volume plasmons in one electron-hole pair. There are different works (Bocan [9] 

and references there in) that have suggested and studied possible plasmon decay mechanisms. They 

found that the most important ones were the excitation of a Bloch electron (which undergoes an 

interband transition) and the excitation of a pair of free interacting electrons. There is also the 

possibility of a third mechanism by which the plasmon transferred its energy to a single electron and a 

phonon (phonon-assisted electron excitation). However, Werner et al. [10-11], that investigates the 

relationship between plasmon decay and emission of secondary electrons using coincidence method, 

demonstrates that plasmons excited by electron energy losses decay predominantly via creation of 

single-electron hole pairs that act as a source for SE spectrum. Indeed in their work, the energy 

balance and the sharp distribution of coincidence electron spectra suggest that the plasmon excited by 

the primary electron decays in a single-electron-hole pair. Other processes that involve more than one 

electron or a phonon should be less favourable, besides, they should lead to a continuous distribution 

that is not observed in the spectra. The incident electron excites a bulk plasmon of energy ħv(k), with 

k the wave-vector of transfer. Through the volume plasmon decay, the excited electron receives all the 
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bulk plasmon energy. Excited electron energy after interaction is then  kE vi   where Ei is its 

initial energy in the conduction band. Following Ganachaud and Cailler work [12], the energy 

threshold for the bulk plasmon interaction is defined as  cvF

pv

T kEE  , where v(kc) is the 

highest frequency for volume plasmon production and kc the cut-off wave-vector for this plasmon.  

The formalism of Ashley and Richie [13] was applied for interaction with electrons. In the studied 

energy range, only conduction electrons are concerned. The electron-electron interaction excites one 

electron, the final energy of which is EEi  , where ΔE is the energy transferred to the electron of the 

solid. Ei is the initial energy of this electron, drawn in the density of states of free electrons in the 

conduction band. Concerning the surface plasmon decay, the same procedure as for the bulk plasmon 

decay was used. 

Owing to the fact that the surface collective excitations could only take place in a surface domain of a 

given extension (named in this paper effective surface region) and near the surface the bulk plasmon 

creation rate vanishes, the Chung and Everhart model [14], considering a constant cross section of 

plasmon volume interaction with material depth, must be improved. A simplistic model describing 

depth dependent losses [15,16] of surface collective excitations is then proposed (see figure 2). The 

coupling between surface and volume modes that are orthogonal [17,18], is taken into account. This 

leads to the reduction in the probability of occurrence of bulk plasmons, known as Begrenzungs effect 

[19]. Ambiguities concerning this effect and also the thickness of the effective surface region were 

raised by several authors and more particularly by Pauly and Tougaard in their work [20]. In the 

present work, to account for the Begrenzung effect, the depth dependence have been introduced in the 

cross section of the interaction with volume plasmon, as in Wang et al. work [21], as 

follow:     0exp1 zzz pvpv   with z the depth in the target, z0 the thickness of the effective 

surface region and pv the cross section of the interaction with volume plasmon obtained with Chung 

and Everhart model [8]. Regarding the surface plasmon interaction our simplistic model is based on 

three assumptions: (a) the interaction is neglected at the surface vicinity from the vacuum side; (b) the 

interaction probability decay as a function of depth in the target can be approximated by an 

exponential law with a characteristic depth z0; (c) the interaction probability per unit of time at a given 

depth is not energy dependant. This implies the following relation: 
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Then we deduce the probability of surface plasmon losses: 
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       (3) 

A is a constant, E the electron energy and α the electron angle relative to the surface normal. z is the 

electron depth in the target, and L is a decay length. Expression (3) is used to determine the statistic 
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free path before interaction with surface plasmon in MC simulation. The effective surface region z0 is 

described by the expression svz 20  as proposed by Vicanek [22]. A is an adjustable parameter 

that is determined using REELS (Reflection Energy-Loss Spectroscopy) experiments [23,24]. The 

goal is to find the parameter value that most closely matches the experimental data. The same 

expression as in volume plasmon model is used for the energy threshold for surface plasmon 

excitation at sF
ps

T EE  . 

 

Effective 

surface

z0

z0

Probability of surface 

plasmon excitation

Probability of volume 

plasmon excitation

Target Vacuum

P
Effective 

surface

z0

z0z0

Probability of surface 

plasmon excitation

Probability of volume 

plasmon excitation

Target Vacuum

P

 

Figure 2. Excitation probability as function of depth of volume plasmon (dashed line) and surface 

plasmon (full line). The shaded area represents the effective surface. 

 

One of the main other modifications we carried out for the existing models concerns the boundary 

crossing of the surface to describe what happens when an electron reaches a boundary between a 

material and vacuum. Indeed, instead of using the simplest model of a square barrier as in some other 

MC simulations [25,26], we adopt a modified image barrier models [27,28]. In this model the constant 

electronic potential U0 in the interior of the metal is defined as the sum of the kinetic energy at the 

Fermi level EF and the work function Φ of the material:  FEU0 . Of particular interest for the 

present work was the MacColl calculation [29] of the surface-barrier reflectivity for a one dimensional 

potential of exponential form with a constant value U0 as a height barrier. This potential has an 

analytic solution such as [30]: 
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mE
k   and E the incident electron energy. At very low energy (<10 

eV), the use of an image barrier model induces a decrease of the reflectivity compared with the 

generally used square barrier model as shown in figure 3 for U0 = 10 eV. In the insert, exponential 

barrier is compared to square one. Two cases must be considered depending on whether the incident 
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electron is in a vacuum or in the material. Outside the material, the electron reflection will be more 

pronounced when the energy of incident electron is small compared to the barrier potential energy. 

Inside the material, when the electron is not transmitted, it is assumed to be either absorbed or 

specularly reflected especially when an electron approaches a surface at a very low grazing angle. To 

overcome the surface barrier and escape, the basic condition 0²cos UE   must be fulfilled by the 

electron, where  is its flight angle with respect to the surface normal. 
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Figure 3. Comparison of reflectivity calculated with a square barrier model (dashed line) and an 

exponential barrier model (solid line) for a surface potential U0=10 eV. Insert: representation of square 

an exponential potential. 

 

Table 1. Summary of main assumptions in the MC program (reference are given in the text). 

Interaction Model Energy threshold 

Elastic Mott – ELSEPA data [7] * 

Conduction electrons Ritchie and Ashley [13] * 

Volume plasmon Chung and Everhart [8] EF + ħωv(kc) 

Surface plasmon Simplistic EF + ħωs 

Surface 
Quantum reflection: 

Image barrier [29] 
U0 

* Elastic interaction and interaction with conduction electrons have energy thresholds; they are lower 

than U0, so they are not used in the MC program. 

 

3. Results and discussion 

3.1. Energy distribution: 

After generation, straggling to surface and emission into the vacuum emitted electrons appear 

with an energy distribution presented in figure 4, 5 and 6. Distribution are calculated for three 

primary energies (5, 15, 25 eV). It is clear that as the primary energy gets lower, the ratio 



Annexes 

 244 

between reflected and secondary electrons increases, until reflection becomes dominant for 

primary energies below about 15 eV. The positions of the structures which appear in the true 

secondary peak of Al (figure 5 and 6) are related to primary electrons interaction with 

plasmons. These structures are present only in backscattered electrons population and have 

the typical threshold of surface or bulk plasmon losses of respectively 10 and 15 eV. 
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Figure 4. Energy distribution of emitted electrons at 5 eV of primary energy 
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Figure 5. Energy distribution of emitted electrons at 15 eV of primary energy 
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Figure 6. Energy distribution of emitted electrons at 25 eV of primary energy 

 

3.2. Total electron emission yield 

In the investigated energy range, conventional definitions for electron emission characteristics 

(secondary electron yield (SEY) and backscattering electron yield (BEY)) lost their meaning for 

experimental data. Therefore, comparisons between simulated and measured results are made using 

the so called TEEY. This total electron emission yield is obtained by integration of the energy 

distribution, normalized by the incident beam current, for the respective energy regions when dealing 

with experiments while we proceed simply by counting the electrons when the MC simulations are 

developed. Two energy references we will use for discussing our finds are those corresponding to the 

vacuum level and the bottom of the conduction band. The vacuum level is used to describe the energy 

of primary and emitted electrons while the bottom of conduction band is used to describe the energy of 

electrons inside the metal and specific energy of interactions. 

We compare the MC simulated TEEY of aluminium with an experimental TEEY obtained by 

Bronshtein and Fraiman [7] and recently reported by Andronov et al. [31]. These yields are shown in 

figure 7 for primary electron energies ranging from 1 to 25 eV. MC simulations are carried out taking 

into account or not the collective interactions. For curve (a) we assume the absence of these 

interactions and we restricted to individual interactions (electron-electron scattering). For curve (b) 

only interactions with volume plasmons were added. At last, for curve (c) both surface and volume 

interactions are added. We note a good overall agreement between theoretical (curve c) and 

experimental results. 
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Figure 7. Total Electron Emission Yield  simulated in three cases: (a) without plasmon, (b) with 

volume plasmons but no surface plasmon, (c) with volume and surface plasmons; compared to 

experimental  of Bronshtein and Fraiman [6]. The insert represent the Backscattered Electron 

Emission Yield η calculated with same simulation cases as TEEY. 

 

Now look at the shape of each TEEY curves and the magnitude order of values obtained for electron 

emission yield: 

When only inelastic interactions with conduction electrons, which can occur for any impinging energy 

in the studied range, are considered (curve a), the elastic scattering probability is higher than inelastic 

scattering one, especially at few eV (see figure 8). Indeed, for energies close to U0, the electron 

statistically undergoes tens of elastic interactions for one inelastic interaction. As a consequence, many 

primary electrons are scattered to target surface before losing energy. However, the simulation shows 

a total yield that tends to low value (see figure 7). This trend is due to the fact that when the electron 

passing through the surface the condition based on the normal component of its energy has to be 

fulfilled. In other words, there is a limit angle θlim above which the electron is reflected by the surface: 



Annexes 

 247 













 


E

UE 0

lim arcsin ,          (4) 

with E the energy of the electron in the target. This limit angle becomes very low as electron energy is 

close to U0 (see figure 9). In order to fulfil this condition, the electron needs a near normal incidence. 

Indeed, a primary electron with an energy difference of one eV with respect to U0 has a limit angle of 

attack of 14.1° with respect to surface normal. So, electrons of one eV inside the target are reflected 

many times at the interface before fulfilling the attack angle condition. These reflections cause the 

lengthening of their path and hence increase the probability to undergo an inelastic interaction, and the 

trapping of electron in the target [32,33]. A better understanding of these considerations requires 

additional calculations such as the elastic escape probability as function of path length in aluminium 

for electron of 1 to 5 eV (see figure 10). We see that this probability is low when the path length 

becomes comparable to the inelastic mean free path (IMFP), around 8% for an electron of 2 eV. In 

other words for an electron of very low energy, the probability to suffer an inelastic collision is 

significant since his path length in the material is important. In this energy range, with only one 

inelastic interaction the electron energy can be lowered to energies close or below the surface potential 

barrier U0. Therefore, the probability of emission is even lower leading to an emission yield that tends 

to decrease as the primary electron energy decreases. 
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Figure 8. Probabilities of elastic and inelastic scattering as function of incident electron energy in Al. 
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Figure 9. Limit angle of attack of the surface as function of electron energy in Al target. The insert 

illustrate the escape cone that allows electrons to be transmitted. 
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Figure 10. Calculated probability of elastic escape as function of the travelled path length of the 

electron in Aluminium target for primary energy of 1 to 5 eV in the vacuum. Square dots represent the 

Inelastic Mean Free Path (IMFP) at corresponding energy. 

 

Another reflection to consider is that of electrons moving toward the vacuum to surface. In some 

experiments [34] the coefficient of reflected electrons is presented as responsible for the increase to 

unity of the TEEY when primary energy tends to zero. In our simulation, the effect of surface barrier 

potential which causes the reflection of incident electrons is taken into account using expression (3). 

We obtain a reflected electrons coefficient R, as represented in figure 5, which decreases as a function 

of primary energy. R remains low even at 1 eV (R ≈ 0.04). The magnitude order of the reflectivity 
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which a priori may seem absurd, at energies as low, is in perfect agreement with experimental results 

published a few decades by Heil and Hollweg [35]. With the reflection of primary electron by the 

surface potential barrier, our simulation doesn’t show any increase to unity close to zero eV. In fact, 

our simulation tends to very low TEEY and it is consistent with Bronshtein and Fraiman data. 

When volume plasmon interactions are taken into account, as shown by the curve b in figure 7, the 

yield increases linearly up to 14 eV where it presents a slight shoulder after which it continues again a 

linear increase. This shoulder is attributed to the first electron than undergoes a volume plasmon 

interaction which lowered the energy of the incident electron very close to U0. As seen before (cf. 

figure 10), this implies a very low escape probability for this electron. Since a part of primary 

electrons is strongly decelerated by this interaction, a decrease of the backscattered electron emission 

is observed (see insert of figure 7). At the same time, conduction electrons that are excited by decay of 

volume plasmons have energies sufficient to pass through the surface leading to an increase of the 

secondary electron emission. The overall result is a stabilization of the TEEY that results in a short 

plateau from 14 to 16 eV, similar to the experimental one observed at 10 eV. With respect to the 

simulation without plasmon (curve a), the effect of the volume plasmon is to decrease the TEEY in the 

considered energy range. 

When surface plasmons are taken into account in simulation (curve c), an irregularity appears at 

energy position 6 eV. This position corresponds to first electrons that can interact with surface 

plasmons. This interaction lowered the energy of these electrons below U0. Their escape probability 

drop to zero after this interaction. It follows a sharp decrease of the backscattered electron emission 

(see also insert of figure 7). Electrons excited by the decay of surface plasmons have energies higher 

of few eV than U0. Their escape probability is low. Although, an increase of the secondary electron 

emission occurs, it is not sufficient to compensate for the decrease of the backscattered electron 

emission, because no primary electron that suffered plasmon excitation can escape the target and the 

corresponding electrons (of lower energy) have lower escape probability than the primary electron 

before interaction. As a result, the overall effect is a decrease of the TEEY. This behaviour is 

comparable to the TEEY irregularity measured around 5 eV. 

On the basis of the comparison between experimental and simulation results, we attribute the 

experimental TEEY local variations at 5 eV and 10 eV to respectively surface and volume plasmon 

thresholds. However, in this case the plasmon thresholds used in our simulations, 

sFE  and  cvF kE  , for respectively surface and volume plasmons would be overestimated. 

If assuming a threshold of  0vFE   for the excitation of a volume plasmon, this would lead to an 

overestimation of only 1 eV as in the case of the surface plasmon excitation. In the energy threshold 

expression employed in our simulation for the volume plasmon excitation, the cut-off wave-vector kc 

is used to calculate the plasmon energy as in Andersson work on energy threshold [36]. The plasmon 

energy is calculated by using the classical dispersion relation obtained by Pines [37], 
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with ωv (0) the plasma frequency and k the momentum transferred to the volume plasmon. As the cut-

off wave-vector is an upper limit of existence for the volume plasmon, a volume plasmon with a 

momentum kc is the most energetic volume plasmon excited by an electron. The choice of this volume 

plasmon energy for the energy threshold could explain the overestimation. 

We calculate then the energy threshold in the case of the lower energy allowed for the volume 

plasmon excited by an electron. In Chung & Everhart model [8], the wave-vector k of the volume 

plasmon excited by an electron is defined as:  

 2222   Eeleckk ,          (6) 

where θ is the scattering angle of the incident electron and EvE 2  with E the energy of the 

incident electron. This expression is based on the assumption that the transferred energy is small 

compared to the incident electron energy and thus θ is small. If we remove this assumption, expression 

(6) become: 

  cos2112 22  EEeleckk ,          (7) 

Following expression (7), there is a lower limit kmin of k when θ = 0. Using expression (5) and (7) we 

calculate the minimum energy for volume plasmon as a function of incident electron energy (see 

Figure 11). According to the Pauli principle, the incident electron remains outside the Fermi sea after 

the interaction. Its momentum loss cannot exceed klim such that  

  FvT EkEE  lim ,          (8) 

where EF is the Fermi energy. Our calculations locate this value at 28 eV (see Figure 11). Assuming an 

identical behaviour of the electron-volume plasmon interaction, this energy threshold would imply an 

offset of the simulated variation from 14 eV to 12 eV. Such energy threshold would reduce the 

overestimation to 2 eV compare to experimental TEEY variation. An improvement could be made 

regarding the dispersion relation (5). This expression neglects effects of exchange, correlations and 

band structures. These effects tend to lower the plasmon frequency [38-39]. The choice of a more 

suitable dispersion relation of aluminium plasmons energy would be another step in order to reduce 

the slight difference between the position of local variations in experimental and theoretical yield [40]. 
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Figure 11. Calculated volume plasmon energy and energy threshold with k = kmin (full curves) and 

with k = kc (dashed curves) 

 

4. Conclusion 

MC simulations of electron emission at low energy have been achieved very successfully for a nearly 

free electron metals. It could well explain the experimental results available in literature. Local 

variations at 5 eV and 10 eV of the experimental yield are explained by respectively surface and 

volume plasmon thresholds. The shift of 4 eV between experiment and simulation on the variation 

attribute to volume plasmon is explained by an overestimation of the volume plasmon threshold. A 

better choice of minimum wave-vector k reduced the slight difference to 2 eV. An even better 

agreement would be obtained with a more realistic dispersion relation. The good agreement near zero 

ends the ambiguities concerning the emission yield that tends to 1 as the energy tends to zero. A few 

eV, the drop of the electron emission is explained by the limit angle of surface attack and the 

competition between elastic escape probability and inelastic interaction probability. The exponential 

barrier model of the quantum reflection probability used in our simulation does not show any 

noticeable increase until few tenths eV, contrary to the rough square barrier model. 
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Résumé 

Le phénomène d’émission électronique sous impact d’électrons, bien que très étudié, est mal 

connue à très basse énergie (<100 eV). Un domaine d’énergie où ce phénomène est un 

paramètre fondamental de technologies dans le domaine spatial comme les guides d’onde 

radiofréquence sous vide. Afin de lieux comprendre ce phénomène à cette gamme d’énergie, 

une étude théorique a été entreprise par le biais d’une simulation Monte-Carlo de l’émission 

électronique à très base énergie. Après identification des interactions mises en jeu, nous avons 

sélectionné pour chaque interaction le ou les modèles existants les plus appropriés tout en leur 

apportant des modifications à chaque fois que cela était nécessaire. Certains modèles trouvés 

dans la littérature ont été utilisés pour la première fois dans le domaine de l’émission 

électronique. Notre approche a été appliquée à l’aluminium et a été validée 

expérimentalement lorsque les données existaient. L’allure de la courbe de rendement 

communément admise à ce jour a été contredite et expliquée par la faible probabilité 

d’échappement des électrons de très basse énergie, ainsi que par un traitement plus rigoureux 

de la réflexion des électrons de très basse énergie qui impactent le matériau. De surcroit, la 

simulation donne accès pour la première fois à un rendement à très basse énergie qui présente 

des oscillations que l’on retrouve dans les rares données expérimentales disponibles. Ces 

oscillations sont attribuées à l’interaction de l’électron avec les plasmons. Les simulations ont 

montré l’importance de la population d’électrons rétrodiffusés à très basse énergie. 

 

 

Abstract 

Although extensively studied, the phenomenon of electron emission under electron impact is 

not very well known at very low energy (<100 eV). An energy range where this phenomenon 

is a fundamental parameter in space technologies such as radiofrequency waveguide in 

vacuum. In order to provide a better understanding of the phenomenon, in this energy range, a 

theoretical study through Monte Carlo simulation of electron emission at very low energy 

have been undertaken. After identification of the involved interactions, we selected for each 

interaction the most appropriate existing models while providing modifications whenever 

necessary. Somme models found in the literature were used for the first time in the field of 

electron emission. Our approach has been applied to aluminum and has been validated 

experimentally when data existed. The commonly accepted shape of the yield curve has benne 

contradicted and explained by the low escape probability of very low energy electrons, as well 

as by a more rigorous treatment of the reflection of very low energy electrons that impact the 

material. In addition, the simulation provides, for the first time, access to a yield curve at very 

low energy presenting oscillations also found in the few available experimental data. These 

oscillations are attributed to the interaction of the electrons with the plasmons. Simulations 

showed the importance of the backscattered electrons population ate very low energy. 

 

 


