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一、中文摘要：（關鍵詞：準彈性散射，反衝效應，彈性波峰，非彈
性自由行徑，表面激發參數）

    本計劃探討了電子入射固體作準彈性散射時，反衝效應對電子能量損失的影
響。針對金及矽兩種材料，我們利用了蒙地卡羅法，去模擬準彈性反射的電子能
量分佈以及其所顯現的反衝偏移和分佈寬度加寬。

          在模擬運算中，我們採用含相對論之彈性作用截面、與作用位置有關之非彈
性平均自由行徑、表面激發參數、以及由拉賽福散射所致之反衝能量損失。根
據蒙地卡羅法之演算過程
，我們並針對準彈性反射電子中的一次散射情況，提出了一個半解析模式。另
外，由於固體所處環境溫度會使原子產生熱擾動，此熱效應亦會增加電子能量
損失，而加大了反衝偏移及分佈寬度程度。在沒有原子熱擾動的理想狀況下，
我們的模式充分地適用在描述準彈性反射的電子能量分佈。

英文摘要：（keywords：Quasi-elastic scatter ing, Recoil effect, Inelastic 
mean free path, Sur face excitation parameter）

The energy distribution of electrons quasi-elastically backscattered from solids 
has been investigated.  Monte Carlo (MC) simulations were performed for the study 
of the recoil energy shift and the broadening of this distribution for backscattered 
electrons from Si and Au.  In these simulations, electron interaction cross sections 
were obtained from calculations based on the dielectric response theory for inelastic 
interactions and elastic interactions.  The Rutherford-type recoil energy

was included in the MC simulations by either considering or neglecting the thermal 
effect of atomic vibrations.  Such an effect was applied using the single scattering 
model.  The intensity of electrons quasi-elastically backscattered from Si and Au 



was simulated for incident electrons of an energy distribution.  The adjustment for 
the spectrometer energy resolution was allowed.  An analytic expression for the 
intensity of backscattered electrons by a single scattering was derived explicitly.  
Comparison of simulated results with experimental data was made and discussed.

二、計劃緣由與目的

分析由電子入射固體所產生之電子能譜，在研究固體物理性質是非常重要的
1-8。過去的分析把電子能譜其中的準彈性波峰視為是電子與固體原子彈性碰撞的
結果，並沒有涉及能量的損失，而認為彈性散射之電子能量與電子入射固體時之
能量相同。但事實上，由電子能譜觀測的結果，準彈性波峰是有能量分佈範圍的
9-12，這是由於拉賽福反衝能量損失所造成 9，這種能量損失雖很小，卻不能忽略
10，這也就是為何要被稱作準彈性波峰的原因。所以本計劃的目的是引入拉賽福
反衝能量損失，利用蒙地卡羅法 13-22 去模擬準電子準彈性波峰的能量分佈。

三、研究方法及成果

我們利用蒙地卡羅法計算準彈性電子波峰的能量分佈。在模擬過程中，產生
介於 0 與 1 之間的隨機數字，透過彈性截面可以決定散射角度及彈性碰撞路徑長
度。利用拉賽福反衝效應，計算每一次在電子與原子彈性碰撞之後所剩餘的電子
能量。我們用延伸型德魯特介電函數 23並根據介電理論計算出入射電子情況及出
射出射電子情況的非彈性自由行徑 16,24，從非彈性自由行徑可得到電子在碰撞過
程中保證沒有非彈性碰撞的機率；並利用表面激發參數 25計算電子在經過固體表
面受到表面效應影響的機率。記錄電子在固體內部的運動路徑軌跡以及最終反彈
出固體的電子能量，我們可以得出電子入射固體的準彈性波峰能量分佈範圍。

圖（一）及圖（二）分別顯示了由蒙地卡羅法模擬電子入射矽及金固體的結
果，模擬的情況是 5000 電子伏特之電子垂直入射固體而接收角是從 00到 900。
從圖中可以看到，對準彈性電子波峰的貢獻程度隨電子在固體中碰撞次數越多而
越少，並且反衝偏移以及分佈寬度加寬的情況也可以很明顯地看出。其中，由金
固體所反應出之反衝偏移及分佈加寬的程度比矽固體所反應者較小，這是因為質
量較大的原子，其拉賽福反衝能量損失較小。另外在兩圖中，畫了針對電子在固
體中只有一次散射情形而推導出的能量分佈模式，可以看出我們的理論推導結果
和由蒙地卡羅法所計算的結果非常吻合。又準彈性波峰的形狀主要是根據彈性散
射截面而來。

在實際上的準彈性波峰的能量分佈形態是像高斯分佈一樣，這有兩個原因，
其中一個原因是由於入射的電子束的能量分布亦是一個高斯分佈。圖（三）畫了
5000 電子伏特電子束垂直入射矽固體並且接收角範圍從 00到 900的情況，其中
實線表電子束的能量分佈半高寬是 0.3 電子伏特，而虛線表電子束的能量分佈半
高寬是 0.5 電子伏特。可以看出，圖中的準彈性波峰能量分佈也是呈現高斯分佈，
不過，其半高寬比原電子束的半高寬還寬，這是因為受到如圖（一）一般的反衝
效應影響。另外一個使準彈性波峰呈高斯分佈的原因是，電子能譜儀能測得電子
能量的精確值範圍大小，此範圍被認為也是一個高斯分佈，並定義其高斯分佈的
半高寬為電子能譜儀的解析度。圖（四）顯示了當 5000 電子伏特且高斯分佈半



高寬為 0.3 電子伏特的電子束垂直入金固體，而接收角為 00到 900，由三個不同
電子能譜儀解析度所模擬出來的結果，三個解析度值分別是 0 電子伏特（實線）、
0.3 電子伏特（虛線）及 0.5 電子伏特（點狀線）。可以從圖中看出，準彈性波峰
是高斯分佈，而且當電子能譜儀解析度值越大，則準彈性波峰的半高寬也越大。
從圖（三）及圖（四）的結果我們很明顯地可以得到，真正從反衝效應所貢獻到
準彈性波峰半高寬的部分很小，最主要是受到入射電子束高斯分佈半高寬及電子
能譜解析度所影響 26-28。

圖（五）中，我們把實驗結果 29（虛線）及按照實驗條件的模擬結果（實線）
放在一起比較，實驗條件是由 5000 電子伏特且高斯分佈半高寬為 0.4 電子伏特
的電子束，以與垂直表面軸夾角 500斜向入射矽固體，接收角的範圍是 00到 30，
而電子能譜解析度設定為 0.28 電子伏特。我們可以看到，實驗數據的反衝位移
及半高寬皆比模擬的數值大，這是由於模擬的狀況沒有考慮到固體中原子熱擾動
29的影響。根據一次電子散射理論及原子的熱擾動速度是呈馬克威爾－波茲曼分
佈所推得，此原子熱擾動會使反衝能量損失呈現一個機率分佈，這個範圍分佈也
被假設為一個以原子靜止時（即沒有熱擾動）的反衝能量損失為中心的高斯分
佈。所以，我們把這種熱效應（室溫時半高寬為 0.3 電子伏特）加入模擬計算中，
所得結果以鍊狀線表示，可以看到，與沒有考慮熱效應的情況比較，熱效應影響
又加大了準彈性波峰的半高寬，到此我們可以知道，準彈性波峰的半高寬主要是
由入射電子束高斯分佈半高寬、電子能譜解析度及熱效應所影響。但是，當計入
熱效應的準彈性波峰與實驗數據比較時，反衝位移有些許差距，這是因為熱效應
的假設是以原子靜止時所致反衝能量損失為中心的高斯分佈，而真正情況應該是
要假設，以原子最可能速度擾動時所致反衝能量損失為中心的高斯分佈才是。

四、結果與討論

我們利用蒙地卡羅法模擬了電子能譜中的準彈性波峰的能量分佈。拉賽福反
衝能量損失造成了電子準彈性波峰的反衝位移及能量分布寬度加寬，且較重的原
子其反衝效應較小。但主要影響電子準彈性波峰能量分佈寬度及形狀的是，入射
電子束高斯分佈寬度及電子能譜解析度，所以導致電子準彈性波峰能量分佈亦是
一個高斯分佈。另外，由於原子熱擾動的影響，使反衝能量損失亦呈現高斯分佈，
這樣又加大了電子準彈性波峰的能量分佈範圍；而在室溫時的原子最可能熱擾動
速度，加大了電子準彈性波峰的反衝位移。

我們的模式很成功地解釋電子能譜中的準彈性波峰的能量分佈情況，且對電
子束以不同角度入射固體及以不同角度接收反彈電子的情況都能夠充分地適用。
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五、圖表
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圖(一) 實線表利用蒙地卡羅法模擬電子
以 5000 電子伏特能量垂直入射矽
固體所得之針對在固體裡頭只有
計入一次、二次、三次及全部散
射次數的結果。黑點表由理論推
導模式針對在固體裡頭只有一次
散射所計算之電子準彈性波峰。
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圖(二) 實線表利用蒙地卡羅法模擬電子
以 5000 電子伏特能量垂直入射金
固體所得之針對在固體裡頭只有
計入一次、二次、三次及全部散
射次數的結果。黑點表由理論推
導模式針對在固體裡頭只有一次
散射所計算之電子準彈性波峰。
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圖(三) 利用蒙地卡羅法分別模擬能量分
佈半高寬為 0.3 電子伏特(實線)及
0.5 電子伏特(虛線)電子束以 5000
電子伏特能量垂直入射矽固體所
得之電子準彈性波峰。
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圖(四) 利用蒙地卡羅法分別模擬電子能
譜儀解析度為 0(實線)、0.3(虛線)
及 0.5(點狀線)電子伏特所得之電
子準彈性波峰，其中入射電子
束是以 5000 電子伏特能量，且能
量分佈半高寬為 0.3 電子伏特垂直
打入金固體。



E (eV)

4998.5 4999.0 4999.5 5000.0 5000.5 5001.0

I (
E)

0

2e-6

4e-6

6e-6

8e-6

1e-5

Si

圖(五) 利用蒙地卡羅法分別模擬不考慮
(實線)及考慮(鍊狀線)熱效應之
電子準彈性波峰，其中入射電子
束是以 5000 電子伏特能量，能量
分佈半高寬為 0.4 電子伏特，且與
垂直表面軸傾斜 500 打入矽固體，
而電子能譜儀解析度為 0.28 電子伏
特且接收角為 00 到 30。虛線是由
實驗所得之數據 29。
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