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Περίληψη 

Στους κλάδους που αφορούν κατασκευή μοντέρνων τεχνολογικών υλικών 

αξιοποιούνται συχνά τεχνικές όπου μεταβάλλονται οι φυσικές ιδιότητες ενός υλικού 

μέσω της εμφύτευσης ξένων ατόμων. Συνεπώς, η ακριβής γνώση των χαρακτηριστικών 

του προφίλ βάθους των εμφυτευμάτων, είναι ιδιαίτερης  σημασίας για τις τεχνολογικές 

εφαρμογές. Ο σκοπός της συγκεκριμένης εργασίας είναι να προταθεί μια μη 

καταστροφική μέθοδος εξαγωγής πληροφορίας στοιχειακού προφίλ βάθους με χρήση της 

τεχνικής φθορισμού ακτινών Χ «παράλληλης» (ή οριζόντιας ή ξυριστικής) πρόσπτωσης, 

η οποία χαρακτηρίζεται από τη δυνατότητα μελέτης εμφυτευμένων ιόντων σε ποσότητες 

μη ανιχνεύσιμες από άλλες μεθόδους. Για το σκοπό αυτό, έγινε επέκταση ενός 

προσφάτως προταθέντος μαθηματικού μοντέλου, που συνδέει τα χαρακτηριστικά  της 

κατανομής με το βάθος εμφυτευμένων ιόντων ν με τη ένταση της χαρακτηριστικής 

(φθορίζουσας) ακτινοβολίας Χ που εκπέμπουν κατά την ακτινοβόληση τους από μια 

μονοενεργειακή δέσμη ακτίνων Χ. Παράλληλα αναπτύχθηκε σε γλώσσα 

προγραμματισμού python λογισμικό προσαρμογής των πειραματικών δεδομένων στο 

θεωρητικό μοντέλο που αναπτύχθηκε. Tα δείγματα που μελετήθηκαν περιείχαν ιόντα  
natFe και 131Xe εμφυτευμένα  σε υπόστρωμα πυριτίου, για δόσεις εμφύτευσης 1014-1016 

atoms/cm2 και διαφορετικές ενέργειες εμφύτευσης, και κατασκευάστηκαν στο 

FAMA,“Vinča Institute of Nuclear Science”, Σερβία. Τα πειραματικά δεδομένα 

φθορισμού ακτινών Χ συλλέχθηκαν στην πειραματική γραμμή XRF της πηγής 

σύγχροτρον Elettra στη Τεργέστη Ιταλίας, έπειτα από ακτινοβόληση των δειγμάτων με 

μονοενενεργειακή φωτονική δέσμη ενέργειας ίσης με 8 keV. Τα αποτελέσματα εξαγωγής 

πληροφορίας βάθους από την προτεινόμενη τεχνική συγκρίθηκαν με προφίλ βάθους 

προσδιορισμένα μέσω της τεχνικής ToF-ERDA, για την οποία πραγματοποιήθηκαν 

συμπληρωματικές μετρήσεις στο Ruđer Bošković Institute (RBI), Ζάγκρεμπ, Κροατία. 

Τόσο οι ομοιότητες όσο και οι παρατηρούμενες αποκλίσεις των δύο τεχνικών στα προφίλ 

εμφύτευσης συζητώνται αναλυτικά, με σκοπό να γίνουν κατανοητά τα πλεονεκτήματα 

και οι πιθανές αδυναμίες της προτεινόμενης τεχνικής. 
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Abstract 

In the field of modern technological material manufacturing, techniques concerning the 

implantation of foreign atoms in various matrices are often employed because of the 

resulting modification in the irradiated material’s physical properties. For this reason, the 

precise knowledge of the depth profile characteristics for every ion species implanted, is 

of the utmost importance. The aim of this work is to propose an alternative methodology 

to obtain depth profile information, in a non-destructive manner, using grazing incidence 

X-ray fluorescence (GIXRF) spectrometry. Due to the high atomic cross-section values, 

this proposed methodology could potentially succeed in determining the depth profile of 

samples implanted with doses as low as 1014 atoms/cm2. The proposed methodology 

further extends a recently proposed model , so as to cope with more complex structures 

resulting by the sequential implantation, with variable beam energies, of two different ion 

species, namely with medium and high atomic numbers. In order to obtain depth profile 

information, a theoretical formalism, connecting the characteristics of the implantation 

distribution to the measured characteristic X-ray intensities, is introduced. In the 

theoretical model, the implantation depth profiles are assumed as Gaussian-shaped and 

depth information for each ion species is extracted independently, meaning that, while 

studying an implanted ion, the distributions of other implanted ion species are not 

accounted for. Finally, the methodology requires a fitting process of the theoretical model 

to the experimental GIXRF data, for this reason a custom software suite was developed 

using Python. 

The targets used, were manufactured in FAMA, located in the Laboratory of Physics, 

Vinča Institute, Belgrade, Serbia. Using a plasma source of multiply-charged heavy ions, 
natFe and 131Xe ions were implanted in Si (111) wafers, 1 inch in diameter, in the random 

direction. The nominal implantation doses varied from 1014 to 1016 atoms/cm2 and the 

implantation energies were chosen in the range of 60-400 keV. The GIXRF measurements 

were conducted at the XRF beamline of “Elettra” Sincrotrone Trieste, Italy. In the present 

work, the excitation energy of the probing beam was tuned to 8 keV, in order to ionize 

the K shell electrons in Si and Fe and the L shell electrons in Xe, leading to the respective 

characteristic X-ray emissions. For each wafer, an angle-dependent scan, using a variable 

angular step, was performed in the angular range of 0-15 degrees (grazing angle). The 

results from the analysis are critically discussed and compared with the depth profiles 

obtained from a complementary ToF-ERDA experiment conducted at RBI, Zagreb, 

Croatia, with the aim of precisely determining both the strengths and the potential 

limitations of the proposed technique. 
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Κεφάλαιο 1 : Εισαγωγή  

1.1 Κίνητρο 

Στoν κλάδο της κατασκευής των μοντέρνων τεχνολογικών υλικών, τεχνικές που 

αφορούν την εμφύτευση ξένων ατόμων σε κάποια μήτρα, αξιοποιούνται συχνά, λόγω 

της επακόλουθης μεταβολής των φυσικών ιδιοτήτων του ακτινοβολούμενου υλικού. 

Συμπερασματικά, η ακριβής γνώση των χαρακτηριστικών του προφίλ βάθους των 

εμφυτευμάτων, είναι ιδιαίτερης σημασίας για να κατανοηθεί η συμπεριφορά 

τροποποιημένου υποστρώματος σε διάφορες τεχνολογικές εφαρμογές. Οι πυρηνικές 

αναλυτικές τεχνικές, όπως η ERDA ( Elastic Recoil Detection Analysis) μπορούν να 

προσφέρουν ακριβή πληροφορία βάθους του εμφυτευμένου προφίλ σε μια μήτρα, 

προκαλώντας ελάχιστη, πολύ τοπική (~mm) αλλοίωση στο δείγμα. Ωστόσο, ο σκοπός 

της συγκεκριμένης εργασίας είναι να προταθεί μια εναλλακτική μέθοδος εξαγωγής 

προφίλ βάθους με χρήση της τεχνικής φθορισμού ακτινων Χ παράλληλης πρόσπτωσης, 

η οποία διακρίνεται από την προοπτική μελέτης δειγμάτων εμφυτευμένα με ποσότητες 

μη ανιχνεύσιμες από πυρηνικές αναλυτικές μεθόδους. Στη παρούσα εργασία θα 

μελετηθούν δείγματα πυριτίου εμφυτευμένα με ιόντα σιδήρου και ξένου, για δόσεις 

εμφύτευσης 1014-1016 atoms/cm2. Τα αποτελέσματα, από την παρούσα μελέτη 

συγκρίνονται με πειραματικά προφίλ βάθους προσδιορισμένα μέσω της τεχνικής ToF-

ERDA και τόσο οι ομοιότητες, όσο και οι διαφοροποιήσεις που προκύπτουν 

συζητούνται αναλυτικά. 

1.2  Βασική ατομική δομή 

Στα πλαίσια του κλασσικού μοντέλου του ατόμου, που εισήχθη από τον Bohr, τα 

ηλεκτρόνια τοποθετούνται σε ενεργειακές στοιβάδες με συγκεκριμένη τιμή τροχιακής 

στροφορμής, οι οποίες ονοματίζονται με διαδοχικά κεφαλαία γράμματα: Κ, L, Μ κτλ. 

Στην πιο σύγχρονη κβαντομηχανική εκδοχή, ένα σύστημα σωματιδίων με 

χαμιλτονιανή  𝛨0 μπορεί να περιγραφεί από τρισδιάστατες κυματοσυναρτήσεις που 

επιλύουν την εξίσωση ιδιοτιμών Schrödinger : 𝛨0𝛹𝑛 = 𝛦𝑛𝛹𝑛 και το μέτρο τους στο 

τετράγωνο εκφράζει πυκνότητα πιθανότητας εύρεσης του σωματιδίου σε κάποιο 

σημείο του χώρου. Ειδικά για το πιο απλό σύστημα ηλεκτρονίου και πρωτονίου (άτομο 

του υδρογόνου), 𝛨0 = [−
1

2𝜇
∇2 + 𝑉𝑐𝑜𝑢𝑙], η προηγούμενη μπορεί να επιλυθεί ακριβώς 

δίνοντας τις κυματοσυναρτήσεις 𝛹𝑛𝑙𝑚(𝑟, 𝜃, 𝜑) και τις αντίστοιχες ενεργειακές στάθμες 

𝐸𝑛 του, που εκφράζονται ως: 𝐸𝑛 =  −
𝑒2

4𝜋𝜀0𝛼0

1

𝑛2 . Με το σύμβολο n να ανεφέρεται στον 

κύριο κβαντικό αριθμό, e το φορτίου του υδρογόνου και 𝛼0 η ακτίνα του Bohr. Στο 

απλό μοντέλο του ατόμου του υδρογόνου είναι φανερό ότι οι κυματοσυναρτήσεις με 

ίδιο κύριο κβαντικό αριθμό, που επανυιοθετώντας τον πρώιμο  συμβολισμό του Bohr  

λέμε οτι αφορούν καταστάσεις στην ίδια «στοιβάδα», έχουν ίδια ενέργεια, με το 

φαινόμενο αυτό να ονομάζεται ενεργειακός εκφυλισμός. Εξαιτίας της ύπαρξης του 

ηλεκτρονιακού spin με 2 δυνατές ιδιοτιμές του τελεστή Sz και της απαγορευτικής 

αρχής του Pauli  που δεν επιτρέπει σε 2 φερμιόνια να βρίσκονται στην ίδια κβαντική 

κατάσταση 𝛹𝑛𝑙𝑚,𝑚𝑠𝑝𝑖𝑛
, o μέγιστος αριθμός φυσικά επιτρεπτών καταστάσεων με κοινή 

τιμή του κυρίου κβαντικού αριθμού n σε ένα άτομο είναι 2𝑛2. Επομένως, ο μέγιστος 
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αριθμός των ηλεκτρονίων που μπορεί να παρατηρηθεί να ανήκει στις διάφορες 

ατομικές στοιβάδες είναι αντίστοιχα:  K:2, L:8, M:18 κτλ.  

Με την εισαγωγή στη χαμιλτονιανή επιπλέον διορθωτικών όρων (λεπτή υφή [1]) 

είναι δυνατή η εξαγωγή προσεγγιστικών λύσεων που ανταποκρίνονται καλύτερα στη 

φυσική πραγματικότητα όπως αυτή παρατηρείται πειραματικά. Συγκεκριμένα, 

προκύπτει μερική άρση του ενεργειακού εκφυλισμού, με ενεργειακές στάθμες στην 

ίδια στοιβάδα να διαχωρίζονται ενεργειακά (Εικόνα 1.1) βάσει της συνολικής 

στροφορμής  J (άθροισμα τροχιακής στροφορμής και spin). Mάλιστα, αποδικνύεται ότι 

κάθε στοιβάδα με κύριο κβαντικό αριθμό n χωρίζεται σε 2n-1 “υποστοιβάδες” με 

διαφορετικές ενέργειες. Έτσι ξεκινώντας από τη στοιβάδα L (n=2) έχουμε τη 

δημιουργία υποστοιβάδων από επιτρεπτές καταστάσεις, οι οποίες στα πλαίσια της 

φασματομετρίας ονοματίζονται εκ νέου ως: 𝐿1, 𝐿2, 𝐿3 . Ομοίως για τη στοιβάδα Μ 

ορίζονται υποστοιβάδες 𝑀1, 𝑀2, 𝑀3, 𝑀4, 𝑀5 κτλ. 

Στην περίπτωση πολυηλεκτρονιακών ατόμων η εξίσωση Schrödinger δεν είναι 

πλήρως επιλύσιμη ακόμα και χωρίς τη συμμετοχή των διορθωτικών όρων.  Συχνά 

υιοθετούνται προσεγγίσεις κεντρικού πεδίου που δίνουν τις ενεργειακές στάθμες ως 

συνάρτηση των κβαντικών αριθμών n και l και τις κυματοσυναρτήσεις των Ν 

ηλεκτρονίων του ατόμου ως γραμμικούς συνδυασμούς μονοηλεκτρονιακών 

καταστάσεων 𝛹𝑛𝑙𝑚,𝑚𝑠𝑝𝑖𝑛
 που αναφέρονται παραπάνω. 

 

 
 

Εικόνα 1.1: Σταδιακή άρση εκφυλισμού ατομικών ενεργειακών σταθμών με διαδοχική 

προσθήκη όρων λεπτής υφής 
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1.3 Χαρακτηριστικές ακτίνες Χ των ατόμων 

Βάσει της ενεργειακής δομής του ατόμου πού περιεγράφηκε είναι φανερό ότι το 

κάθε στοιχείο έχει αυστηρά ορισμένες από τη φύση ενεργειακές στάθμες, οι οποίες 

μπορούν να προσεγγιστούν με θεωρητικούς υπολογισμούς που ενδέχεται να 

συμπεριλαμβάνουν και χρήση υπολογιστικών αριθμητικών μεθόδων. Στην περίπτωση 

που, εξαιτίας κάποιου εξωτερικού αιτίου, υπάρξει κάποια οπή (απουσία ηλεκτρονίου) 

σε κάποια εσωτερική στοιβάδα του ατόμου και κάποιο ηλεκτρόνιο κάνει μετάπτωση 

από την ενεργειακή στάθμη που βρισκόταν στην στάθμη που έχει δημιουργηθεί η οπή, 

με σκοπό να έρθει το άτομο σε μια σταθερότερη κατάσταση ενεργειακά, τότε 

προκύπτει ένα πλεόνασμα ενέργειας που ισούται με τη διαφορά ενέργειας των σταθμών 

και είναι χαρακτηριστική του κάθε ατόμου. Το ενεργειακό αυτό πλεόνασμα, έχει τη 

δυνατότητα να εκπεμφθεί με τη μορφή ενός φωτονίου με μήκος κύματος που, ανάλογα 

το στοιχείο, κυμαίνεται από 0.1-100 nm. Βάσει της γνωστής από την κυματική σχέσης: 

𝛦 =
ℎ𝑐

𝜆
, όπου h η σταθερά του Planck και c η ταχύτητα του φωτός μπορεί να 

υπολογιστεί ότι οι ακτίνες Χ των διαφόρων χημικών στοιχείων, τοποθετούνται στην 

ενεργειακή περιοχή μεταξύ 0.1 και 100 keV. Στην εικόνα 1.2 παρουσιάζεται μια 

απεικόνισή του συνολικού ηλεκτρομαγνητικού φάσματος για λόγους εποπτείας.  

 

Εικόνα 1.2: Πλήρες φάσμα ηλεκτρομαγνητικής ακτινοβολίας [2] 

 

Στη φασματοσκοπία ακτινών Χ οι χαρακτηριστικές ακτίνες του κάθε στοιχείου 

λαμβάνουν ονομασίες βάσει της στοιβάδας στην οποία θα καταλήξει το ηλεκτρόνιο 

που έκανε τη μετάπτωση. Με την παραπάνω λογική οι βασικότερες κατηγορίες 

μεταβάσεων ονομάζονται ως “K, L, M”. Επιπλέον, ανάλογα με την υποστοιβάδα από 

όπου ξεκίνησε η μετάπτωση προστίθεται στην ονοματολογία της χαρακτηριστικής 

ακτινοβολίας και αντίστοιχοι κάτω δείκτες. Για παράδειγμα, όπως φαίνεται και στην 



12 
 

εικόνα 1.3 για ένα άτομο με αρκετά ηλεκτρόνια, μεταπτώσεις προς τη στοιβάδα Κ 

μπορούν να γίνουν και από ηλεκτρόνια που ανήκουν σε υποστοιβάδες της στοιβάδας 

L (μεταβάσεις 𝐾𝛼1,𝛼2) αλλα και από τις υψηλότερες υποστοιβάδες Μ, Ν.. (μεταβάσεις 

𝐾𝛽1,𝛽2,𝛾 𝜅𝜏𝜆.). Οι κάτω δείκτες στην ονομασία μια μετάβασης συνήθως υποδεικνύουν 

και την σχετική ένταση μιας χαρακτηριστικής ακτινοβολίας (όπως αυτή καθορίζεται 

από τον αντίστοιχο ρυθμό μετάπτωσης). Για παράδειγμα, οι χαρακτηριστικές 𝐾𝛼 συχνά 

παρατηρούνται 5-7 φορές συχνότερα από τις αντίστοιχες 𝐾𝛽. Η ονοματολογία που 

περιεγράφηκε ονομάζεται ονοματολογία κατά Siegbahn, ωστόσο υπάρχει και ένα 

ακόμα είδος ονοματολογίας, η IUPAC, όπου οι μεταβάσεις ονοματίζονται βάσει των 

ατομικών τροχιακών μεταξύ των οποίων γίνεται η ηλεκτρονιακή μετάβαση. Για 

παράδειγμα η μετάβαση 𝐾𝛼1, στην IUPAC ονοματολογία αναφέρεται ως: Κ-L3 

 

Εικόνα 1.3: Διάγραμμα εκπεμπόμενων ακτινών Χ για πολυηλεκτρονιακό άτομο [2] 

 

Ωστόσο, η ύπαρξη μιας οπής σε κάποια εσωτερική ατομική στοιβάδα δεν εγγυάται 

την εκπομπή ηλεκτρομαγνητικής ακτινοβολίας, καθώς υπάρχει η ανταγωνιστική 

διαδικασία της εκπομπής ηλεκτρονίου Auger. Στην περίπτωση αυτή ένα ηλεκτρόνιο 

ανώτερης στοιβάδας κάνει μετάπτωση για καλύψει την αρχική οπή, αλλά το 

πλεόνασμα ενέργειας δίνεται σε κάποιο άλλο ηλεκτρόνιο που ιονίζεται. Με άλλα λόγια 

η αρχική οπή καλύπτεται, αλλά στους ανώτερους φλοιούς υπάρχουν πλέον 2 νέες οπές, 

μία από το ηλεκτρόνιο που έκανε τη μετάπτωση και μια επιπλέον από το ηλεκτρόνιο 

Auger που εκπέμφθηκε. Εάν η διαδικασία αυτή πραγματοποιηθεί εσωτερικά στον ίδιο 
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ατομικό φλοιό/στοιβάδα τότε ονομάζεται φαινόμενο Coster-Cronig και παρουσιάζει 

αρκετό ενδιαφέρον καθώς αποτελεί μια πολύ πιο γρήγορη διαδικασία ατομικής 

αποδιέγερσης (κατά μια τάξη μεγέθους) σε σχέση με τη εκπομπή ακτινοβολίας, 

αναδιατάσσοντας τις οπές εντός ενός φλοιού αλλά και δημιουργώντας πολλαπλώς 

ιονισμένα άτομα. Παραδείγματα από τα προαναφερθέντα φαινόμενα παρουσιάζονται 

σχηματικά στην εικόνα 1.4 . 

 
Εικόνα 1.4:  Παραδείγματα διαδικασιών αποδιέγερσης εσωτερικών φλοιών του ατόμου 

 

Ανάλογα τον ατομικό αριθμό Ζ του κάθε στοιχείου υπάρχει επικράτηση κάποιας 

από τις παραπάνω διαδικασίες (φθορισμός και Auger/ Coster-Kronig). Για τα 

ελαφρύτερα άτομα (Ζ<12-13) το φαινόμενο Auger επικρατεί και η σχετική ένταση του 

φθορισμού μειώνεται σημαντικά (σχήμα 1.5). Αυτός είναι και ένας από τους 

κυριότερους λόγους που είναι δύσκολη η πρακτική ανίχνευση και συνακόλουθα η 

απόκτηση πληροφορίας βάθους με ακτίνες Χ για τα στοιχεία μικρού ατομικού αριθμού. 
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Εικόνα 1.5: Πιθανότητα εκπομπής χαρακτηριστικής ακτινοβολίας (συνεχής γραμμή) και η 

συμπληρωματική πιθανότητα εκπομπής ηλεκτρονίου Auger (διακεκομμένη γραμμή) 

συναρτήσει του ατομικού αριθμού του στοιχείου [2] 

 

1.4 Εξασθένιση ακτινών Χ στην ύλη 

Σημαντικό χαρακτηριστικό των ακτίνων Χ που παράγονται από τα άτομα είναι ο 

τρόπος αλληλεπίδρασής τους με τα διάφορα υλικά. Στην ενεργειακή περιοχή που 

ανήκουν τα φωτόνια αυτά δεν είναι δυνατή η ύπαρξη φαινομένων όπως η δίδυμη 

γέννηση ηλεκτρονίου-ποζιτρονίου, με αποτέλεσμα οι μοναδικές δυνατές φυσικές 

διεργασίες, με τις οποίες μπορούν να αλληλεπιδράσουν με την ύλη, είναι το 

φωτοηλεκτρικό φαινόμενο και η σκέδαση (ελαστική και ανελαστική). 

Το φωτοηλεκτρικό φαινόμενο είναι δυνατό να πραγματοποιηθεί μόνο όταν το 

φωτόνιο αλληλοεπιδράσει με ένα άτομο και η ενέργεια του πρώτου ξεπεράσει την 

ενέργεια σύνδεσης κάποιου από τα δέσμια ηλεκτρόνια του ατόμου. Σε αυτή την 

περίπτωση υπάρχει μη μηδενική πιθανότητα το φωτόνιο να απορροφηθεί οδηγώντας 

σε ιονισμό του ατόμου με το εν λόγω ηλεκτρόνιο να αποκτά κινητική ενέργεια: 𝐾 =

𝐸𝑝ℎ𝑜𝑡𝑜𝑛 − 𝐸𝑏𝑜𝑢𝑛𝑑 (επι μια πολύ μικρή διόρθωση λόγω ανάκρουσης του ατόμου προς 

την άλλη κατεύθυνση). Το φωτοηλεκτρικό φαινόμενο είναι μια από τις διεργασίες που 

μπορούν να δημιουργήσουν και την οπή σε εσωτερική ατομική στοιβάδα, ώστε να 

ακολουθήσει ο φθορισμός. H πιθανότητα για το συγκεκριμένο φαινόμενο μπορεί να 

εκφραστεί με την έννοια της ενεργού διατομής, που στον κλάδο της ατομικής φυσικής 

εκφράζεται σε μονάδες 𝑐𝑚2/𝑔. Μια εμπειρική έκφραση δίνεται από το νόμο Bragg–

Pierce (σχέση 1.1) για την εκάστοτε υποστοιβάδα j : 

𝜏𝑗 = 𝑘𝑗

𝛧3

𝛦8 3⁄
 (1.1) 

Στην (1.1) με Ε συμβολίζεται η ενέργεια του φωτονίου, με Ζ ο ατομικός αριθμός 

του ιονιζόμενου ατόμου, ενώ k είναι ειδικοί συντελεστές που εξαρτώνται από την 

εκάστοτε στοιβάδα. Με άθροιση των παραπάνω έχουμε έναν συνολικό μαζικό 

συντελεστή φωτοηλεκτρικής απορρόφησης τ, ο οποίος εμφανίζει την γενική πτωτική 

τάση με την ενέργεια (όπως στην 1.1) αλλά και ασυνέχειες (απότομη αύξηση) που 

οφείλονται στην προσθήκη διαδοχικών προσθετέων 𝜏𝑗 κάθε φορά που η ενέργεια του 

φωτονίου γίνεται ικανή για να ιονίσει και μία ακόμα υποστοιβάδα. Η σειρά εμφάνισής 

των ακμών στην 1.6 είναι απολύτως λογική αφού προφανώς ένα ηλεκτρόνιο στη 

στοιβάδα Κ είναι βαθύτερα στο πηγάδι δυναμικού του ατόμου και πιο ισχυρά δέσμιο, 

επομένως απαιτείται εξωτερικό φωτόνιο μεγαλύτερης ενέργειας για να γίνει ιονισμός 

σε σχέση με τα ηλεκτρόνια των L υποστοιβάδων. 
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Εικόνα 1.6: Μαζικός συντελεστής απορρόφησης Μο για την ενεργειακή περιοχή 0.1-100 

keV [2] 

Στην εξασθένιση των ακτινών Χ συμβάλλει και η σκέδαση η οποία χωρίζεται σε 2 

βασικές κατηγορίες: την ελαστική σκέδαση Reileigh και την ανελαστική σκέδαση 

Compton. Στην ελαστική σκέδαση Reileigh παράγεται σύμφωνη ακτινοβολία και δεν 

υπάρχει μεταφορά ενέργειας από το ερχόμενο φωτόνιο στα ηλεκτρόνια του στοιχείου, 

εξ ’ου και ο χαρακτηρισμός της ως ελαστική. Πρακτικά υπάρχει μόνο αλλαγή 

κατεύθυνσης του αρχικού φωτονίου.  

Η σκέδαση Compton είναι μια διεργασία ανελαστικής σκέδασης, η οποία 

πραγματοποιείται μεταξύ ενός ερχόμενου φωτονίου και ενός σωματιδίου, όπως ένα 

ατομικό ηλεκτρόνιο. Ο λόγος της ενέργειας Ε΄ του φωτονίου μετά από τη σκέδαση του 

με ένα ηλεκτρόνιο ως προς την ενέργεια του Ε πριν τη σκέδαση, εξαρτάται από τη 

γωνία σκέδασης θ και δίνεται μαθηματικά από τη σχέση 1.2 παρακάτω:  

𝛦′

𝐸
=

1

[1 + (1 − cos(𝜃))
𝐸

𝑚𝑒𝑐2 ]
 (1.2) 

Η ενεργός διατομή της σκέδασης Compton μπορεί να εξαχθεί από τη σχέση των 

Klein και Nishina διορθωμένη κατά ένα παράγοντα μορφής, ο οποίος εξαρτάται από 

τον ατομικό αριθμό του ατόμου στο οποίο ανήκει το ηλεκτρόνιο. Τα άτομα με 

μικρότερο ατομικό αριθμό έχουν υψηλότερη πιθανότητα πραγματοποίησης της 

σκέδασης Compton. 
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Συνδυάζοντας το φωτοηλεκτρικό φαινόμενο με τις πιθανές σκεδάσεις που μπορεί 

να υποστεί ένα φωτόνιο κατά την πορεία του στην ύλη προκύπτει ένα μέγεθος που 

εκφράζει την ολική εξασθένιση μια δέσμης ακτινών Χ μέσα στην ύλη: 

𝜇 = 𝜏𝑝ℎ𝑜𝑡 + 𝜎𝑒𝑙 + 𝜎𝑖𝑛𝑒𝑙 (1.3) 

Για τις περιπτώσεις που ένα υλικό αποτελείται από παραπάνω από ένα είδος ατόμου, 

τότε ο συντελεστής εξασθένισης μπορεί να υπολογιστεί από τους συντελεστές 

εξασθένισης των επιμέρους ατόμων του υλικού επί τους ανάλογους συντελεστές 

βαρύτητας: 

𝜇𝑐𝑜𝑚𝑝𝑜𝑢𝑛𝑑 = ∑ 𝑤𝑖𝜇𝑖𝑖  (1.4) 

 

1.5 Οπτική ακτινών Χ 

Στην περίπτωση που έχουμε πρόσπτωση μιας εισερχόμενης δέσμης ακτίνων X υπό 

γωνία θ ως προς την διαχωριστική επιφάνεια δύο μέσων με διαφορετικά οπτικά 

χαρακτηριστικά, τότε παρατηρείται μερική ανάκλαση της σε γωνία ίση με τη γωνία 

πρόσπτωσης και μερική διάθλαση της σε γωνία 𝜃2 που προκύπτει από το νόμο Snell 

(σχέση 1.5).  

𝑛1 cos(𝜃1) = 𝑛2 cos(𝜃2) (1.5) 

Όσον αφορά τους δείκτες διάθλασης n στην (1.5), είναι γνωστό ότι για την 

ενεργειακή περιοχή των ακτινών Χ, ο δείκτης διάθλασης στα στερεά υλικά θεωρείται 

μια μιγαδική ποσότητα, συχνά εκφρασμένη ως: n=1-δ+βi (δ>0),δηλαδή με το 

πραγματικό μέρος του να είναι μικρότερο της μονάδας, σε αντίθεση με την 

ηλεκτρομαγνητική ακτινοβολία στο ορατό φάσμα. Ένα ενδιαφέρον φαινόμενο 

εμφανίζεται στην περίπτωση που το αρχικό μέσο είναι το κενό (ή κάποιο με πολύ 

κοντινές οπτικές ιδιότητες, 𝑛1 = 1) και το τελικό μέσο που εισέρχεται το φωτόνιο είναι 

ένα τυπικό στερεό υλικό, με μικρότερο δείκτη διάθλασης. Στην περίπτωση αυτή, 

προκύπτει από την σχέση (1.5), ότι για πολύ μικρές γωνίες πρόσπτωσης (<<10, grazing 

angle) θα πρέπει να ισχύει cos(𝜃2) > 1, κάτι που σημαίνει ότι για τις γωνίες αυτές δεν 

είναι δυνατόν να υπάρξει πραγματική τιμή για τη γωνιά 𝜃2. Από φυσική άποψη, το 

προηγούμενο μαθηματικό πρόβλημα ισοδυναμεί με κυρίαρχη παρουσία μόνο της 

ανακλώμενης συνιστώσας. Το φαινόμενο αυτό ονομάζεται ολική ανάκλαση και 

εμφανίζεται για γωνίες πρόσπτωσης θ μικρότερες από μια κρίσιμη γωνία  𝜃𝑐𝑟𝑖𝑡. Στις 

γωνιακές περιοχές κάτω από την κρίσιμη γωνία, η οποία εν γένει κυμαίνεται στη 

περιοχή των μερικών mradians , ισχύει η αριθμητική προσέγγιση: cos(𝜃) = 1 − 𝜃2/2, 

η οποία σε συνδυασμό με το νόμο του Snell στην (1.5), με το αρχικό μέσο να θεωρείται 

το κενό (𝑛1 = 1) και την μιγαδική έκφραση του δείκτη διάθλασης, οδηγεί στην 

εξίσωση (1.6). 

 Η σχέση (1.6) συνεπάγεται τον ορισμό μιας “μιγαδικής γωνίας” 𝜃2 με το 

πραγματικό και το φανταστικό της μέρος να μπορεί να γραφεί[2] όπως φαίνεται στις 

εξισώσεις (1.7) και (1.8):  

𝜃2 = √𝜃1
2 − 2𝛿 − 2𝛽𝑖 (1.6) 
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𝜃2,𝑟
2 = 0.5 [√(𝜃1 − 2𝛿)2 + (2𝛽2)2 + (𝜃1

2 − 2𝛿)] (1.7) 

𝜃2,𝑖
2 = 0.5 [√(𝜃1 − 2𝛿)2 + (2𝛽2)2 − (𝜃1

2 − 2𝛿)] (1.8) 

Όσον αφορά την τιμή της κρίσιμης γωνίας είναι δυνατό, για ανάκλαση από υλικό 

ατομικού αριθμού Ζ, μαζικού αριθμού Α και πυκνότητας ρ, να προσεγγιστεί 

αριθμητικά από την εξίσωση (1.9).  

𝜃𝑐𝑟𝑖𝑡[𝑑𝑒𝑔] =
1.651

𝐸[𝑘𝑒𝑉]
√

𝑍

𝐴
𝜌 [

𝑔

𝑐𝑚
] (1.9) 

Στον πίνακα 1.1 παρακάτω παρουσιάζονται για πληρότητα ενδεικτικές τιμές 

κρίσιμης γωνίας (σε μοίρες) από διάφορα υλικά για 3 διαφορετικές ενέργειες ακτινών 

Χ, όπου φαίνεται και πειραματικά ότι η κρίσιμη γωνία έχει πολύ μικρές τιμές και το 

φαινόμενο της ολικής ανάκλασης είναι περιορισμένο γωνιακό εύρος. 

Υλικό Ε=8.4 keV Ε=17.44 keV Ε=35 keV 

Πυρίτιο 0.21 0.1 0.051 

Χαλκός 0.4 0.19 0.095 

Γερμάνιο 0.3 0.15 0.072 

Χρυσός 0.55 0.26 0.131 
Πίνακας 1.1: Κρίσιμη γωνία ανάκλασης σε μοίρες για ενδεικτικά υλικά ακτινοβόλούμενα με 

φωτονική δέσμη ενέργειας 8.4, 17.44 και 35 keV. [2] 

 

Από τις παραπάνω σχέσεις προκύπτουν και δυο σημαντικά παράγωγα μεγέθη: η 

ανακλαστικότητα (reflectivity) και το βάθος διείσδυσης (penetration depth). Η 

ανακλαστικότητα εκφράζει  το κομμάτι της έντασης του αρχικού κύματος που θα 

ανακλαστεί και είναι δυνατό να εκφραστεί (σχέση 1.10) συναρτήσει των γωνιών θ1 και 

θ2. Το βάθος διείσδυσης εκφράζει την απόσταση που μπορεί να διανύσει η διαθλώμενη 

ακτινοβολία εντός του μέσου, μέχρι η ένταση της να μειωθεί κατά ένα παράγοντα 1/e 

και δίνεται προσεγγιστικά από τη σχέση (1.11) ως συνάρτηση της προσπίπτουσας 

γωνίας του εισερχόμενου φωτονίου. 

𝑅 = |
𝐸1

𝑟𝑒𝑓𝑙

𝐸1
𝑖𝑛𝑐

|

2

= |
𝜃1 − 𝜃2

𝜃1 + 𝜃2
|

2

=
(𝜃1 − 𝜃2,𝑟  )

2
+ 𝜃2,𝑖

2

(𝜃1 + 𝜃2,𝑟  )
2

+ 𝜃2,𝑖
2

 (1.10) 

𝑥𝑛 =
𝜆

4𝜋

1

𝜃2,𝑖
 (1.11) 

Στις εικόνες 1.7 και 1.8 παρακάτω φαίνεται μια αριθμητική εφαρμογή των σχέσεων 

(1.10) και (1.11) για φωτόνια ενέργειας 8 keV που προσπίπτουν σε καθαρό πυρίτιο:  



18 
 

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

re
fl
e

c
ti
v
it
y

theta (deg)

 reflectivity of Si, 

8keV excitation beam

 

Εικόνα 1.7: Ανακλαστικότητα πυριτίου για προσπίπτον φωτόνιο ενέργειας 8 keV  
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Εικόνα 1.8: Βάθος διείσδυσης σε υπόστρωμα πυριτίου για προσπίπτον φωτόνιο ενέργειας 8 

keV 
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Όταν μια αρχική δέσμη φωτονίων προσπίπτει σε ένα ομοιογενές υλικό, τότε στο 

επάνω μέρος της διαχωριστικής επιφάνειας, μεταξύ του υλικού και του κενού, το 

προσπίπτον κύμα και το ανακλώμενο μέρος του θα συμβάλουν με αποτέλεσμα τη 

δημιουργία στάσιμου κύματος πάνω από τη διαχωριστική επιφάνεια. Η σχέση (1.12) 

εκφράζει αναλυτικά την ένταση του στάσιμου κύματος, πάνω από την επιφάνεια, 

συναρτήσει της γωνίας πρόσπτωσης και της κάθετης απόστασης x από την επιφάνεια.  

Όσον αφορά τη διαθλώμενη συνιστώσα της προσπίπτουσας, παρατηρείται εκθετική 

απόσβεση του κύματος σύμφωνα με το βάθος διείσδυσης όπως περιγράφεται από τη 

σχέση (1.13). Είναι προφανές ότι ακριβώς επάνω στην επιφάνεια οι δύο παρακάτω 

σχέσεις συμπίπτουν αριθμητικά. 

𝐼𝑒𝑥𝑡𝑒𝑟(𝜃, 𝑥) = 𝐼0 [1 + 𝑅(𝜃) + 2√𝑅(𝜃) cos (
2𝜋𝑥

𝑎
− 𝜑(𝜃))] (1.12) 

Όπου: 𝛼 =
𝜆

2 sin(𝜃)
 ,     𝜑(𝜃) = {

arccos (2 (
𝜃

𝜃𝑐𝑟𝑖𝑡
)

2

− 1) , 𝜃 < 𝜃𝑐𝑟𝑖𝑡

0                                          , 𝜃 ≥ 𝜃𝑐𝑟𝑖𝑡 
  

𝐼𝑖𝑛𝑡𝑒𝑟(𝜃, 𝑥) = 𝐼0 [1 + 𝑅(𝜃) + 2√𝑅(𝜃)cos (𝜑(𝜃))] exp (−
𝑥

𝑥𝑛
) (1.13) 

1.6 Φθορισμός ακτινών Χ (XRF) 

Όλα τα παραπάνω φαινόμενα αξιοποιούνται από την αναλυτική τεχνική του 

φθορισμού ακτινών Χ (XRF). Με τη χρήση μιας πηγής ακτινών X, όπως μια διάταξη 

σύγχτροτρον ή μία λυχνία ακτίνων Χ, δημιουργείται μια πρωταρχική φωτονική δέσμη 

που ακτινοβολεί ένα δείγμα. Το αποτέλεσμα είναι η δημιουργία μέσω φωτοηλεκτρικής 

απορρόφησης οπής στις εσωτερικά δέσμιες ηλκετρονιακές καταστάσεις   των ατόμων 

που αποτελούν το ακτινοβολούμενο υλικό. Στη συνέχεια, ακολουθεί η εκπομπή της 

χαρακτηριστικής ακτινοβολίας των διεγερμένων ατόμων του δείγματος, η οποία έπειτα 

από την εξασθένιση που υφίσταται εντός του υλικού, στη διαδορμή από τη επιφάνεια 

του δέιγματος μέχρι τον ανιχνευτή  ανιχνεύεται με μια συγκεκριμένη πιθανότητα που 

εξαρτάται από τη ενέργεια της. Μέσω της ανιχνευόμενης έντασης εκτιμάται ποσοτικά 

η παρουσία διαφόρων στοιχείων μέσα στο υπο ανάλυση υλικό. Η τεχνική XRF 

αξιοποιείται συχνά για αναλύσεις υλικών καθώς είναι μη καταστρεπτική, γρήγορη 

(εξαιτίας υψηλών ατομικών ενεργών διατομών) και δεν απαιτεί κάποια εκτενή 

προετοιμασία του δείγματος. Στην συνολική διαδικασία που περιλαμβάνει το 

φωτοϊονισμό και την εκπομπή χαρακτηριστικής ακτινοβολίας μιας μετάπτωσης i→j 

μπορεί να αποδοθεί μια συνολική ενεργός διατομή (1.14), η οποία ονοματίζεται ως 

“ενεργός διατομή παραγωγής φθορισμού ακτινών Χ” και εκφράζει την πιθανότητα 

πραγματοποίησης του συνολικού φαινομένου: 

𝜎𝜄→𝑗,𝑋𝑅𝐹 = 𝜏𝑗,𝑝ℎ𝑜𝑡 ∗ 𝜔𝑟𝑎𝑑 ∗ 𝑅𝜄→𝑗  (1.14) 

Όπως φαίνεται παραπάνω, η ενεργός διατομή φθορισμού προκύπτει από την ενεργό 

διατομή του φαινομένου του φωτοϊονισμού για τον συγκεκριμένο υποφλοιό που 

ιονίζεται (j) πολλαπλασιασμένη με την πιθανότητα να γίνει αποδιέγερση με εκπομπή 

ηλεκτρονιακής ακτινοβολίας, έναντι ηλεκτρονίου Auger, και στη συνέχεια με την 

πιθανότητα να γίνει η συγκεκριμένη μετάπτωση i→j έναντι όλων των άλλων δυνατών 

μεταπτώσεων που οδηγούν στον υποφλοιό που βρίσκεται η οπή.  
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1.7 Πυρηνική αναλυτική τεχνική: Elastic Recoil Detection Analysis  

Η αναλυτική τεχνική Elastic Recoil Detection Analysis (ERDA), θεωρείται από τις 

πλέον ενδιαφέρουσες τεχνικές για την απόκτηση πληροφορίας προφίλ βάθους, από ένα 

δείγμα άγνωστης σύστασης. Τα δύο βασικότερα φυσικά φαινόμενα, στα οποία 

βασίζεται η τεχνική για την εξαγωγή του προφίλ είναι η ελαστική σκέδαση μεταξύ δύο 

φορτισμένων σωματιδίων και οι διαδικασίες απώλειας ενέργειας αυτών μέσα στην ύλη.  

Στην εικόνα 1.9 παρουσιάζεται μια αναπαράσταση του φαινομένου της ελαστικής 

σκέδασης, για την περίπτωση σωματιδίου μάζας 𝛭1 και ενέργειας 𝛦0 που προσπίπτει 

σε ακίνητο στόχο μάζας 𝛭2, ο οποίος εκτρέπεται κατά γωνία φ και αποκτά κινητική 

ενέργεια 𝛦2 (ανακρουόμενο σωματίδιο). Η ενέργεια που αποκτά το σωματίδιο 𝛭2, 

εξαρτάται από τις μάζες των σωματιδίων και τη γωνία φ και μπορεί να υπολογιστεί 

αριθμητικά από τη σχέση (1.15) 

 

Εικόνα 1.9: Ελαστική σκέδαση σωματιδίου μάζας 𝛭1 και κινητικής ενέργειας 𝛦0 με ακίνητο 

σωματίδιο μάζας  𝛭2 

Για την περίπτωση χρήσης δέσμης βαρέων ιόντων μπορεί να θεωρηθεί ότι η 

αλληλεπίδραση μεταξύ των σωματιδίων είναι καθαρά ηλεκτροστατικής φύσεως. 

Επομένως, όσον αφορά την ενεργό διατομή της ελαστικής σκέδασης, δεν αναμένονται 

σημαντικές αποκλίσεις από την αναλυτική σχέση του Rutherford, η οποία 

παρουσιάζεται στη σχέση (1.16) συναρτήσει της γωνίας φ του ανακλώμενου πυρήνα. 

𝛦2 = 𝛦0  [
4𝛭1𝛭2

(𝛭1 + 𝛭2)2
] cos2(𝜑) (1.15) 

𝑑𝜎(𝜑)

𝑑𝛺
= (

𝑍1𝑍2𝑒2

2𝐸
)

2

(
𝑀1 + 𝑀2

𝑀2
)

2 1

cos3(𝜑)
 (1.16)  
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Τα φορτισμένα σωματίδια δέσμης αλλά και τα ανακρουόμενα σωματίδια θα 

χρειαστεί να διέλθουν από ένα στρώμα του υλικού  (ανάλογα με το βάθος οπου 

πραγματοποιείται η ελαστική σκέδαση) προτού καταγραφούν από το ανιχνευτικό 

σύστημα. Οι αλληλεπιδράσεις των εισερχόμενων/ανακρουόμενων σωματιδίων με το 

ηλεκτρονιακό περιβάλλον κυρίως των ατόμων που αποτελούν το υλικό που 

ακτινοβολείται  προκαλούν ενεργειακές απώλειες, οι οποίες πρακτικά διαφοροποιούν 

ενεργειακά τα ανακρουόμενα σωματίδια που προέρχονται από διαφορετικά βάθη, 

δίνοντας έτσι τη δυνατότητα μελέτης της στοιχειακής σύστασης του στόχου μέχρι μια 

ενεργή εμβέλεια, που εξαρτάται από το είδος και την ενέργεια των σωματιδίων της 

δέσμης. Πρακτικά, το μέγεθος αλλά και το επίπεδο γνώσης των ενεργειακών απωλειών 

ορίζει την ευαισθησία και τη ακρίβεια της τεχνικής, αντιστοίχως. 

Για τα σωματίδια υψηλών ταχυτήτων (𝑣 > 𝑍2/3𝑣𝐵𝑜ℎ𝑟), ο κυρίαρχος μηχανισμός 

ενεργειακών απώλειών είναι οι ανελαστικές σκεδάσεις με ατομικά ηλεκτρόνια των 

διαφόρων ατόμων του στόχου. Η μέση ενεργειακή απώλεια ανά μήκος  
𝑑𝐸

𝑑𝑥
 μπορεί να 

εκτιμηθεί με υψηλή ακρίβεια με την σχέση (1.17): 

 

−
𝑑𝐸

𝑑𝑥
=  

4𝜋𝑒4𝑍1
2

𝑚0𝑣2 𝑁𝑍2 [ln (
2𝑚0𝑣2

𝐼
) − ln (1 −

𝑣2

𝑐2) −
𝑣2

𝑐2]  (1.17) 

Όπου : 

𝑍1, 𝑍2: ατομικός αριθμός ατόμων στόχου και βλήματος αντίστοιχα 

e, 𝑚0 : φορτίο και μάζα ηρεμίας του ηλεκτρονίου 

v: ταχύτητα σωματιδίου-βλήματος 

c: ταχύτητα του φωτός 

Ι : δυναμικό ιονισμού (χαρακτηριστικό για κάθε στοιχείο) 

Αντίθετα για σωματίδια με χαμηλότερες ταχύτητες, οι ενεργειακές απώλειες έχουν 

τάση αύξησης με την αυξανόμενη ενέργεια, δίχως δυστυχώς να υπάρχουν πλήρως 

αναλυτικές μαθηματικές σχέσεις ενεργειακών απωλειών που να εφαρμόζονται 

καθολικά για όλες τις περιπτώσεις ιόντων. Αυτό έχει ως αποτέλεσμα σε πραγματικές 

εφαρμογές να εισέρχονται σφάλματα στη γνώση ακριβούς ενεργειακής απώλειας, που 

μπορούν να φτάσουν ως 10-20% ανά περίπτωση. 
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Κεφάλαιο 2: Πειραματική Διάταξη 

2.1 Ακτινοβολία σύγχροτρον – πηγή φωτός «Elettra» 

Όπως αναφέρθηκε στο προηγούμενο κεφάλαιο, το πρώτο βήμα για τη χρήση της 

αναλυτικής τεχνικής φθορισμού ακτινών Χ (XRF) είναι η δημιουργία μιας οπής σε 

κάποια εσωτερική ηλεκτρονιακή στοιβάδα των ατόμων του προς μελέτη δείγματος. 

Κυρίαρχη μέθοδος για να επιτευχθεί αυτό είναι η χρήση φωτονικής ακτινοβολίας, από 

κάποια εξωτερική πηγή, που θα αλληλεπιδράσει μέσω του φωτοηλεκτρικού 

φαινομένου με τα δέσμια ηλεκτρόνια των ατόμων του δείγματος. Συγκεκριμένα, για 

τις ανάγκες της παρούσας εργασίας επιλέχθηκαν φωτόνια προερχόμενα από μια πηγή 

ακτινοβολίας σύγχροτον. Οι πειραματικές μετρήσεις πραγματοποιήθηκαν στον σταθμό 

φασματοσκοπίας φθορισμού ακτίνων Χ στην 2/2.4GeV πηγή φωτός 3ης γενίας 

“Elettra” στην Τεργέστη, Ιταλία. Θα ξεκινήσουμε με μία περιγραφή της παραγωγής της 

φωτονικής ακτινοβολίας και του διαθέσιμου πειραματικού εξοπλισμού. 

Η διαδικασία ξεκινά με επιτάχυνση ηλεκτρονίων σε ενέργειες 2 ή 2.4 GeV τα οποία 

εισέρχονται σε ένα δακτύλιο αποθήκευσης (Storage Ring) περιμέτρου περίπου 260 

μέτρων σε ύψος 1 μέτρου από το έδαφος. Μαγνήτες κάμψης, τοποθετημένοι σε 

διάφορα σημεία του δακτυλίου, εξαναγκάζουν τα ηλεκτρόνια σε κυκλική κίνηση  

(https://www.elettra.trieste.it/lightsources/elettra/odac/elettra-parameters/all.html). 

Εξαιτίας της ύπαρξης κεντρομόλου επιτάχυνσης τα φορτία αυτά ακτινοβολούν 

ηλεκτρομαγνητική ακτινοβολία, η οποία αξιοποιείται ταυτόχρονα σε διαφορετικές 

πειραματικές γραμμές τοποθετημένες κατά μήκος της περιμέτρου του δακτυλίου 

(εικόνα 2.1) και της οποίας η ισχύς και η γωνιακή κατανομή μπορεί να προβλεφθεί από 

αναλυτικές σχέσεις, με πιο σύγχρονη εκδοχή του φαινομένου δίνεται στην αναφορά 

[10]. Η ακτινοβολία από διατάξεις σύγχροτρον καλύπτει ένα μεγάλο ενεργειακό εύρος 

που μπορεί να φτάσει ως και δεκάδες keV, με την ικανότητα να ιονίσουν οποιαδήποτε 

στοιβάδα στα περισσότερα στοιχεία και ταυτόχρονα οι διατάξεις αυτές 

χαρακτηρίζονται από πολύ υψηλή φωτονική ροή, που τους δίνει το πολύ σημαντικό 

πλεονέκτημα της ταχείας ανάλυσης ενός δείγματος. Οι διάφορες ιδιότητες της 

ακτινοβολίας σύγχροτρον, συνοψίζονται στο δείκτη λαμπρότητας (brilliance) που 

εκφράζεται σε μονάδες: φωτόνια/s/mm2/mrad2/0.1%BW, όπου το 0.1%BW 

(bandwitdth) συμβολίζει ένα ενεργειακό εύρος 10−3 Ε0 γύρω από μια κεντρική ενέργεια 

φωτονίων Ε0. Ειδικότερα για την πηγή φωτός “Elettra” η λαμπρότητα είναι της τάξης 

του: 1019 #/𝑠/𝑚𝑚2/𝑚𝑟𝑎𝑑2/0.1%𝐵𝑊 . 

2.2 Πειραματική γραμμή φθορισμού ακτινών Χ 

Η παρούσα πειραματική μελέτη πραγματοποιήθηκε στην γραμμή του φθορισμού 

ακτινών Χ (X-Ray Fluorescence) που φαίνεται στην εικόνα 2.1. Η πολυχρωματικότητα 

που προσφέρει η πηγή συνήθως δεν είναι επιθυμητή στις εφαρμογές, για αυτό το λόγο 

αξιοποιούνται, στο μήκος της πειραματικής γραμμής, οπτικά στοιχεία ακτινών Χ, όπως 

διπλοί κρύσταλλοι Si(111), που δίνουν τη δυνατότητα επιλογής συγκεκριμένων μηκών 

κύματος από το συνεχές φάσμα που παρέχουν τα ηλεκτρόνια της πηγής. Το ενεργειακό 

εύρος που μπορεί να προσφέρει η συγκεκριμένη γραμμή εκτιμάται από 3.7 ως 14 keV 

[7], με εξαιρετική ενεργειακή διακριτική ικανότητα (ΔΕ/Ε~10-4) . Στην παρούσα 

εργασία η ενέργεια της διεγειρομένης ακτινοβολίας ορίστηκε στα 8 keV για τις βασικές 
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μετρήσεις προσδιορισμού προφίλ βάθους των εμφυτευμένων ιόντων σιδήρου και 

ξένου. 

 

 

 

Εικόνα 2.1: Γραφική απεικόνιση πειραματικών γραμμών της πηγής φωτός Elettra.   

(https://www.elettra.trieste.it/lightsources/elettra/beamlines.html) 

Κατά τη διάρκεια των μετρήσεων, η μονοχρωματισμένη φωτονική δέσμη εισέρχεται 

στο θάλαμο σκέδασης (εσωτερική διάμετρος: 500mm, ύψος: 774mm [7]) περνώντας 

από ένα υπέρλεπτο παράθυρο Be πάχους 50 μm και ακτινοβολεί το δείγμα που 

βρίσκεται στο κέντρο του θαλάμου, σε περιβάλλον πολύ υψηλού κενού (~10−8𝑚𝑏𝑎𝑟). 

Στην εικόνα 2.2 παρουσιάζεται μια αναλυτική σχηματική απεικόνιση του εσωτερικού 

θαλάμου σκέδασης και των διάφορων πειραματικών οργάνων. Πριν η δέσμη εισέλθει 

στον θάλαμο σκέδασης, διέρχεται πρώτα από μια φωτοδίοδο που βασίζεται σε έναν 

ανιχνευτή διαμαντιού τυπικού πάχους 10μm, και διαμοιρασμένου σε 4 περιοχές. Η 

αλληλεπίδραση της δέσμης με τον ανιχνευτή διαμαντιού οδηγεί σε παραγωγή φορτίου 

ανάλογου με τον αριθμό των διερχόμενων φωτονίων δέσμης και η συνεχής 

δειγματοληψία στο φορτίο αυτό κατά τη διάρκεια του πειράματος επιτρέπει τελικά την 

εκτίμηση του συνολικού φορτίου που συλλέχθηκε  σε κάθε μία ξεχωριστή μέτρηση, 

άρα και του συνολικού μέσου αριθμού των διερχόμενων σωματιδίων δέσμης ανά 

μέτρηση. Η γνώση αυτή συνεπάγεται και μια δυνατότητα κανονικοποίησης των 

πειραματικών δεδομένων. 

Ο στόχος τοποθετείται σε μία ειδική βάση που επιτρέπει κινήσεις στους 3 βασικούς 

καρτεσιανούς άξονες, αλλά και την περιστροφή γύρω από τη γωνία θ στο εύρος που 

παρουσιάζεται με το μωβ κύκλο στην εικόνα 2.2. Επιπλέον, ο θάλαμος είναι 

εξοπλισμένος με μια βοηθητική φωτοδιόδο (PD), το εύρος κίνησης της οποίας φαίνεται 

με τον μπλε κύκλο στη σχήμα 2.2. Για κάθε περιστροφή του δείγματος κατά γωνία θ, 

η φωτοδίοδος μετακινείται σε αντίστοιχη γωνία 2θ, ως προς την κατεύθυνση της 

διεγείρουσας δέσμης, δίνοντας δυνατότητες για συλλογή δεδομένων που αφορούν την 

ανακλώμενη συνιστώσα της διεγείρουσας δέσμης. Δεδομένα αυτής της μορφής 

αφορούν μετρήσεις ανακλαστομετρίας (XRR) και δεν αξιοποιούνται στη παρούσα 

εργασία για τη  μελέτη εξαγωγής προφίλ βάθους.  
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Εικόνα 2.2: Θάλαμος σκέδασης υψηλού κενού και συνοδευτική οργανολογία [7] 

2.3 Στόχοι 

Οι στόχοι που χρησιμοποιήθηκαν στην παρούσα μελέτη κατασκευάστηκαν στο 

FAMA,“Vinča Institute of Nuclear Science” ,Σερβία. Με τη χρήση πηγής πλάσματος 

έγινε εμφύτευση ιόντων nat𝐹𝑒 & 𝑋𝑒131  σε 9 δείγματα πυριτίου πάχους περίπου 500 μm 

(πρακτικά απείρου πάχους για φορτισμένα σωματίδια και ακτίνες Χ). Τα δείγματα 

χωρίστηκαν σε τρείς ομάδες και ακολούθησε εμφύτευση με ονομαστικές δόσεις : 

1014  −  1016 𝑎𝑡

𝑐𝑚2, για τρεις διαφορετικούς συνδυασμούς ενέργειας εμφύτευσης των 

δύο ιόντων σε τυχαία διεύθυνση.  

Συγκεκριμένα, στα πρώτα 3 δείγματα εμφυτεύθηκαν ιόντα 𝐹𝑒6+ με ενέργεια 60 keV 

και ιόντα 𝑋𝑒7+ με ενέργεια 84 keV.  Στη συνέχεια εμφυτεύθηκαν στα δείγματα 4 ως 6  

ιόντα 𝐹𝑒6+ με ενέργεια 84 keV και ιόντα 𝑋𝑒14+ με ενέργεια 238 keV. Τέλος, στα 

εναπομένοντα δείγματα, έγινε εμφύτευση ιόντων 𝐹𝑒6+ με ενέργεια 120 keV και ιόντων 

𝑋𝑒20+ ενέργειας 400 keV. Οι ακριβείς συνθήκες ακτινοβόλησης και η αρίθμηση των 

δειγμάτων συνοψίζονται παρακάτω στον πίνακα 2.1. 

 

δείγμα 𝑿𝒆𝟓𝟒
𝟏𝟑𝟏  𝑭𝒆𝟐𝟔

𝒏𝒂𝒕  

 Δόση (at/cm2) Εν. Εμφ. (keV) Δόση (at/cm2) Εν. Εμφ. (keV) 

1 1016 84 1016 60 

2 1015 84 1015 60 

3 1014 84 1014 60 

4 1016 238 5*1015 84 

5 1015 238 1015 84 

6 1014 238 1014 84 
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7 1016 400 5*1015 120 

8 1015 400 1015 120 

9 1014 400 1014 120 
Πίνακας 2.1: Χαρακτηριστικά εμφύτευσης ιόντων σε στόχους 

Οι κινητικές ενέργειες που αναφέρονται παραπάνω (της τάξης των εκατοντάδων 

keV) στην πραγματικότητα αντιστοιχούν σε πολύ χαμηλές ταχύτητες συγκριτικά με 

την ταχύτητα του φωτός, κάτι που θα αποδειχθεί με απλούς υπολογισμούς. Αρχικά, 

μπορεί να γίνει η απλή αριθμητική προσέγγιση ότι η μάζα Μ ενός ισοτόπου ισούται με 

Α amu, οπού Α ο μαζικός του αριθμός και 1 amu≈931.49 MeV/c2. Επομένως για ένα 

τυχαίο ισότοπο ισχύει προσεγγιστικά: Μc2 ≈ Α∗931.49 MeV =0.93149*Α GeV 

 Σε αυτή την ενεργειακή περιοχή, για σωματίδια με κινητική ενέργεια Κ= κ keV, 

μια εκτίμηση της ταχύτητας v που έχουν μπορεί να γίνει από την κλασσική σχέση: 

𝐾 =
𝑚𝑣2

2
 ⇔ 𝑣2 =

2𝐾

𝑚
⇔ 𝑣2 =

2𝐾

𝑚𝑐2
𝑐2 ⇔ 𝑣 = √

2𝐾

𝑚𝑐2
∗ 𝑐 = √

2 ∗ 𝜅 ∗ 𝑘𝑒𝑉

𝛢 ∗ 0.93149 𝐺𝑒𝑉
∗ 𝑐 ⇔ 

⇔ 𝑣 = √
2 ∗ 𝜅

𝛢 ∗ 0.93149 ∗ 106
∗ 2.9979 ∗ 108  

𝑚

𝑠𝑒𝑐
=  √

2 ∗ 𝜅

𝛢 ∗ 0.93149
∗ 2.9979 ∗ 105  

𝑚

𝑠𝑒𝑐
 

Οι προσεγγιστικές τιμές της ταχύτητας αλλά και ο λόγος τους προς την ταχύτητα 

Bohr 𝑣𝑏 = 2.188 ∗ 106 𝑚

𝑠
  φαίνεται στον πίνακα 2.2 παρακάτω. Παρατηρείται ότι τα 

εμφυτευμένα ιόντα είχαν ταχύτητες μικρότερες της τιμής 𝑣𝑏 ∗ 𝛧𝑖𝑜𝑛
2/3

, μια περιοχή για 

την οποία, όπως έχει αναφερθεί, είναι γνωστή η έλλειψη ακρίβειας, από θεωρητικές 

προβλέψεις, όσον αφορά τη γνώση μας για τους μηχανισμούς ενεργειακών απωλειών. 

Αυτό συνεπάγεται  ότι τα χαρακτηριστικά της κατανομής που θα σχηματίσουν στο 

εσωτερικό της μήτρας πυριτίου, δεν μπορούν να προσδιοριστούν εκ των προτέρων με 

ακρίβεια, άνω του 10-20%. 

𝑿𝒆𝟓𝟒
𝟏𝟑𝟏  𝑭𝒆𝟐𝟔

𝒏𝒂𝒕  

𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑦 (𝑘𝑒𝑉) 𝑉 (105 𝑚 𝑠⁄ ) 𝑉/𝑉𝑏 𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑦 (𝑘𝑒𝑉) 𝑉 (105 𝑚 𝑠⁄ ) 𝑉/𝑉𝑏 

84 3,5 0,16 60 4,5 0,2 

238 5,9 0,26 84 5,4 0,24 

400 7,7 0,35 120 6,4 0,29 

Πίνακας 2.2: Ταχύτητες εμφυτευμένων ιόντων και λόγοι με την ταχύτητα Bohr 

 

2.4 Ανιχνευτές πυριτίου ολίσθησης (Silicon Drift Detector) 

Για την ανίχνευση των χαρακτηριστικών ακτινών Χ, είναι απαραίτητη η χρήση 

ανιχνευτών ακτινών Χ ενεργειακής διασποράς, όπως οι ανιχνευτές στερεάς 

κατάστασης. Στην πραγματικότητα πρόκειται για μια δίοδο PN, κατασκευασμένη από 

ημιαγώγιμα υλικά, όπως το πυρίτιο, η οποία βρίσκεται υπό τάση. Βασική τους αρχή 

αποτελεί η απορρόφηση της εισερχόμενης ακτίνας χ από το υλικό του ανιχνευτή για 

την δημιουργία, στο εσωτερικό του, ελεύθερων ηλεκτρικών φορτίων, που θα 
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οδηγήσουν σε παραγωγή ηλεκτρικού σήματος. Ο θάλαμος της παρούσας πειραματικής 

διάταξης είναι εξοπλισμένος με έναν τέτοιον ανιχνευτή στερεάς κατάστασης, που πιο 

συγκεκριμένα ανήκει στην κατηγορία των ανιχνευτών πυριτίου ολίσθησης (SDD) και 

βρίσκεται τοποθετημένος σε γωνία 90 μοιρών ως προς την κατεύθυνση της 

διεγείρουσας δέσμης. 

 Όπως φαίνεται στην εικόνα 2.3, τα φορτία που παράγονται από την αλληλεπίδραση 

της ακτίνας Χ με τον ενεργό όγκο του ανιχνευτή, κατευθύνονται μέσω του 

εφαρμοζόμενου ηλεκτρικού πεδίου προς μια άνοδο, όπου και συλλέγονται. Στη 

συνέχεια, ο παλμός τάσης που προέκυψε από τα φορτία ενισχύεται από έναν 

προενισχνυτή εξοπλισμένο με ένα τρανζιστορ τύπου FET (εικόνα 2.4). Το τελικό 

αποτέλεσμα είναι ένας παλμός, το ύψος του οποίου είναι ανάλογο της ενέργειας του 

φωτονίου, που έφτασε στον ενεργό όγκο, ο οποίος θα διοχετευθεί σε έναν ψηφιακό 

επεξεργαστή για να καταγραφεί ως γεγονός.  

Η ικανότητα της συνολικής ανιχνευτικής διάταξης και του συνοδευτικού 

ηλεκτρονικού εξοπλισμού, να διαφοροποιήσουν τις ενέργειες των διαφόρων 

ερχόμενων φωτονίων ονομάζεται ενεργειακή διακριτική ικανότητα και επηρεάζεται 

τόσο από τον ηλεκτρονικό θόρυβο, όσο και από τα χαρακτηριστικά του ίδιου του 

ανιχνευτή και της ενέργειας της ανιχνευόμενης ακτινοβολίας. Ο λόγος που οι 

ανιχνευτές SDD επιλέγονται συχνά, είναι η χαμηλή μέση ενέργεια (3.66 eV για το 

πυρίτιο), που απαιτείται για την προώθηση ενός ηλεκτρονίου τους από τη ζώνη 

σθένους στην ζώνη αγωγιμότητας, που συνεπάγεται μεγαλύτερο αριθμό ελευθέρων 

φορέων φορτίου για μια δεδομένη ενέργεια και συνεπώς καλύτερο διαχωρισμό 

φωτονίων με κοντινές ενέργειες. Επιπλέον, οι ανιχνευτές SDD συλλέγουν το φορτίο σε 

ηλεκτρόδιο ανόδου σχετικά μικρών διαστάσεων, εξασφαλίζοντας μειωμένη 

χωρητικότητα στον ανιχνευτή, κάτι που συνεπάγεται και μείωση του ηλεκτρονικού 

θορύβου.  Η σχέση 2.1 παρουσιάζει αναλυτικά τους παράγοντες που επηρεάζουν την 

ενεργειακή διακριτική ικανότητα, η οποία ποσοτικοποιείται προσδιορίζοντας την 

διαπλάτυνση της (κανονικά μονοενεργειακής) φασματικής γραμμής στο μέσο του 

μέγιστου ύψους (Full Width at Half Maximum, FWHM) της καμπύλης γεγονότων που 

θα καταγραφούν για αυτήν.  
 

𝐹𝑊𝐻𝑀2 = 𝛤𝑛𝑜𝑖𝑠𝑒
2 + (2.355)휀𝐹𝐸 (2.1)  

Όπου: 

 𝛤𝑛𝑜𝑖𝑠𝑒 : ο ηλεκτρονικός θόρυβος από τον ηλεκτρονικό εξοπλισμό 

 ε: η μέση ενέργεια για την παραγωγή ζεύγους ηλεκτρονίου-οπής  

 F: παράγοντας Fano για τον ανιχνευτή 

 E: ενέργεια ερχόμενου φωτονίου 
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Εικόνα 2.3: Κάθετη διατομή ενός κυλινδρικού ανιχνευτή ολίσθησης πυριτίου[15] 

 

 

Εικόνα 2.4: Προενισχυτική διάταξη που συνοδεύει τον ανιχνευτή ολίσθησης πυριτίου [15] 

Η ανιχνευτική μονάδα (Bruker Nano GmbH, XFlash 5030)[21], που ήταν 

τοποθετημένη στην πειραματική διάταξη, όπου πραγματοποιήθηκαν οι μετρήσεις, 

παρουσιάζει εξαιρετική ενεργειακή διακριτική ικανότητα, ίση με μόλις 131 eV, στην 

ενέργεια της φασματικής γραμμής 𝑀𝑛𝑘𝛼 (~5.88 keV). Ο συγκεκριμένος ανιχνευτής 

έχει κυλινδρικό σχήμα με πάχος 450 μm και ενεργή επιφάνεια ανίχνευσης 25mm2,  

μπροστά από την οποία βρισκόταν λεπτό παράθυρο από πολυμερές στερεοποιημένο σε 

ένα πλέγμα πυριτίου και υπέρλεπτο στρώμα αλουμινίου.  

Στις μετρήσεις οπού δεν υπάρχει πειραματικό ενδιαφέρον για ακτίνες Χ χαμηλών 

ενεργειών (< 1.5 keV) συνήθως τοποθετείται και ένα υπέρλεπτο (8.5μm) παράθυρο Be. 

Ωστόσο, στην παρούσα πειραματική μελέτη το παράθυρο Be δεν χρησιμοποιήθηκε, 

οπότε δεν αναμένεται να παρατηρηθεί κάποιο εφέ στην ένταση των φασματικών 

γραμμών του πυριτίου (μήτρα ελαφρού στοιχείου).  

2.5 Πειραματικές Μετρήσεις XRF παράλληλης δέσμης (GIXRF) 

Ο λόγος που η ενέργεια διέγερσης της δέσμης ορίστηκε στα 8 keV, ήταν ώστε να 

μπορούν να προκληθεί φωτοιονισμός στη Κ στοιβάδα των στοιχείων Si και Fe και στη 

L στοιβάδα του Xe, προκειμένου να παραχθούν αντίστοιχες χαρακτηριστικές ακτίνες 
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Χ. Κατά τη διάρκεια της μελέτης πραγματοποιήθηκε, σε κάθε ένα από τα δείγματα, μια 

γωνιακή σάρωση με μεταβαλλόμενο γωνιακό βήμα ξεκινώντας από τις 0 μοίρες, ως 

προς την επιφάνεια του δείγματος ως τις 15 μοίρες. 

Η συνολική διαδικασία μέτρησης των δειγμάτων κατανεμήθηκε στη διάρκεια 15 

περιόδων (beamtime shifts=8 ώρες/shift). Εξαιτίας της παρουσίας δόσεων εμφύτευσης 

σε διαφορετικές τάξεις μεγέθους, οι χρόνοι μέτρησης για τα διάφορα δείγματα και ο 

αριθμός των πειραματικών σημείων ήταν διαφορετικός ανάλογα το δείγμα. Για τα 

δείγματα 1, 4, 7, με την σχετικά υψηλή δόση (1016 𝑎𝑡/𝑐𝑚2), χρειάστηκε μικρός χρόνος 

ακτινοβόλησης για το κάθε πειραματικό σημείο, της τάξης των 20-25 δευτερολέπτων.  

Στα δείγματα 2, 5, 8 ο χρόνος αυτός αυξήθηκε σε περίπου 1 λεπτό ανά γωνία, ενώ για 

τα δείγματα 3, 6, 9 με τις πολύ χαμηλές δόσεις εμφύτευσης (1014 𝑎𝑡/𝑐𝑚2), ο χρόνος 

μέτρησης έφτασε, ανα γωνία μέτρησης, ως και τα 3 λεπτά και επιλέχθηκε μεγαλύτερο 

βήμα στις γωνίες μεγαλύτερες από 3 μοίρες. Στον πίνακα 2.3 παρακάτω, 

παρουσιάζονται αναλυτικά οι γωνίες που πραγματοποιήθηκαν οι πειραματικές 

μετρήσεις για κάθε ένα από τα δείγματα. 

 

Δείγματα 1,4,7 Δείγματα 2,5,8 Δείγματα 3,6,9 

Εύρος Βήμα Σημεία Εύρος Βήμα Σημεία Εύρος Βήμα Σημεία 

0-1ο 0.005ο 201 0-1ο 

 
0.005ο 201 0-1ο 0.005ο 201 

1-2ο 0.01ο 101 1-2ο 

 
0.02 51 1-2ο 0.01ο 101 

2-5ο 0.05ο 61 2-5ο 0.05ο 61 2-3ο 0.05ο 21 

5-10ο 0.1ο 51 5-10ο 0.1ο 51 3-15ο 0.5ο 25 

10-15ο 0.2ο 26 10-15ο 0.2ο 26 

 

Πίνακας 2.3: Γωνίες μέτρησης για το κάθε δείγμα, ενέργεια διέγερσης διεγείρουσας δέσμης: 

8 keV 

 

2.6 Πειραματικές Μετρήσεις ToF-ERDA 

Οι πειραματικές μετρήσεις ToF-ERDA, πραγματοποιήθηκαν σε ειδική πειραματική 

γραμμή [16-18] στο Ruđer Bošković Institute (RBI), Ζάγκρεμπ, Κροατία. Για τη 

μελέτη επιλέχθηκε βαριά δέσμη ιόντων I6+, η οποία επιταχύνθηκε σε κινητική ενέργεια 

20 MeV, μέσω ηλεκτροστατικού επιταχυντή tandem. Τα δείγματα τοποθετήθηκαν σε 

έναν θάλαμο σκέδασης που φαίνεται στην εικόνα 2.5 και ακτινοβολήθηκαν υπό γωνία 

20 μοιρών, ως προς την επιφάνεια του δείγματος. Τα προερχόμενα από το δείγμα 

φορτισμένα σωματίδια εισέρχονται σε ένα σύνθετο ανιχνευτικό σύστημα, 

τοποθετημένο στις 37.5 μοίρες ως προς την κατεύθυνση της δέσμης, μέτρησης 
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ενέργειας αλλά και διάκρισης μάζας με τη μέθοδο της μέτρησης του χρόνου πτήσης. Η 

διάταξη είναι εξοπλισμένη με δύο ανιχνευτές που αποτελούνται από υπέρλεπτα υμένια 

LiF και λειτουργούν σαν χρονικές πύλες (T1 και T2 στην εικόνα 2.5), δίνοντας σήματα 

αρχής και τέλους όταν ένα φορτισμένο σωματίδιο τα διαπερνά. Η απόσταση των πυλών 

είναι σταθερή και ίση με 0.5234 m, οπότε βάσει της χρονικής διαφοράς των 2 σημάτων 

μπορεί να ταυτοποιηθεί η ταχύτητα που κινούταν το σωματίδιο. Για τη μέτρηση της 

ενέργειας του σωματιδίου χρησιμοποιείται ανιχνευτής ιονισμού αερίου [19] με 50 mbar 

𝐶4𝐻10. Η ταυτόχρονη γνώση κινητικής ενεργείας και ταχύτητας επιτρέπει τον 

υπολογισμό της μάζας, άρα και την ταυτοποίηση του ανιχνευόμενου ιόντος. 

 

 

Εικόνα 2.5: Πειραματική διάταξη ToF-ERDA στο RBI, Zagreb, Croatia 
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Κεφάλαιο 3: Ανάλυση δεδομένων 

3.1 Χαρακτηριστικά φάσματα και ανάλυση με λογισμικό PyMca 

Το αποτέλεσμα της πειραματικής μέτρησης του κάθε ενός από τα δείγματα, σε κάθε 

γωνία, είναι η δημιουργία ενός πειραματικού φάσματος. Στην πραγματικότητα 

πρόκειται για ένα ιστόγραμμα που στον άξονα x παρουσιάζονται κανάλια, τα οποία 

έχουν αντιστοιχιστεί σε κάποιο ενεργειακό εύρος, ενώ ο άξονας y αντιστοιχεί στoν 

αριθμό των γεγονότων που καταγράφηκαν με ενέργεια εντός αυτού του ενεργειακού 

εύρους. Η αντιστοιχία μεταξύ καναλιών και ενέργειας θεωρείται ισχυρά γραμμική, με 

τους συντελεστές αναλογίας να προσδιορίζονται λόγω της αυστηρά καθορισμένης 

ενέργειας των γραμμών εκπομπής χαρακτηριστικών ακτίνων Χ. Εξαιτίας της 

διαφορετικής τάξης μεγέθους στα γεγονότα που καταγράφονται για τις διάφορες 

κορυφές, επιλέχθηκε λογαριθμική κλίμακα στον άξονα y (αριθμός γεγονότων).  

Στην εικόνα 3.1 παρουσιάζεται ένα τυπικό πειραματικό φάσμα από το δείγμα 7 για 

γωνία πρόπτωσης της δέσμης ίση με 2 μοίρες. Αρχικά, παρατηρούνται, με εμφανή 

αλληλοεπικάλυψη, οι κορυφές που αντιστοιχούν στις 𝛫 μεταπτώσεις του 

υποστρώματος πυριτίου, στις ενέργειες 1.74 και 1.835 keV αντίστοιχα, οι οποίες έχουν 

και την υψηλότερη στατιστική. Ωστόσο, η αλληλοεπικάλυψη στις κορυφές του 

πυριτίου δεν προβληματίζει στην ανάλυση, καθώς για ένα δείγμα πυριτίου απείρου 

πάχους ο λόγος των πειραματικών γεγονότων 𝐾𝑎 /𝐾𝛽 μπορεί να εκτιμηθεί με βάση τον 

θεωρητικό λόγο ή ακόμα και η προσαρμογή των πειρματικών κορυφών να γίνει με 

ελεύθερη παράμετρο την τιμή του λόγου. Ξεκινώντας, λοιπόν από τα γεγονότα στην 

υπερκορυφή του πυριτίου μπορούν να εξαχθούν αυτόματα, από το πρόγραμμα 

ανάλυσης δεδομένων που θα αναφερθεί στη συνέχεια, με πολύ μικρό στατιστικό 

σφάλμα, τα επιμέρους γεγονότα των κορυφών 𝐾𝑎 & 𝐾𝛽. Όσον αφορά την διαδικασία 

εξαγωγής προφίλ βάθους, η κορυφή ενδιαφέροντος από τις δύο προαναφερθείσες είναι 

η 𝑆𝑖𝐾𝑎, που στο σύνολο των μετρήσεων η στατιστική της είναι της τάξης των 105 

γεγονότων, κάτι που συνεπάγεται ελάχιστο σχετικό στατιστικό σφάλμα (<1%). Ο 

υψηλός αριθμός γεγονότων ανα δευτερόλεπτο που οδήγησε στη δημιουργία αυτών των 

κορυφών σε μόλις λίγα λεπτά αντικατοπτρίζεται και στην παρουσία παρατηρήσιμης 

κορυφής «pile up» γύρω στα 3.7 keV, που αφορά περιπτώσεις όπου δύο ακτίνες Χ του 

πυριτίου έφτασαν σε πολύ κοντινούς χρόνους (μικρότερους από τον χρόνο 

διαμόρφωσης των παλμών στον ενισχυτή)  με αποτέλεσμα να συλλεχθεί το αθροιστικό 

φορτίο που απελευθερώθηκε από την αλληλεπίδραση των δύο ακτίνων Χ του πυριτίου 

με το πυρίτιο. Στα αριστερά της υπερκορυφής του πυριτίου, στην ενεργειακή περιοχή 

γύρω από το 1.5 keV, παρουσιάζεται και μια πεπλατυσμένη δευτερεύουσα κορυφή, η 

οποία έχει εμφανιστεί και σε παλαιότερες παρόμοιες μετρήσεις. Από προηγούμενες 

μελέτες έχει χαρακτηριστεί ως τεχνητή κορυφή, αλλά μέχρι τη στιγμή της συγγραφής 

παραμένει απροσδιόριστη η ακριβή προέλευση της, κάτι που δεν αποτελεί πρόβλημα 

καθώς δεν μπορεί να επηρεάσει την ανάλυση.  

Στο ενεργειακό εύρος 4-5 keV παρατηρούνται αρκετές κορυφές που αντιστοιχούν 

σε μεταπτώσεις προς την L υποστοιβάδα του Xe, με κορυφή ενδιαφέροντος την 𝑋𝑒𝐿𝑎 

που βρίσκεται περίπου στα 4.1 keV. Τέλος, εμφανίζονται κορυφές που αντιστοιχούν 

στις 𝛫 μεταπτώσεις του εμφυτευμένου Fe, στις ενέργειες 6.4 και 7.05 keV αντίστοιχα, 
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με κορυφή ενδιαφέροντος για την παρούσα ανάλυση την 𝐹𝑒𝐾𝑎 του σιδήρου (ενέργειας 

6.4 keV).  

Το φάσμα παρουσιάζει χαμηλό υπόβαθρο εξαιτίας της επίπεδης πόλωσης και 

υψηλής μονοχρωματικότητας της διεγείρουσας δέσμης, ενώ το υπόβαθρο που 

εμφανίζεται αποδίδεται σε ακτινοβολία πέδησης των διαφόρων εκπεμπόμενων 

φωτοηλεκτρονίων κυρίως από τα άτομα πυριτίου αλλά και λόγω της ατελούς συλλογής 

του φορτίου των χαρακτηριστικών ακτίνων Χ του πυριτίου (για ενέργειες στο 

καταγραφόμενο φάσμα <1.74 keV). Τέλος, στην υψηλότερη ενεργειακή περιοχή του 

φάσματος, που περιέχεται στην εικόνα 3.1, υπάρχει μια επιπλέον κορυφή στα 8 keV 

που αντιστοιχεί στη διεγείρουσα δέσμη λόγω ελαστική και ανελαστικής σκέδασης στο 

πυρίτιο στην κατεύθυνση του  ανιχνευτού. 
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Εικόνα 3.1: πειραματικό φάσμα από το 7ο δείγμα για γωνιά πρόσπτωσης δέσμης: θ=2ο και 

ενέργεια διέγερσης 8 keV 

H ανάλυση των πειραματικών δεδομένων πραγματοποιήθηκε με το ελεύθερο 

λογισμικό PyMca (ver 5.0) [12]. Απαραίτητο βήμα για την ολοκλήρωση όλων των 

κορυφών είναι η δημιουργία ενός αρχείου παραμέτρων (configuration file), στο οποίο 

πρέπει να προσδιοριστούν παράμετροι που αφορούν τη πειραματική διάταξη. 

Συγκεκριμένα δίνεται η ενέργεια της δέσμης, οι παράμετροι που αφορούν την 

ενεργειακή βαθμονόμηση του ανιχνευτού και παραμέτρων επεξεργασίας του σήματος 

όπως και χαρακτηριστικά φίλτρων που εισάγουν επιπλέον φαινόμενα εξασθένησης στη 

διεγείρουσα ή ανιχνευόμενη ακτινοβολία. Ταυτόχρονα προσδιορίζονται γεωμετρικά 

χαρακτηριστικά της διάταξης και γίνεται εκτίμηση του υποβάθρου στα φάσματα. Με 

διαθέσιμο το configuration file, το πρόγραμμα PyMca μπορεί να πραγματοποιήσει 

αυτόματη ολοκλήρωση όλων των κορυφών στο κάθε πειραματικό φάσμα. Μάλιστα η 

λειτουργία batch fitting, δίνει τη δυνατότητα για την ομαδική ανάλυση όλων των 
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διαθέσιμων φασμάτων. Τα γεγονότα (counts) της κάθε κορυφής για κάθε φάσμα 

εξάγονται αυτόματα από το πρόγραμμα σε αρχεία τύπου .csv, ώστε να είναι διαθέσιμα 

τόσο για την δημιουργία κάποιας γραφικής παράστασης, όσο και για την εισαγωγή σε 

έναν υπολογιστικό κώδικα. 

Ιδιαίτερη προσοχή χρειάζεται στην περίπτωση του Xe, καθώς ο αριθμός γεγονότων 

που δίνεται από την αυτόματη ολοκλήρωση του PyMca για την “κορυφή” που αφορά 

μετάπτωση στην υποστοιβάδα L3 του Xe στην πραγματικότητα περιέχει γεγονότα από 

διαφορετικές κορυφές. Για αυτό το λόγο στα ολοκληρωμένα γεγονότα που 

καταγράφονται από το πρόγραμμα πρέπει να γίνει μια διόρθωση κατά ένα παράγοντα 

0.8267 (το κλάσμα αυτό το διευκρινίζει το ίδιο το πρόγραμμα) για να έχουμε μόνο τα 

γεγονότα που αφορούν την χαρακτηριστική Lα του Xe στα 4.1 keV, που θα 

αξιοποιηθούν για τον προσδιορισμό προφίλ βάθους στην παρούσα εργασία.  

Στις εικόνες 3.2 εως 3.4 παρακάτω παρουσιάζονται ενδεικτικά μερικά από τα 

καταγεγραμμένα πειραματικά δεδομένα. Αρχικά στην εικόνα 3.2 φαίνονται τα 

γεγονότα για τις χαρακτηριστικές 𝑆𝑖𝐾𝑎, 𝐹𝑒𝐾𝑎 και 𝑋𝑒𝐿𝑎 στο δείγμα 7 (υψηλή δόση, 

υψηλές ενέργειες εμφύτευσης), τα οποία έχουν κανονικοποιηθεί με έναν παράγοντα 

𝑄10𝑜/𝑄𝜃, όπου Q θεωρούμε ένα γινόμενο της μέσης έντασης της εισερχόμενης δέσμης 

επί τον ενεργό χρόνο (live time: χρόνος λειτουργίας μείον νεκρός χρόνος). Ο 

διορθωτικός αυτός παράγοντας εισάγεται καθαρά για λόγους εποπτείας, με σκοπό να 

επιτρέψει την κανονικοποιημένη σύγκριση δεδομένων που καταγράφηκαν σε 

διαφορετικές γωνίες μέτρησης, καθώς η ένταση της εισερχόμενης δέσμης αλλά και ο 

ενεργός χρόνος ενδέχεται να εμφάνιζαν μικροδιακυμάνσεις σε διαφορετικές γωνίες.  
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Εικόνα 3.2: Γεγονότα κορυφών  𝑆𝑖𝐾𝑎, 𝐹𝑒𝐾𝑎 και 𝑋𝑒𝐿𝑎 από το δείγμα 7 για γωνίες 

μέτρησης 0-1ο 
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Στις εικόνες 3.3 και 3.4 παρακάτω παρουσιάζονται πειραματικοί λόγοι των 

γεγονότων από τις χαρακτηριστικές φασματικές γραμμές των εμφυτευμάτων προς τη 

χαρακτηριστική γραμμή 𝑆𝑖𝐾𝑎 της μήτρας, για την γωνιακή περιοχή από μηδέν μέχρι 

1-1.5 μοίρα, όπου παρατηρούνται και οι πιο έντονες μεταβολές. Συγκεκριμένα στην 

εικόνα 3.3 παρουσιάζεται ο λόγος γεγονότων  𝑋𝑒𝐿𝑎/𝑆𝑖𝐾𝑎, που θα αναφέρεται από δω 

και στο εξής για συντομία ως λόγος Xe/Si, για την περίπτωση των δειγμάτων με υψηλές 

δόσεις εμφύτευσης ~1016 𝑎𝑡/𝑐𝑚2  (δείγματα 1, 4 και 7).  
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Εικόνα 3.3: Λόγος γεγονότων  𝑋𝑒𝐿𝑎/𝑆𝑖𝐾𝑎, γωνιακή περιοχή 0-1.5ο 

 

Αντίστοιχα στην εικόνα 3.4 παρουσιάζεται ο λόγος γεγονότων  𝐹𝑒𝐾𝑎/𝑆𝑖𝐾𝑎 (στη 

συνέχεια λόγος Fe/Si), για τη περίπτωση των δειγμάτων με ενδιάμεσες δόσεις 

εμφύτευσης (δείγματα 2, 5 και 8). Ιδιαίτερο ενδιαφέρον παρουσιάζεται στην 

περίπτωση του δείγματος 8, όπου για πολύ μικρές γωνίες πρόσπτωσης, μικρότερες από 

την κρίσιμη γωνία, δηλαδή στην περιοχή της ολικής ανάκλασης δίνουν πολύ υψηλό 

λόγο Fe/Si. Σε περιπτώσεις όπως αυτή διερευνήθηκαν τα αρχικά φάσματα από όπου 

ολοκληρώθηκαν οι κορυφές, από τις οποίες προέκυψε ο συγκεκριμένος λόγος και 

διαπιστώθηκε υψηλός αριθμός γεγονότων σιδήρου. Ένας παράγοντας που θα 

μπορούσε να δικαιολογήσει αυτή τη παρατήρηση είναι η επιφανειακή επιμόλυνση του 

υποστρώματος του πυριτίου με σίδηρο.  



34 
 

0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0

0.0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

 Sample 2

 Sample 5

 Sample 8

F
e

/S
i

theta (deg)

 

Εικόνα 3.4: Λόγος πειραματικών γεγονότων  𝐹𝑒𝐾𝑎/𝑆𝑖𝐾𝑎, γωνιακή περιοχή 0-1ο 

Τέλος, πρέπει να αναφερθεί ότι για τα δείγματα 6 και 9, παρατηρήθηκε γενικότερο 

πρόβλημα στα καταγραφέντα φάσματα με τη  παρουσία μηδενικών γεγονότων γεγονός 

που αποδίδεται σε κάποιο σφάλμα του προγράμματος συλλογής δεδομένων.  

 

3.2 Μαθηματικό μοντέλο εξαγωγής προφίλ βάθους 

Για την αξιοποίηση των πειραματικών δεδομένων στην απόκτηση προφίλ βάθους 

των εμφυτευμένων ιόντων, είναι απαραίτητη η ανάπτυξη ενός γενικευμένου 

μαθηματικού φορμαλισμού oπου τα χαρακτηριστικά του εμφυτευμένου προφίλ ενός 

στοιχείου θα συνδέονται με τα καταμετρημένα γεγονότα κάποιας φασματικής γραμμής 

του .  

Το πρώτο βήμα είναι η υιοθέτηση της υπόθεσης ότι η κατανομή βάθους ενός 

εμφυτεύματος περιγράφεται από μια Γκαουσιανή συνάρτηση.  Παρά το γεγονός ότι οι 

κατανομές ιόντων που εμφυτεύθηκαν με μεσαίες ή υψηλές ενέργειες αναμένονται να 

εμφανίζουν μια μερική ασυμμετρία, η υπόθεση της Γκαουσιανής καμπύλης αποτελεί 

μια ικανοποιητική προσέγγιση σε πρώτο επίπεδο. Η μαθηματική περιγραφή της 

κατανομής φαίνεται στην εξίσωση 3.1, όπου με Α συμβολίζεται ένας παράγοντας 

κανονικοποίησης, με c η θέση του κεντροειδούς της κατανομής και με w η τυπική της 

απόκλιση. Για τη πραγματοποίηση των θεωρητικών υπολογισμών το δείγμα 

διαμερίζεται σε απειροστά τμήματα πάχους dx, που στο κάθε ένα από αυτά έχει 

εναποτεθεί διαφορετική μάζα από το κάθε εμφύτευμα, ανάλογα το βάθος x που απέχει 

από την επιφάνεια. Η ποσότητα δ(x) μπορεί να χρησιμοποιηθεί για να ποσοτικοποιηθεί 
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η μάζα dm του κάθε τύπου ατόμου που εναποτέθηκε στο κάθε απειροστό στρώμα 

πυκνότητας ρ και πάχους dx (εξισώσεις 3.2 και 3.3). Ολοκληρώνοντας την 3.3 σε όλο 

το πάχος του στόχου, το οποίο μπορεί να προσεγγιστεί με αρκετή ακρίβεια ως άπειρο 

συγκριτικά με τα βάθη που βρίσκονται οι εμφυτευμένες κατανομές και 

πολλαπλασιάζοντας με τον παράγοντα 𝛮𝑎𝑣𝑜𝑔𝑎𝑑𝑟𝑜/𝑀𝑤𝑒𝑖𝑔ℎ𝑡, ο οποίος μετατρέπει από 

𝑔 𝑐𝑚2⁄  σε 𝑎𝑡/𝑐𝑚2, φτάνουμε στην εξίσωση 3.4. Η ποσότητα 𝑁𝑑𝑜𝑠𝑒 αφορά την 

συνολική εμφυτευμένη δόση από κάποιο τύπο ιόντος, η οποία μάλιστα είναι εμφανώς 

(εξ. 3.4) ανάλογη με τον παράγοντα κλίμακας Α που εισήχθη στην βασική 

μοντελοποίηση. Επιπλέον, στην παρούσα μοντελοποίηση, η πυκνότητα δίνεται σε 

μονάδες 𝑔 𝑐𝑚3⁄ , ενώ τα μεγέθη A, c, w δίνονται σε Angstrom. Στην εικόνα 3.5 

παρουσιάζεται μια σχηματική αναπαράσταση της γεωμετρίας στο μαθηματικό μοντέλο 

και 2 ενδεικτικές μορφές γκαουσιανής κατανομής βάθους για τα εμφυτευμένα ιόντα.  

𝛿(𝑥) =
𝛢

√2𝜋𝑤
 𝑒𝑥𝑝 ( −

(𝑥 − 𝑐)2

2𝑤2
 ) (3.1) 

𝑑𝑚𝑚 = 𝜌(1 − 𝛿(𝑥))𝑑𝑥 (3.2) 

𝑑𝑚𝑖𝑚 = 𝜌𝛿(𝑥)𝑑𝑥 (3.3) 

𝑁𝑑𝑜𝑠𝑒 =
𝑁𝑎𝑣𝑜𝑔

𝑀𝑤𝑒𝑖𝑔ℎ𝑡
 𝜌 𝐴

[1 + 𝑒𝑟𝑓 (
𝑐

√2𝑤
)]

2
 (3.4) 

Για την ανάλυση περιπτώσεων παρουσίας παραπάνω από ενός ιόντων σε μια μήτρα, 

με κατανομές 𝛿1(𝑥), 𝛿2(𝑥) κτλ, όπως η συγκεκριμένη πειραματική μελέτη, 

υιοθετήθηκε ως προσέγγιση η αρχή της επαλληλίας. Έτσι, στην παραγωγή μιας 

θεωρητικής καμπύλης για την ένταση της φασματικής γραμμής ενός ιόντος λαμβάνεται 

στους αντίστοιχους υπολογισμούς υπόψιν μόνο η ύπαρξη της δικής του κατανομής 

εμφύτευσης 𝛿(𝑥) =  𝛿𝑖(𝑥) 

Η συνεισφορά dΙ της κάθε απειροστής στρώσης dx του δείγματος στην ολική ένταση 

(αδιάστατο μέγεθος) μιας φασματικής γραμμής του υπό εξέταση εμφυτευμένου 

στοιχείου ή του στοιχείου του υποστρώματος παρουσιάζεται αντιστοίχως στις 

εξισώσεις 3.5 και 3.6 παρακάτω. Αρχικά, η ένταση αυτή είναι ανάλογη της ενεργού 

διατομής σ για το φθορισμό ακτίνων Χ και της ενδογενούς απόδοσης ε του 

ανιχνευτικού συστήματος για την εκάστοτε ανιχνευόμενη χαρακτηριστική 

ακτινοβολία. Επιπλέον υπάρχει εξάρτηση από έναν γεωμετρικό παράγοντα G(θ)= 

Ω(θ)/4πsin(θ), που εξαρτάται από τη γωνία πρόσπτωσης της διεγείρουσας δέσμης και 

τη στερεά γωνία Ω ανίχνευσης. Ως 𝐼0 συμβολίζεται η συνολική ένταση με την οποία 

ακτινοβολήθηκε ο στόχος, ενώ η ποσότητα f(θ)=1+R+2√𝑅 ∗ cos (𝜑(𝜃)), όπου 

φ(θ)=(2θ2/θcrit2 -1), για θ< θcrit και φ(θ)=0 για θ> θcrit, αφορά μια διόρθωση για τη 

διαθλώμενη συνιστώσα της διεγείρουσας δέσμης.   

Ο πρώτος εκθετικός όρος εκφράζει την εξασθένιση της διεγείρουσας δέσμης στο 

δείγμα, ενώ ο δεύτερος όρος αφορά την ενδοαπορρόφηση κάθε τύπου χαρακτηριστικής 

ακτίνας X στο εσωτερικό του στόχου, ως ότου αυτή να εξέλθει από το δείγμα και 

καταγραφεί στον ανιχνευτή σε περιβάλλον υψηλού κενού. 
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Εικόνα 3.5: Σχηματική αναπαράσταση πορείας της δέσμης εντός του δείγματος και 

σχετικών γεωμετρικών χαρακτηριστικών 

𝑑𝐼𝑖 = 𝐺(𝜃) ∗ 𝜎𝑖𝑚 ∗ 휀𝑖𝑚 ∗ 𝐼0 ∗ 𝑓(𝜃) ∗ 𝑒
−

𝑥
𝑥𝑛(𝜃) ∗ 𝑒

−
𝜇𝑖,𝑚𝜌𝑥

cos(𝜃) ∗ 𝜌𝛿(𝑥)𝑑𝑥 (3.5) 

𝑑𝐼𝑚 = 𝐺(𝜃) ∗ 𝜎𝑚 ∗ 휀𝑚 ∗ 𝐼0 ∗ 𝑓(𝜃) ∗ 𝑒
−

𝑥
𝑥𝑛(𝜃) ∗ 𝑒

−
𝜇𝑖,𝑚𝜌𝑥

cos(𝜃) ∗ 𝜌(1 − 𝛿(𝑥))𝑑𝑥 (3.6) 

 

Μια πολύ σημαντική παρατήρηση που αφορά το μοντέλο, είναι ότι διάφορες 

φυσικές ποσότητες, όπως η πυκνότητα και οι μαζικοί συντελεστές εξασθένισης μ, στην 

πραγματικότητά είναι εξαρτώμενες από το βάθος x που βρίσκεται το κάθε στρώμα, 

καθώς η εμφύτευση αλλάζει τοπικά τη σύσταση της μήτρας. Για παράδειγμα ένα 

επιφανειακό στρώμα θα έχει διαφορετικές φυσικές ιδιότητες συγκριτικά με ένα 

στρώμα σε βάθος οπού έχει εναποτεθεί υψηλή περιεκτικότητα εμφυτεύματος. 

Δευτερεύουσες διορθώσεις αυτής της μορφής είναι δυνατό να προσεγγιστούν με 

σχετικά καλή ακρίβεια (σχετικός φορμαλισμός για την εκτίμηση αυτής της 

συνεισφοράς θα παρουσιαστεί σε επόμενο υποκεφάλαιο), ωστόσο δεν αναμένεται να 

έχουν σημαντική επίδραση στα τελικά αποτελέσματα της παρούσας εργασίας. Η αιτία 

για αυτό είναι οι σχετικά χαμηλές δόσεις εμφύτευσης που δημιουργούν τοπικά 

συγκεντρώσεις του εμφυτεύματος εν γένει αρκετά μικρότερες από 5-7% κ.β. 

 Ολοκληρώνοντας τις εξισώσεις 3.5 και 3.6 στο «άπειρο» βάθος του υποστρώματος 

πυριτίου εξάγονται εκφράσεις για τη συνολική ένταση των διαφόρων φασματικών 

γραμμών (εξ. 3.7 & 3.8). Με τη διαίρεση των 2 προηγούμενων προκύπτει (εξ. 3.9) μια 

ποσότητα 𝑟(𝜃) που εξαρτάται μόνο από τη γωνία θ, τα χαρακτηριστικά της κατανομής 

του εμφυτευμένου ιόντος και γνωστές φυσικές ποσότητες. 
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𝐼𝑖𝑚𝑝 = 𝐺(𝜃)𝜎𝑖𝑚휀𝑖𝑚𝐼0𝑓(𝜃) ∗ ∫ 𝑒
−

𝑥
𝑥𝑛(𝜃)

−
𝜇𝑖,𝑚𝜌𝑥

cos(𝜃) 𝜌𝛿(𝑥)𝑑𝑥 
∞

0

 (3.7) 

𝐼𝑚𝑎𝑡𝑟 = 𝐺(𝜃)𝜎𝑚휀𝑚𝐼0𝑓(𝜃) ∗ ∫ 𝑒
−

𝑥
𝑥𝑛(𝜃)

−
𝜇𝑖,𝑚𝜌𝑥

cos(𝜃) 𝜌(1 − 𝛿(𝑥))𝑑𝑥 
∞

0

 (3.8) 

𝑟(𝜃) =
𝐼𝑖𝑚(𝜃)

𝐼𝑚(𝜃)
=

𝜎𝑖휀𝑖𝑚

𝜎𝑚휀𝑚

∫ 𝑒
−𝑥/𝑥𝑛(𝜃)−

𝜇𝑖,𝑚𝜌𝑥

cos(𝜃) 𝜌𝛿(𝑥)𝑑𝑥 
∞

0

∫ 𝑒
−𝑥/𝑥𝑛(𝜃)−

𝜇𝑖,𝑚𝜌𝑥

cos(𝜃) 𝜌(1 − 𝛿(𝑥))𝑑𝑥 
∞

0

 (3.9) 

Για τις περιπτώσεις που επιλεχθεί να αγνοηθούν όλες οι διορθώσεις δεύτερης τάξης 

και να υιοθετηθεί η υπόθεση ότι οι φυσικές ιδιότητες του δείγματος είναι ταυτόσημες 

με του υποστρώματος (το πυρίτιο στην παρούσα μελέτη), τότε είναι δυνατή η 

αναλυτική εκτέλεση του ολοκληρώματος στην σχέση (3.9) για μια δεδομένη κατανομή 

εμφύτευσης δ(x). Ορίζοντας, για λόγους συντομογραφίας, γραμμικούς συντελεστές 

εξασθένισης (σε μονάδες αντίστροφου μήκους), όπως φαίνεται στη σχέση (3.10) και 

στη συνέχεια τις μαθηματικές ποσότητες 𝐵𝑖 (σε μονάδες μήκους) που ορίζονται στην 

εξίσωση (3.11), είναι δυνατό να γραφεί ένας κλειστός αναλυτικός τύπος για το λόγο 

των εντάσεων (εξίσωση 3.12). 

𝜇𝑙,𝑖 =
1

𝑥𝑛(𝜃)
+

𝜇 𝑖,𝑆𝑖𝜌

𝑐𝑜𝑠(𝜃)
(3.10) 

𝐵𝑖 =
𝐴

2
[1 + erf (

𝑐 − 𝜇𝑙,𝑖𝑤
2

√2𝑤
)] exp (−

𝜇𝑙,𝑖(2𝑐 − 𝜇𝑙,𝑖𝑤
2)

2
) (3.11) 

Όπου:  𝑖 = 𝑆𝑖𝐾𝑎, 𝐹𝑒𝐾𝑎, 𝑋𝑒𝐿𝑎 

𝑟(𝜃) =
𝐼𝑖𝑚(𝜃)

𝐼𝑚(𝜃)
=

𝜎𝑖𝑚휀𝑖𝑚

𝜎𝑚휀𝑚

𝐵𝑖𝑚

1
𝜇𝑙,𝑚

− 𝐵𝑚

 (3.12) 

 

Στο σημείο αυτό πρέπει να αναφερθεί ότι για περιπτώσεις που πρόκειται να 

χρησιμοποιηθούν δεδομένα από γωνιακό εύρος μακριά από την κρίσιμη γωνία, είναι 

δυνατή η αντικατάσταση του αντίστροφου επιδερμικού βάθους 
1

𝑥𝑛(𝜃)
 , με τον όρο  

𝜇𝑏𝑒𝑎𝑚𝜌

sin (𝜃)
 ,  όπως χρησιμοποιείται στις πιο συνήθεις εφαρμογές φασματοσκοπίας ακτινών 

Χ. Η μορφή αυτή του φορμαλισμού εφαρμόστηκε πρόσφατα [8] με επιτυχία, με την 

ποσότητα της εξίσωσης (3.10) να ορίζεται ελαφρώς διαφορετικά (εξ. 3.10b).  

𝜇𝑙,𝑖 =
𝜇𝑆𝑖(𝐸0)𝜌

sin(𝜃)
+

𝜇𝑆𝑖(𝐸𝑖)𝜌

𝑐𝑜𝑠(𝜃)
(3.10𝑏) 

Ωστόσο, για την γωνιακή περιοχή μακριά από την εκάστοτε κρίσιμη γωνία μπορεί 

να αποδειχθεί με απλή αριθμητική σύγκριση ότι οι 2 αυτοί όροι , δεν παρουσιάζουν 

απόκλιση μεγαλύτερη του 1%. Ειδικά για το σκοπό αυτό, υπολογίστηκαν οι ποσότητες  
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1

𝑥𝑛(𝜃)
 και 

𝜇𝑆𝑖(𝐸0)𝜌

sin(𝜃)
, για την περίπτωση διεγείρουσας ακτινοβολίας φωτονίων με ενέργεια 

8 keV που προσπίπτει σε δείγμα πυριτίου (κρίσιμη γωνία ~0.22𝑜) και παρουσιάζονται 

στην εικόνα 3.6 παρακάτω. Η σύγκλιση των δύο σε πολύ κοντινές αριθμητικές τιμές 

μόλις ξεπεραστεί η γωνία των 2 μοιρών, είναι εμφανής και υποδεικνύει μια ισοδυναμία 

στη χρήση των εξισώσεων 3.10 και 3.10b για τις «υψηλές» γωνιακές περιοχές.  
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Εικόνα 3.6: Aριθμητική σύγκριση ποσοτήτων 
1

𝑥𝑛(𝜃)
 και 

𝜇𝑆𝑖(𝐸0)𝜌

sin(𝜃)
  για φωτονική δέσμη 

ενέργειας 8 keV που προσπίπτει σε πυρίτιο 

3.3 Κώδικας εξαγωγής προφίλ βάθους – προετοιμασία υπολογισμών 

Έχοντας διαθέσιμα πειραματικά δεδομένα είναι δυνατή η χρήση της εξίσωσης 3.9 

ως συνάρτηση προσαρμογής με ελεύθερες παραμέτρους τα χαρακτηριστικά του προφίλ 

βάθους. Η υλοποίηση της διαδικασίας προσαρμογής έγινε με την δημιουργία κώδικα 

σε Python και τα βήματα που ακολουθούνται θα παρουσιαστούν αναλυτικά στις 

παρακάτω υποενότητες. Είναι σημαντικό να αναφερθεί ότι ο κώδικας που αναπτύχθηκε 

είναι προσαρμοσμένος στις ανάγκες εφαρμογών με δύο είδη εμφυτευμάτων, ωστόσο 

μπορεί με απλές παραδοχές να διαφοροποιηθεί ώστε να διαχειρίζεται περιπτώσεις με 

ένα ή περισσότερα είδη εμφυτευμένων ιόντων. 

3.3.1 Αρχικές παράμετροι κώδικα 

Στην εικόνα 3.7 παρουσιάζονται τα εισαγωγικά δεδομένα  του κώδικα, με το σύνολο 

των αρχικών παραμέτρων που απαιτούνται από τον χρήστη ώστε να επιτυγχάνεται ο 

υψηλότερος δυνατός βαθμός αυτοματισμού. Αρχικά, δίνεται η ενέργεια της 

διεγείρουσας δέσμης σε keV και οι ατομικοί αριθμοί του υποστρώματος και των 

εμφυτευμένων ιόντων . Στη συνέχεια ορίζονται 3 ακέραιες παράμετροι ( 𝑙𝑚, 𝑙𝑖𝑚1, 𝑙𝑖𝑚2), 
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για το υπόστρωμα και τα 2 ιόντα, που παίρνουν τιμές 0 (𝛫𝛼), ή 1 (𝐿𝛼) ανάλογα με τον 

τύπο της χαρακτηριστικής ακτίνας που θα αξιοποιηθεί για την εξαγωγή προφίλ βάθους. 

Για τη λειτουργία της διαδικασίας προσαρμογής, χρειάζεται μία αρχική εκτίμηση 

για τις 3 ελεύθερες παραμέτρους, η οποία θα χρησιμοποιηθεί σαν σημείο εκκίνησης 

της ρουτίνας, αλλά και όρια στο χώρο των παραμέτρων που θα αναζητηθεί η λύση, 

ώστε το αποτέλεσμα να βρίσκεται σε φυσικά αποδεκτές περιοχές. Όσες παράμετροι 

αφορούν συνολική εμφυτευμένη δόση, είναι εκφρασμένες σε 1015 𝑎𝑡/𝑐𝑚2, για 

παράδειγμα η τιμή n_in=4.2 που φαίνεται στην εικόνα 3.7 αντιστοιχεί σε δόση ίση με 

4.2 ∗ 1015 𝑎𝑡/𝑐𝑚2 ενώ τα μεγέθη c,w που αφορούν αντίστοιχα κεντροειδές και τυπική 

απόκλιση της κατανομής είναι εκφρασμένα σε Angstrom. Τέλος, χρειάζεται ένα αρχείο 

τύπου .csv, με επτά στήλες, που θα περιέχει τις πειραματικές μετρήσεις (τα γεγονότα 

και το αντίστοιχο στατιστικό σφάλμα τους) για τις διάφορες γωνίες. Πιο συγκεκριμένα, 

στην παρούσα εργασία, οι επτά αυτές στήλες είναι αντίστοιχα: γωνίες πρόσπτωσης 

δέσμης, γεγονότα 𝑆𝑖𝐾𝑎, σφάλμα γεγονότων 𝑆𝑖𝐾𝑎, γεγονότα 𝐹𝑒𝐾𝑎, σφάλμα γεγονότων 

𝐹𝑒𝐾𝑎, γεγονότα 𝑋𝑒𝐿𝑎, σφάλμα γεγονότων 𝑋𝑒𝐿𝑎. Η επιλογή αυτού του τύπου αρχείου 

έγινε για λόγους συμβατότητας με το λογισμικό PyMCA, που χρησιμοποιείται συχνά 

σε αναλύσεις φασμάτων φθορισμού ακτινών Χ. Ωστόσο, εάν υπάρξει η ανάγκη, μπορεί 

να επιτευχθεί και η ανάγνωση δεδομένων και από διαφορετικούς τύπους αρχείων, 

απλώς με την αντικατάσταση του αντίστοιχου μπλοκ κώδικα, καθώς τα πειραματικά 

δεδομένα μόλις διαβαστούν αποθηκεύονται σε λίστες της Python, προκειμένου να 

χρησιμοποιηθούν στους υπολογισμούς. Οι αρχικές παράμετροι “mode”, “fund” και 

“key” που φαίνονται στην εικόνα 3.7 θα συζητηθούν στις επόμενες υποενότητες. 

 

Εικόνα 3.7: Παρουσίαση των ζητούμενων αρχικών παραμέτρων του κώδικα 

 3.3.2 Υπολογισμός φυσικών μεγεθών 

Στην εξίσωση 3.9 φαίνονται διαφορές φυσικές ποσότητες όπως η πυκνότητα, οι 

οποίες χρειάζεται να υπολογιστούν, προκειμένου να γίνει αριθμητική προσαρμογή. Για 

το σκοπό αυτό αξιοποιείται η ηλεκτρονική βιβλιοθήκη xraylib [14], η εγκατάσταση της 

οποίας είναι προαπαιτόυμενη για τη σωστή λειτουργία του κώδικα, και αντλούνται από 

αυτήν όλες οι απαραίτητες φυσικές παράμετροι, όπως για παράδειγμα οι ενεργές 

διατομές φθορισμού ακτίνων Χ (ΧRF), με την τιμή τους εκφρασμένη σε 𝑐𝑚2/𝑔. Είναι 

σημαντικό να αναφερθεί ότι κάποιες φασματικές γραμμές που παρατηρούνται στο 

φάσμα είναι αποτέλεσμα διαφορετικών μεταπτώσεων με πολύ κοντινή ενεργειακή 

διαφορά (μικρότερη της διακριτικής ικανότητας του ανιχνευτή), οπότε η ενεργός 

διατομή που θα αποδοθεί προκύπτει ως άθροισμα των ενεργών διατομών των 

επιμέρους μεταπτώσεων. Για παράδειγμα, όπως αναφέρεται και στα σχόλια του κώδικα 

στην εικόνα 3.8, η φασματική γραμμή 𝛫𝛼 στην πραγματικότητα περιέχει γεγονότα από 
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τις μεταπτώσεις: 𝐿3 → 𝐾 & 𝐿2 → 𝐾 , άρα πρέπει να υπολογιστούν οι δύο αυτές ενεργές 

διατομές και στη συνέχεια να αθροιστούν. 

 

Εικόνα 3.8: Τμήμα του κώδικα όπου παρουσιάζεται ο υπολογισμός των ενεργών διατομών 

που θα χρησιμοποιηθούν στους υπολογισμούς 

Στην εικόνα 3.9 παρουσιάζεται ενδεικτικά η χρήση των συναρτήσεων της 

βιβλιοθήκης για τον υπολογισμό των διαφόρων συντελεστών εξασθένισης μ. Για τους 

συντελεστές μ ορίστηκε μια σύμβαση στην ονοματολογία όπου η λέξη που ακολουθεί 

τη πρώτη κάτω παύλα αναφέρεται στη προέλευση της χαρακτηριστικής ακτινοβολίας 

και η λέξη που ακολουθεί τη 2η αναφέρεται στο υλικό που εξασθενεί. Για παράδειγμα 

η ποσότητα att_matr_imp2 αναφέρεται στο συντελεστή εξασθένισης της 

χαρακτηριστικής ακτινοβολίας από το στοιχείο του υποστρώματος (SiΚα), εντός του 

δεύτερου εμφυτεύματος (Xe).  

 

 

Εικόνα 3.9: Τμήμα του κώδικα όπου παρουσιάζεται ο υπολογισμός διαφόρων συντελεστών 

εξασθένισης που θα χρησιμοποιηθούν στους υπολογισμούς 

Στις εικόνες 3.8 και 3.9 φαίνεται και η υπολογιστική υλοποίηση του κώδικα της 

υιοθέτησης της αρχής επαλληλίας με την προσαρμογή του κάθε εμφυτευμένου ιόντος 

να πραγματοποιείται ανεξάρτητα. Προγραμματιστικά αυτό υλοποιείται με την επιλογή 

“ΑctiveIon”, που ουσιαστικά υποδεικνύει στον κώδικα να αξιοποιήσει μόνο τις 

φυσικές ποσότητες που σχετίζονται με το εμφυτευμένο ιόν του οποίου η κατανομή 

βάθους θα προσδιορισθεί με την προσαρμογή. 
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Απαραίτητη ποσότητα για την εφαρμογή της μεθόδου, είναι η γνώση της ενδογενούς 

απόδοσης του εκάστοτε ανιχνευτού ενεργειακής διασποράς... Η ενδογενής απόδοση 

του ανιχνευτή προσδιορίζεται από την μαθηματική σχέση: 1 −

exp (−𝜇𝑐ℎ𝑎𝑟,𝑑𝑒𝑡𝜌𝑑𝑒𝑡𝑡𝑑𝑒𝑡), όπου μ ο μαζικός συντελεστής απορρόφησης της 

εισερχόμενης στον ανιχνευτή χαρακτηριστικής ακτινοβολίας και t, ρ: το πάχος, σε 

μονάδες μήκους, και η πυκνότητα του ανιχνευτή αντίστοιχα. Η σχέση αυτή δίνει 

εμφανώς σωστή ασυμπτωτική συμπεριφορά, αφού για μηδενικό πάχος η απόδοση είναι 

μηδέν και για άπειρο πάχος έχουμε απόδοση 1. Ωστόσο, πέραν από την ενδογενή 

απόδοση του ανιχνευτού πρέπει να ληφθεί υπόψη  η εξασθένιση της εισερχόμενης 

ακτινοβολίας  στο εκάστοτε παράθυρο του ανιχνευτού. Στη συγκεκριμένη περίπτωση 

χρησιμοποιήθηκαν τα χαρακτηριστικά του πολυμερικού παραθύρου του ανιχνευτή που 

προσδιορίσθηκαν σε προηγούμενη εργασία (Karydas et al, JSR) από τη προσαρμογή 

των τυπικών τιμών της απόδοσης του ανιχνευτού σε ενέργειες μικρότερες από 2 keV. 

Στην εικόνα 3.10 παρακάτω παρουσιάζεται η απόδοση του ανιχνευτού ως συνάρτηση 

της ανιχνευόμενης ενέργειας ακτίνων Χ.  
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Εικόνα 3.10: Απόδοση ανιχνευτικού συστήματος για φωτόνια στην ενεργειακή περιοχή 0.1-

10 keV 
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Εικόνα 3.11: Ενδεικτική εκτύπωση μέρους του κώδικα όπου παρουσιάζονται διάφορα 

φυσικά μεγέθη που προσδιορίστηκαν  

Για λόγους διαφάνειας και εποπτείας, όλες οι φυσικές και πειραματικές παράμετροι 

που πρόκειται να χρησιμοποιηθούν στους υπολογισμούς τυπώνονται στην κονσόλα του 

υπολογιστή. Μάλιστα, για τη διευκόλυνση του χρήστη στην ανάγνωση των 

παραμέτρων που χρησιμοποιήθηκαν, ο κώδικας, ανάλογα με το input (ατομικοί αριθμοί 

και τύπος χαρακτηριστικών ακτίνων Χ) τυπώνει τις φυσικές παραμέτρους με μια οικεία 

ονοματολογία. Στην εικόνα 3.11 παραπάνω παρουσιάζεται ενδεικτικά η εκτύπωση των 

βασικών παραμέτρων στην κονσόλα για μια εκτέλεση του κώδικα. Η αναγνώριση της 

ονοματολογίας των κορυφών γίνεται με δύο απλές συναρτήσεις. Η πρώτη αντιστοιχεί 

σε έναν δοθέντα ακέραιο, τον ατομικό αριθμό Ζ, με ένα string που έχει το σύμβολο του 

αντίστοιχου χημικού στοιχείου, ενώ η δεύτερη αντιστοιχεί τον ακέραιο αριθμό του 

Input που αφορά τις ζητούμενες γραμμές  (𝑙𝑚, 𝑙𝑖𝑚1, 𝑙𝑖𝑚2) με ένα string που υποδεικνύει 

το συμβολισμό της αντίστοιχης φασματικής γραμμής. Οι συναρτήσεις αυτές 
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αξιοποιούνται και για την εκτύπωση της τιμής της ενέργειας των χαρακτηριστικών 

ακτίνων Χ που επιλέχθηκαν. Για περιπτώσεις, που θα πραγματοποιηθούν 

επαναλαμβανόμενες εκτελέσεις του κώδικα, τοποθετήθηκε η επιλογή “fund” που εάν 

πάρει την τιμή 0, τότε κάνει την παραπάνω διαδικασία προαιρετική, δηλαδή δεν 

εκτυπώνονται οι παράμετροι. 

 

3.4 Κώδικας εξαγωγής προφίλ βάθους –  μοντέλα προσαρμογής  

Στο input του κώδικα αναφέρονται οι δύο παραμέτροι: “mode” και “key”, οι οποίες 

ορίζουν τους υπολογισμούς που θα εκτελεστούν. Εάν η παράμετρος mode τεθεί στην 

τιμή 1, τότε ο κώδικας δεν εκτελεί κάποια προσαρμογή, απλώς υπολογίζει μια 

θεωρητική καμπύλη που αφορά το λόγο των εντάσεων των κύριων χαρακτηριστικών 

ακτίνων Χ του εμφυτεύματος και υποστρώματος, αντιστοίχως, για το γωνιακό εύρος 

ενδιαφέροντος, χρησιμοποιώντας τις αρχικές παραμέτρους που εισήχθησαν για τη 

συνολική εμφυτευμένη δόση και τα χαρακτηριστικά της κατανομής. Η συγκεκριμένη 

επιλογή είναι πολύ βοηθητική και θα συζητηθεί πιο εκτενώς στο επόμενο κεφάλαιο. 

Αντίθετα, όταν η παράμετρος “mode” τεθεί στην τιμή μηδέν, τότε ο κώδικας εκτελεί 

προσαρμογή του θεωρητικού μοντέλου στα πειραματικά δεδομένα, ανάλογα με την 

τιμή της παραμέτρου “key”. Η παράμετρος “key” δέχεται αριθμητικές τιμές που η κάθε 

μία αντιστοιχεί σε μοντέλο προσαρμογής με διαφορετικά χαρακτηριστικά, τα οποία 

χωρίζονται σε δύο βασικές κατηγορίες. Τα αναλυτικά μοντέλα δουλεύουν με την 

υπόθεση ότι τα φυσικά χαρακτηριστικά της μήτρας δεν διαφοροποιούνται σημαντικά, 

επομένως μπορεί να αξιοποιηθεί η αναλυτική σχέση (3.12) ως συνάρτηση 

προσαρμογής. Το βασικό πλεονέκτημα της συγκεκριμένης προσέγγισης είναι η μείωση 

του υπολογιστικού χρόνου στην τάξη των λίγων μόλις δευτερολέπτων. Αντίθετα, στην 

περίπτωση που οι διορθώσεις δεύτερης τάξης κριθούν σημαντικές, υπάρχει η επιλογή 

των μοντέλων που αξιοποιούν την ολοκληρωτική σχέση (3.9), με κόστος 

υπολογιστικού χρόνου, που συνήθως δεν ξεπερνά την μισή ώρα ανα τρέξιμο του 

κώδικα. 

Η τιμή 0 στην παράμετρο “key” υποδεικνύει τη χρήση ενός αναλυτικού μοντέλου 

προσαρμογής, με τον υπολογισμό της εξασθένισης της αρχικής δέσμης μέσα το δείγμα 

να βασίζεται στην σχέση (3.10b). Η μορφή αυτή του φορμαλισμού, μπορεί να 

χρησιμοποιηθεί για περιπτώσεις που αξιοποιείται γωνιακό εύρος μακριά από την 

κρίσιμη γωνία. Όταν η παράμετρος “key” τεθεί στην τιμή 1, τότε οι υπολογισμοί 

βασίζονται ξανά στο αναλυτικό μοντέλο (3.12), με τους υπολογισμούς της εξασθένισης 

να γίνονται βάσει του βάθους διείσδυσης. Το μοντέλο αυτό είναι το πιο ευρέως 

χρησιμοποιούμενο στην ανάλυση, καθώς προσφέρει γρήγορους υπολογισμούς 

προσαρμογής σε πειραματικά δεδομένα που μπορούν να προέρχονται από γωνιακό 

εύρος που περιέχει τόσο την κρίσιμη γωνία αλλά και περιοχές υψηλών γωνιών, που 

προτιμώνται σε συνήθεις μετρήσεις XRF. 

Η επιλογή 2 της παραμέτρου “key”, υποδεικνύει ότι οι υπολογισμοί θα γίνουν με 

την ολοκληρωτική σχέση (3.9). Στο μοντέλο αυτό, για να γίνει ποσοτικοποίηση των 

δευτερογενών φαινομένων, αρχικά εκτιμάται ο λόγος του αριθμού ατόμων του 

εμφυτεύματος ως προς τα άτομα της μήτρας για ένα απειροστό στρώμα dx σε τυχαίο 
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βάθος x. Πολλαπλασιάζοντας τις σχέσεις (3.2) και (3.3) με έναν παράγοντα 

μετατροπής, που περιέχει τον αριθμό του Avogadro και την ατομική μάζα, μπορεί να 

βρεθεί ο αριθμός των ατόμων ανα τετραγωνικό εκατοστό μέσα στο στρώμα dx 

(εξισώσεις 3.13 και 3.14) για τα διάφορα στοιχεία (εμφυτεύματα και υπόστρωμα). 

Διαιρώντας τις προηγούμενες σχέσεις δημιουργείται μια πολύ καλή εκτίμηση του 

λόγου r των ατόμων των εμφυτευμάτων προς τα αντίστοιχα της μήτρας (εξ 3.15) 

συναρτήσει του βάθους, ο οποίος στη συνέχεια μπορεί να μετατραπεί σε ατομικές 

(αδιάστατες) συγκεντρώσεις (εξ 3.16 και 3.17)  

𝑑𝑁𝑚 =
𝑁𝑎𝑣

𝑀𝑚𝑎𝑡𝑟
𝑑𝑚𝑚 =

𝑁𝑎𝑣

𝑀𝑚
𝜌(1 − 𝛿(𝑥))𝑑𝑥 (3.13) 

𝑑𝑁𝑖𝑚 =
𝑁𝑎𝑣

𝑀𝑖𝑚𝑝𝑙
𝑑𝑚𝑖𝑚 =

𝑁𝑎𝑣

𝑀𝑖𝑚
𝜌𝛿(𝑥)𝑑𝑥 (3.14) 

r(𝑥) =
𝑁𝑖𝑚

𝑁𝑚
=

𝛿(𝑥)

1 − 𝛿(𝑥)

𝑀𝑚

𝑀𝑖𝑚
(3.15) 

𝑐𝑚 =
𝑁𝑚

𝑁𝑖𝑚 + 𝑁𝑚𝑎𝑡𝑟
=

1

1 + 𝑟
(3.16) 

𝑐𝑖𝑚 =
𝑁𝑖𝑚

𝑁𝑖𝑚 + 𝑁𝑚
=

𝑟

1 + 𝑟
 (3.17) 

Στο σημείο αυτό είναι σημαντικό να αναφερθεί ότι  για την τάξη μεγέθους των 

εμφυτευμένων δόσεων της παρούσας δουλείας (ως και 1016  
𝑎𝑡

𝑐𝑚2), δεν αναμένεται η 

προσέγγιση “key”=2 να παρουσιάσει μεγάλες διαφοροποιήσεις στα αποτελέσματα της 

προσαρμογής συγκριτικά με το να επιλεγόταν το αναλυτικό μοντέλο χωρίς τα 

δευτερογενή φαινόμενα (“key”=1). Στα γραφήματα 3.12 και 3.13 παρακάτω, φαίνονται 

οι τιμές της πυκνότητας και του συντελεστή εξασθένισης της διεγείρουσας δέσμης 

συναρτήσει του βάθους, για ένα μείγμα πυριτίου και εμφυτευμένου σιδήρου, βάσει των 

συγκεντρώσεων που δίνουν οι εξ (3.16) και (3.17). Για τις ανάγκες των γραφημάτων, 

η δόση του εμφυτευμένου σιδήρου έχει θεωρηθεί ενδεικτικά ίση με 5 ∗ 1015  
𝑎𝑡

𝑐𝑚2 και 

τα χαρακτηριστικά της Γκαουσιανής κατανομής βάθους: c=75nm, w=25 nm. Από την 

εικόνα είναι φανερό ότι η πυκνότητα για δόσεις σε αυτή την τάξη μεγέθους πραγματικά 

δεν επηρεάζεται περισσότερο από 3-4%, ενώ η εξασθένιση είναι λίγο πιο αισθητά 

αυξημένη κοντά στο κέντρο της κατανομής, δίχως όμως να αποτυπώνεται κάποια 

ουσιώδης διαφορά στον υπολογισμό του λόγου εντάσεων των χαρακτηριστικών 

ακτίνων Χ εμφυτεύματος και υποστρώματος. Ωστόσο, σε περιπτώσεις που 

εμφυτευτούν δόσεις ύψους 1017  
𝑎𝑡

𝑐𝑚2, η διόρθωση δεν θα είναι αμελητέα, οπότε η 

ύπαρξη του συγκεκριμένου φορμαλισμού θα είναι καθοριστική, για το σωστό 

υπολογισμό τέτοιων συνεισφορών. 
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Εικόνα 3.12: Πυκνότητα υποστρώματος πυριτίου με εμφυτευμένα ιόντα σιδήρου  που 

κατανέμονται με Γκαουσιανό προφίλ εμφύτευσης (c=75nm, w=25 nm) 
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Εικόνα 3.13: Συντελεστής εξασθένισης διεγείρουσας φωτονικής δέσμης (𝛦𝜊 = 8 𝑘𝑒𝑉) σε 

υπόστρωμα πυριτίου με εμφυτευμένα ιόντα σιδήρου  που κατανέμονται με Γκαουσιανό 

προφίλ εμφύτευσης (c=75nm, w=25 nm) 
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3.3.4 Εκτύπωση αποτελεσμάτων 

Στην περίπτωση της χρήσης του κώδικα για προσαρμογή των πειραματικών 

δεδομένων από κάποια από τα διαθέσιμα μαθηματικά μοντέλα, τυπώνεται στην 

κονσόλα το αποτέλεσμα της ελαχιστοποίησης μαζί με το αντίστοιχο σφάλμα, όπως 

αυτό προσδιορίζεται από τη ρουτίνα προσαρμογής. Πιο συγκεκριμένα η ρουτίνα 

υπολογίζει τον covariance matrix ο οποίος με απλά μαθηματικά ανάγεται σε πίνακα 

συσχέτισης μεταξύ των ελεύθερων παραμέτρων. Ακριβώς όπως και στο input του 

κώδικα ,η παράμετρος που αφορά συνολική εμφυτευμένη δόση, είναι εκφρασμένη σε 

1015 𝑎𝑡/𝑐𝑚2, ενώ οι παράμετροι που αφορούν κεντροειδές και τυπική απόκλιση της 

κατανομής είναι εκφρασμένες σε Angstrom. Στην εικόνα 3.14 παρακάτω 

παρουσιάζεται ενδεικτικά το τύπωμα του κώδικα για μια προσαρμογή τριών 

παραμέτρων στο ξένο του δείγματος 7. Για λόγους εποπτείας ο κώδικας τυπώνει και 

ένα γράφημα στο οποίο φαίνονται τα πειραματικά δεδομένα των λόγων των γεγονότων 

εμφυτεύματος προς μήτρα συναρτήσει της γωνίας πρόσπτωσης θ της δέσμης, μαζί με 

το αντίστοιχο στατιστικό σφάλμα τους και την θεωρητική καμπύλη που προκύπτει από 

τις ελαχιστοποιημένες τιμές των παραμέτρων. 

 

Εικόνα 3.14: Ενδεικτικό αποτέλεσμα προσαρμογής του κώδικα 

 

3.5 Ανάλυση δεδομένων ToF-ERDA 

Η ανάλυση δεδομένων από το πείραμα ToF-ERDA πραγματοποιήθηκε με τη 

βοήθεια του λογισμικού Potku[26] για τα δείγματα με δόσεις εμφύτευσης της τάξης 

του 1015 at/cm2 και άνω. Ωστόσο, ακριβείς λεπτομέρειες της συγκεκριμένης ανάλυσης 

δεν θα παρουσιαστούν στην παρούσα εργασία. 
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Κεφάλαιο 4: Θεωρητικοί υπολογισμοί και Αποτελέσματα  

4.1 Θεωρητικές προσομοιώσεις με το πρόγραμμα SRIM 2008 

Για μια πρώτη εκτίμηση της μορφής των κατανομών των εμφυτευμάτων στα διάφορα 

δείγματα έγινε χρήση του προγράμματος SRIM 2008 [13]. Παρακάτω στα σχήματα 

4.1-4.3 φαίνονται τα προφίλ που προβλέπονται για τους συνδυασμούς ενεργειών 

εμφύτευσης που επιλέχθηκαν. 

 

Εικόνα 4.1: Προσομοίωση SRIM 2008 για δείγματα 1-3 

 

 

Εικόνα 4.2: Προσομοίωση SRIM 2008 για δείγματα 4-6 
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Εικόνα 4.3: Προσομοίωση SRIM 2008 για δείγματα 7-9 

4.2  Θεωρητικές προσομοιώσεις με τον κώδικα εξαγωγής προφίλ 

βάθους  

Όπως αναφέρθηκε στο προηγούμενο κεφάλαιο, το λογισμικό που αναπτύχθηκε δίνει 

τη δυνατότητα στο χρήστη (μέσω της παραμέτρου mode), πέραν από την προσαρμογή 

του θεωρητικού μοντέλου στα πειραματικά δεδομένα, να παράξει απλώς μια 

θεωρητική καμπύλη του λόγου των εντάσεων εμφύτευμα/μήτρα για την αρχική τιμή 

των παραμέτρων (n, c, w) που δίνονται στο input. Η λειτουργία αυτή καθιστά δυνατή 

την παραγωγή θεωρητικών καμπυλών που αντιστοιχούν σε κατανομές με διαφορετικά 

χαρακτηριστικά εμφύτευσης και τη σύγκριση τους. Ο σκοπός αυτής της διερεύνησης 

είναι να γίνει κατανοητή η ποιοτική σύνδεση της κάθε παραμέτρου της εμφύτευσης με 

τα χαρακτηριστικά του λόγου των εντάσεων εμφύτευμα/μήτρα, που παρατηρούνται. 

Τα συμπεράσματα από αυτή την πρώτη θεωρητική μελέτη θα αξιολογηθούν με φυσικά 

επιχειρήματα, προκειμένου να επικυρωθεί η ορθότητά τους. 

Θα ακολουθήσουν ορισμένα παραδείγματα, στα οποία θα οποία θα παραχθούν 

ενδεικτικές  καμπύλες για περιπτώσεις κατανομών εμφύτευσης ιοντων ξένου μέσα σε 

πυρίτιο. Η επιλογή του στοιχείου αυτού γίνεται επειδή είναι ένα από τα δύο 

εμφυτεύματα στους στόχους που κατασκευάστηκαν και ακτινοβολήθηκαν, με 

παρόμοια ποιοτικά αποτελέσματα και στην περίπτωση μελέτης σιδήρου.  

Αρχικά παρήχθησαν καμπύλες για 3 κατανομές με ακριβώς το ίδιο κεντροειδές στα 

1000 Å και τυπική απόκλιση 200 Å  (σχήμα 4.4), αλλά με διαφορετική τάξη μεγέθους 

στη συνολική δόση εμφύτευσης τους. Από άποψη μαθηματικού φορμαλισμού, η δόση 

είναι ανάλογη με τον παράγοντα κλίμακας Α, που εισήχθη στην περιγραφή στης 

κατανομής, ο οποίος με τη σειρά του είναι ανάλογος με την ένταση της μετρούμενης 

χαρακτηριστικής ακτίνας Χ, όπως φαίνεται από τον φορμαλισμό που αναπτύχθηκε. 

Από φυσική άποψη είναι προφανές ότι η παρουσία περισσοτέρων ατόμων του 

εμφυτεύματος στο δείγμα, κατά έναν παράγοντα Χ=2, 10, 100 κτλ, θα πρέπει να 

ισοδυναμεί (στις περιπτώσεις που η παρουσία του εμφυτεύματος δεν επηρεάζει 

δραματικά τις φυσικές ιδιότητες της μήτρας) με αύξηση της έντασης που καταμετράται 

κατά τον ίδιο (κατά μέσο όρο) παράγοντα. 
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Εικόνα 4.4: Θεωρητικές καμπύλες με διαφορετική συνολική δόση εμφύτευσης και ίδια 

χαρακτηριστικά κατανομής βάθους 

Πράγματι, στην εικόνα 4.4 παραπάνω, οι θεωρητικές καμπύλες που παρήχθησαν 

είναι ποιοτικά πανομοιότυπες, με μοναδική διαφορά την τάξη μεγέθους τους, η οποία 

φαίνεται και σχηματικά ότι αντικατοπτρίζει πλήρως τη διαφορά στη δόση εμφύτευσης. 

Για παράδειγμα είναι εμφανές, ότι η μπλε καμπύλη που αντιστοιχεί σε δόση: 

1014𝑎𝑡/𝑐𝑚2 αφορά έναν λόγο εντάσεων ο οποίος είναι μια τάξη μεγέθους μικρότερος 

από τον αντίστοιχο λόγο στην κόκκινη καμπύλη, που αντιστοιχεί σε δόση εμφύτευσης: 

1015𝑎𝑡/𝑐𝑚2. 

Πέραν από την συνολική εμφυτευμένη δόση ενός στοιχείου στη μήτρα, εξίσου 

σημαντικό ρόλο στην τάξη μεγέθους του λόγου των εντάσεων σε μια θεωρητική 

καμπύλη, έχουν και οι τιμές που θα χρησιμοποιηθούν για την ενεργό διατομή 

παραγωγής χαρακτηριστικών ακτινών X, αλλά και η απόδοση του ανιχνευτικού 

συστήματος. Η εξάρτηση αυτή είναι εμφανής και μαθηματικά σε όλες τις σχέσεις του 

φορμαλισμού, όπου τα μεγέθη αυτά παρουσιάζουν άμεση αναλογία με τον λόγο 

εντάσεων. Για λόγους πληρότητας, πραγματοποιήθηκε ένας επιπλέον έλεγχος αυτής 

της θεώρησης, όπου έχοντας μια αρχική δεδομένη καμπύλη, προχωρήσαμε σε 

χειροκίνητο υποδιπλασιασμό της ενεργού διατομής και ταυτόχρονο διπλασιασμό της 

εμφυτευμένης δόσης, για να επιβεβαιώσουμε ότι θα προκύψει πανομοιότυπη καμπύλη 

με την αρχική, όπως και συνέβη. Αντίστοιχος έλεγχος πραγματοποιήθηκε και για το 

ρόλο της απόδοσης του ανιχνευτή στη διαδικασία της εξαγωγής προφίλ βάθους. 

Συγκεκριμένα δοκιμάστηκε μια αλλαγή στην συνάρτηση που χρησιμοποιεί ο κώδικας 

για τον υπολογισμό της θεωρητικής απόδοσης του ανιχνευτικού συστήματος, ώστε να 

θεωρείται μια επιπλέον εξασθένιση των εισερχόμενων ακτινών Χ μέσα από ένα νοητό 

παράθυρο βυριλίου. Το αποτέλεσμα που έδωσε η προσαρμογή ήταν, όπως αναμένεται 

και θεωρητικά, μια διαφορετική συνολική δόση εμφύτευσης και ελάχιστες διαφορές 

(<0.5%) στα χαρακτηριστικά της  κατανομής. 
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Εικόνα 4.5: Θεωρητικές καμπύλες κατανομών του λόγου εντάσεων χαρακτηριστικών 

ακτίνων Χ εμφυτεύματος και υποστρώματος για κατανομές βάθους με διαφορετική θέση 

κεντροειδούς της κατανομής του εμφυτευμένου ιόντος και παρόμοια τυπική απόκλιση 

Στη συνέχεια, παρήχθησαν τρεις επιπλέον θεωρητικές καμπύλες (σχήμα 4.5) για 

κατανομές με συνολική δόση εμφύτευσης ίση με 5 ∗ 1015𝑎𝑡/𝑐𝑚2, τυπική απόκλιση 

ίση με 200Å και κεντροειδή ίσα με 500 Å, 1000 Å και 1500Å αντίστοιχα. Από το 

παραπάνω σχήμα είναι εμφανές ότι όσο υψηλότερη είναι η τιμή του κεντροειδούς της 

κατανομής, δηλαδή όσο βαθύτερα στο δείγμα έχει εναποτεθεί η εμφυτευμένη μάζα, 

τόσο μικρότερη είναι η χαρακτηριστικη ένταση του εμφυτεύματος (και συνακόλουθα 

ο λόγος εντάσεων) που καταγράφεται. Η αιτία γι’ αυτό βρίσκεται στην εξασθένιση της 

διεγείρουσας δέσμης που στην περίπτωση εμφυτεύματος σε μεγάλο βάθος θα το 

προσεγγίσει με περισσότερο εξασθενημένη ένταση για να προκαλέσει ιονισμό στα 

εμφυτευμένα άτομα. Το αποτέλεσμα αυτό είναι πολύ πιο εμφανές στις μικρότερες 

γωνίες (ως 3-4 φορές την κρίσιμη γωνία), όπου η δέσμη εξασθενεί περισσότερο με το 

βάθος εξαιτίας της εντόνως πλάγιας διαδρομής που διαγράφει εντός του υλικού, 

συγκριτικά με την περίπτωση γωνίας πρόσπτωσης 10-15 μοιρών, όπου εκεί η ένταση 

της διεγείρουσας δέσμης μπορεί να μην παρουσιάσει σημαντική εξασθένιση σε βάθος 

100 ή 200 nm. Με άλλα λόγια, η ευαισθησία είναι πολύ εντονότερη για μικρότερες 

γωνίες κοντά στην κρίσιμη γωνία ολικής ανάκλασης. Τέλος παρήχθησαν και πέντε 

καμπύλες (σχήμα 4.6) με συνολική δόση εμφυτευμένων ιόντων ίση με 5 ∗

 1015𝑎𝑡/𝑐𝑚2, κεντροειδές ίσο με 1000Å και τυπικές αποκλείσεις ίσες με 50Å, 100Å, 

200Å, 300Å και 400Å αντίστοιχα. Παρατηρείται ότι ακόμα και μεταβολές της τάξης του 

50% στην τυπική απόκλιση δεν προκαλούν ουσιώδεις μεταβολές στην κατανομή του 

λόγου έντασης στην γωνιακή περιοχή πάνω από την κρίσιμη γωνία. Η έλλειψη 

ευαισθησίας στη συγκεκριμένη παράμετρο υποδείχθηκε και από τα υψηλά σφάλματα 

που αναφέρθηκαν για τη συγκεκριμένη παράμετρο από την προηγούμενη μελέτη [8]. 
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Εικόνα 4.6: Θεωρητικές καμπύλες κατανομών του λόγου εντάσεων χαρακτηριστικών 

ακτίνων Χ εμφυτεύματος και υποστρώματος για κατανομές βάθους με ίδιο κεντροειδές αλλά 

διαφορετική τυπική απόκλιση  

Η εκτέλεση του κώδικα που επέτρεψε την παραγωγή των παραπάνω θεωρητικών 

καμπυλών στην πραγματικότητα προσέφερε και ένα ακόμα πολύ βασικό πλεονέκτημα 

για την ανάλυση. Οι παράμετροι που δίνονται ως Input οδηγούν μέσω της λειτουργίας 

αυτής σε μια καμπύλή που μπορεί να συγκριθεί και οπτικά σε ένα γράφημα με τα 

πειραματικά δεδομένα. Με άλλα λόγια, μεταβάλλοντας απλώς τις αρχικές 

παραμέτρους και έχοντας ως κριτήριο μόνο την οπτική συμφωνία των θεωρητικών και 

πειραματικών καμπυλών είναι δυνατό να προσδιοριστεί ένα καλό σημείο 

αρχικοποίησης των παραμέτρων προσαρμογής.  

 

4.3 Αποτελέσματα εξαγωγής προφίλ βάθους και σύγκριση με την 

τεχνική ToF-ERDA 

Στα πρώτα στάδια της ανάπτυξης του κώδικα, το πρώτο και πολύ βασικό βήμα 

επικύρωσης ήταν η αναπαραγωγή των πειραματικών αποτελεσμάτων από αντίστοιχη 

προηγούμενη πειραματική μελέτη. Συγκεκριμένα, αξιοποιήθηκαν δεδομένα GIXRF 

από την ακτινοβόληση δειγμάτων πυριτίου εμφυτευμένα με Ar, υπο γωνίες 

μεγαλύτερες των 2 μοιρών. Με την χρήση του κώδικα έγινε προσαρμογή του βασικού 

μοντέλου, που βασίζεται στην εξ. 3.10b, στα δεδομένα για την εξαγωγή προφίλ βάθους 

και επιβεβαιώθηκε καλή πειραματική συμφωνία με προηγούμενη μελέτη, που 

βασιζόταν στον ίδιο φορμαλισμό [8]. 
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Ο παραπάνω φορμαλισμός, που αφορά γωνιακές περιοχές αρκετά μεγαλύτερες από 

την κρίσιμη γωνία, δυστυχώς δεν κατάφερε να παράξει αποτελέσματα, εντός φυσικά 

αποδεκτών περιοχών για τις τιμές των παραμέτρων, για την περίπτωση των δειγμάτων 

με τα εμφυτεύματα ιόντων σιδήρου και ξένου. Συνεπώς η εξαγωγή προφίλ βάθους σε 

αυτά έπρεπε να βασιστεί στη χρήση του πλήρους γωνιακού εύρους των δεδομένων της 

έντασης της χαρακτηριστικής ακτινοβολίας, με τη χρήση του φορμαλισμού που 

αναπτύχθηκε στο προηγούμενο κεφάλαιο. Επιπλέον, για την εξαγωγή πληροφορίας 

βάθους για τα εμφυτεύματα στα διάφορα δείγματα δεν ακολουθήθηκε ακριβώς η ίδια 

διαδικασία. 

Αρχικά, όσον αφορά τη διαδικασία προσαρμογής, το κεντροειδές και η τυπική 

απόκλιση του προφίλ εμφύτευσης είναι παράμετροι που πάντα εξάγονταν, σε αντίθεση 

με την παράμετρο της συνολικής δόσης, η οποία σε ορισμένες περιπτώσεις αποτελούσε 

ελεύθερη παράμετρος για να προσαρμοστεί μαζί με τις δύο προηγούμενες, ενώ σε 

άλλες περιπτώσεις κλειδωνόταν ως παράμετρος και η προσαρμογή αφορούσε μόνο τις 

άλλες. Η επιλογή της προσαρμογής ή όχι της δόσης εξετάστηκε ξεχωριστά ανά δείγμα,  

με τις δύο αυτές επιλογές να έχουν εξίσου τη δυνατότητα να οδηγήσουν σε επιτυχή 

προσαρμογή. Ένα χαρακτηριστικό παράδειγμα επιτυχούς προσαρμογής αφορά το 

προφίλ του εμφυτευμένου Xe στο δείγμα 2, όπου παρατηρείται  (σχήμα 4.7) καλή 

συμφωνία της θεωρητικής καμπύλης με τα πειραματικά δεδομένα. Στο σχήμα 

παρουσιάζεται για λόγους ευκρίνειας μόνο η περιοχή μέχρι την 1 μοίρα, ωστόσο η 

προσαρμογή αφορούσε το πλήρες εύρος μέχρι και γωνία 15 μοιρών. 
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Εικόνα 4.7: Αποτέλεσμα επιτυχούς προσαρμογής του λόγου εντάσεων Xe προς Si για το 

δείγμα 2 
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Εικόνα 4.8: Αποτέλεσμα ανεπιτυχούς προσαρμογής του λόγου εντάσεων Xe προς Si για το 

δείγμα 1 

 

Ωστόσο, κατά την ανάλυση παρουσιάστηκαν και περιπτώσεις, όπως το προφίλ Xe 

στο δείγμα 1, όπου η θεωρητική γραμμή που προέβλεπε το μοντέλο δεν ήταν δυνατό 

να προσαρμοστεί επιτυχώς στα πειραματικά δεδομένα (σχήμα 4.8). Πιο συγκεκριμένα, 

παρατηρήθηκε ότι στην γωνιακή περιοχή κοντά στην κρίσιμη γωνία, όπου ο λόγος 

παρουσιάζει απότομες μεταβολές, τα πειραματικά δεδομένα και το θεωρητικό μοντέλο 

δεν συμφωνούσαν, με το θεωρητικό μοντέλο να προβλέπει εν γένει σημαντικά πιο 

απότομες μεταβολές του λόγου συναρτήσει της γωνίας από ότι μετρήθηκε 

πειραματικά. Όπως φαίνεται στο σχήμα 4.8, το αποτέλεσμα αυτής της ασυμφωνίας 

οδηγεί τον κώδικα κατά τη διαδικασία προσαρμογής να παράγει μια καμπύλη με 

φανερά υπερτιμημένο μέγιστο, ώστε να επιτύχει την καλύτερη δυνατή μαθηματική 

συμφωνία στο κομμάτι της κλίσης. Όμως, βάσει της θεωρητικής ανάλυσης του 

προηγούμενου υποκεφαλαίου, είναι γνωστό ότι το ύψος του μεγίστου στο λόγο 

εντάσεων είναι άρρηκτα συνδεδεμένο με το κεντροείδες της κατανομής, επομένως η 

προσαρμογή με το υπερτιμημένο μέγιστο εκτιμάται ότι δεν προσφέρει αξιόπιστη  

πληροφορία βάθους. 
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Εικόνα 4.9: Εξαγωγή πληροφορίας βάθους μέσω χειροκίνητης μεταβολής 

παραμέτρων για την κατανομή του Xe στο δείγμα 1 

Για περιπτώσεις όπως του σχήματος 4.8, που η προσαρμογή του θεωρητικού 

μοντέλου δεν μπορεί να επιτύχει αναπαραγωγή του μέγιστου ύψους της πειρματικής 

κατανομής του λόγου εντάσεων, χρειάστηκε να υιοθετηθεί μια διαφορετική 

προσέγγιση για την εκτίμηση των χαρακτηριστικών της κατανομής βάθους των 

εμφυτευμένων ιόντων Μέσω μεταβολών των αρχικών παραμέτρων με χειροκίνητο 

τρόπο παράγεται ένας αριθμός θεωρητικών καμπυλών (πχ σχήμα 4.9) που αναπαράγει 

σωστά τα βασικά τμήματα της πειραματικής καμπύλης του λόγου εντάσεων, όπως η 

θέση και το ύψος του μεγίστου και η συμπεριφορά στις μεγάλες γωνίες. Πιο 

συγκεκριμένα, πρώτα μεταβάλλεται η δόση ώστε να υπάρξει καλή συμφωνία 

θεωρητικής καμπύλης και πειραματικών δεδομένων στην γωνιακή περιοχή άνω των 10 

μοιρών, όπου η μορφή της κατανομής δεν επηρεάζει σημαντικά το λόγο εντάσεων. Στη 

συνέχεια, μεταβάλλεται το κεντροειδές και η τυπική απόκλιση της κατανομής με σκοπό 

την προσαρμογή του μεγίστου του λόγου των εντάσεων. Εδώ αξίζει να αναφερθεί ότι 

οι τιμές των παραμέτρων c και w, που παράγουν την θεωρητική καμπύλη στο σχήμα 

4.8 διαφέρουν ποσοστιαία από τις αντίστοιχες παραμέτρους που παράγουν θεωρητικές 

καμπύλες όπως αυτή του σχήματος 4.9 ως και 30%. Από την πραγματοποίηση 

διαφόρων τέτοιων δοκιμών γίνεται μια εκτίμηση των τιμών του κεντροειδούς και της 

τυπικής απόκλισης της κατανομής βάθους και ορίζεται μια ζώνη εμπιστοσύνης που 

κινούνται οι τιμές αυτές. Προφανώς η πληροφορία βάθους με τη μέθοδο αυτή είναι 

λιγότερο αξιόπιστη από μια προσαρμογή ελαχίστων τετραγώνων.  

Σε αυτό το σημείο πρέπει να αναφερθεί ότι οι ασυμφωνίες στο αποτέλεσμα της 

προσαρμογής υποδεικνύουν την ανάγκη για περαιτέρω μελέτη του θεωρητικού 

μοντέλου και να εξακριβωθεί αν υπάρχει άλλη κατασκευαστική ή πειραματική 

παράμετρος που επηρεάζει την διεύρυνση της αρχικής κατανομής του λόγου εντάσεων 

γύρω από το μέγιστο  

Με όλες τις παραπάνω μεθόδους (προσαρμογής ή χειροκίνητης εκτίμησης) 

πραγματοποιήθηκε ανάλυση των κατανομών εμφύτευσης σιδήρου και ξένου στα 
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δείγματα που υπήρχαν διαθέσιμα δεδομένα και τα αποτελέσματα συγκρίθηκαν με τα 

αποτελέσματα από την ανάλυση ToF-ERDΑ, η οποία δεν ήταν δυνατό να εφαρμοστεί 

στα δείγματα με μικρές δόσεις εμφύτευσης (~1014𝑎𝑡/𝑐𝑚2), όπως το δείγμα 3. Στις 

κατανομές που προβλέπει η τεχνική ToF-ERDΑ  παρατηρούνται ασσυμετρίες, οι 

οποίες είναι εντονότερες στα προφίλ σιδήρου, με ένα χαρακτηριστικό παράδειγμα τις 

TOF-ERDA κατανομές εμφυτευμάτων του δείγματος 7 που φαίνεται την εικόνα 4.10. 

Για να είναι δυνατή η σύγκριση των δυο τεχνικών, σε κάθε προφίλ ToF-ERDΑ  έγινε 

μια εκτίμηση της θέσης του κεντροειδούς και μιας τυπικής απόκλισης, τόσο με τις 

δυνατότητες για προσαρμογή που προσφέρει το πρόγραμμα origin Pro, όσο και με μια 

υποκειμενική εκτίμησή τους βάσει του FWHM της κατανομής. Στις πιο ασύμμετρες 

κατανομές σιδήρου η εκτίμηση της τυπικής απόκλισης για τις ανάγκες αυστηρής 

σύγκρισης των τεχνικών είναι δυσκολότερη και ενδεχομένως λιγότερο 

αντιπροσωπευτική, ενώ δυστυχώς η ανάλυση ToF-ERDΑ δεν μπόρεσε να δώσει 

ακριβή πληροφορία για την συνολική εμφυτευμένη δόση, συνεπώς δεν θα γίνει κάποια 

σύγκριση αποτελεσμάτων σε σχέση με την παράμετρο αυτή. 
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Εικόνα 4.10: Προφίλ βάθους εμφυτευμάτων μέσω ανάλυσης ToF-ERDA για το δείγμα 7 

Στην περίπτωση του προφίλ εμφύτευσης με Xe, παρατηρήθηκε συμφωνία μεταξύ 

των δύο μεθόδων για τα περισσότερα δείγματα, με εξαίρεση το δείγμα 8 που υπάρχει 

μια πιο έντονη ασυμφωνία της τάξης του 25%, ενώ για το δείγμα 3 που δεν υπάρχει 

πληροφορία από την τεχνική ToF-ERDΑ. Ταυτόχρονα οι παρακάτω τιμές που 

λαμβάνονται και από τις δύο τεχνικές βρίσκονται εντός 20% από την εκτίμηση που 

έγινε για τα προφίλ με τον κώδικα SRIM 2008. Στον πίνακα 4.1 που ακολουθεί 

παρουσιάζονται τα αποτελέσματα για το κεντροειδές και την τυπική απόκλιση από τα 

προφίλ. Με τα δείγματα 5 και 7 να έχουν προκύψει από την διαδικασία 

ελαχιστοποίησης, ενώ για τα υπόλοιπα να έχει γίνει μια πιο χειροκίνητη εκτίμηση. 
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Δείγμα ToF-ERDA GIXRF 

c(nm) w(nm) c(nm) w(nm) 

1 45 ± 5 20 ± 5 45 ± 4 16 ± 7 

2 35 ± 5 13 ± 3 42 ± 5 16 ± 4 

3 Μη ανιχν. Μη ανιχν. 67 ± 3 15 ± 5 

4 85 ± 5 40 ± 5 93 ± 2 20 ± 10 

5 84 ± 5 32 ± 2 92 ± 2 34 ± 5 

7 149 ± 2 58 ± 2 145 ± 5 47 ± 10 

8 133 ± 5 48 ± 5 170 ± 5 66 ± 5 
Πίνακας 4.1: Αποτελέσματα εξαγωγής πληροφορίας βάθους για τις κατανομές Xe 

Η μελέτη των προφίλ σιδήρου στα δείγματα δυστυχώς δεν ήταν το ίδιο επιτυχής με 

την περίπτωση του ξένου, καθώς σε όλες τις περιπτώσεις ήταν δυνατή μόνο η εκτίμηση 

των χαρακτηριστικών του προφίλ με χειροκίνητη μεταβολή των παραμέτρων. Στα 

πειραματικά δεδομένα GIXRF του σιδήρου στο δείγμα 3 δυστυχώς παρατηρήθηκαν 

έντονα ίχνη επιμόλυνσης με αποτέλεσμα να μην είναι δυνατή κάποια εκτίμηση. Στον 

πίνακα 4.2 παρακάτω παρουσιάζονται οι εκτιμήσεις για το κεντροειδές και την τυπική 

απόκλιση στα προφίλ σιδήρου, με πολύ ιδιαίτερη περίπτωση του δείγματος 1 που οι 

μετρήσεις TOF-ERDA υποδεικνύουν την ύπαρξη μια επιπλέον μικρότερης κορυφής 

στο προφίλ εμφύτευσης, κάτι που το παρόν μοντέλο που βασίζεται σε Γκαουσιανή 

κατανομή δεν μπορεί να αναπαράξει. 

Δείγμα ToF-ERDA GIXRF 

c(nm) w(nm) c(nm) w(nm) 

1 70+90 ± 5 15 ± 3 40 ± 3 20 ± 8 

2 65 ± 5 19 ± 3 46 ± 4 18 ± 5 

3 Μη ανιχν. Μη ανιχν. - - 

4 70 ± 5 26 ± 5 36 ± 3 10 ± 5 

5 80 ± 7 27 ± 5 62 ± 2 23 ± 3 

7 120 ± 5 34,47 75 ± 3 26 ± 9 

8 115 ± 5 50 ± 5 85 ± 4 35 ± 15 
Πίνακας 4.2: Αποτελέσματα εξαγωγής πληροφορίας βάθους για τις κατανομές Fe 

Τέλος παρουσιάζονται στον πίνακα 4.3 παρακάτω οι τιμές για τη συνολική 

εμφυτευμένη δόση, που αναμενόταν να επιτευχθούν με τη διαδικασία της εμφύτευσης, 

αλλά και οι αντίστοιχες δόσεις όπως εν τέλει προκύπτουν από τους πειραματικούς 

λόγους Fe/Si και Xe/Si, μέσω του παρόντος μοντέλου. Για την περίπτωση του σιδήρου 

οι δόσεις που προκύπτουν απο την παρούσα μεθοδολογία φαίνονται κοντά στις 

αναμενόμενες, ωστόσο στην περίπτωση του Xe υπάρχουν διαφορές, οι οποίες 

αποδίδονται στην διαδικασία εμφύτευσης. Από την παρούσα μεθοδολογία όπου η δόση 

εκτιμήθηκε βάσει των υψηλών γωνιών, το σφάλμα που εισήχθη από την χειροκίνητη 

παραγωγή καμπυλών, θεωρείται ότι δεν ξεπερνά το 5-6%. Επιπλέον δεν υπάρχει η 

δυνατότητα εξαγωγής δόσης μεσώ της τεχνικής ToF-ERDA, συνεπώς δεν 

παρουσιάζεται κάποια σύγκριση των δύο τεχνικών σε αυτόν τον τομέα. 
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Δείγμα 𝑿𝒆𝟓𝟒
𝟏𝟑𝟏  𝑭𝒆𝟐𝟔

𝒏𝒂𝒕  

Αναμενόμενη 

δόση 

(1015 at/cm2)   

Υπολογιζόμενη 

δόση 

(1015 at/cm2)   

Αναμενόμενη 

δόση 

(1015 at/cm2)   

Υπολογιζόμενη 

δόση 

(1015 at/cm2)   

1 10 11.5 10 9.1 

2 1 0.57 1 0.82 

3 0.1 0.16 0.1 0.092 

4 10 20 5 4.3 

5 1 1.1 1 0.88 

7 10 18 5 4.2 

8 1 1.28 1 0.87 
Πίνακας 4.3: Αποτελέσματα εξαγωγής συνολικής εμφυτευμένης δόσης για Fe και Χe και 

σύγκριση με τις αναμενόμενες τιμές (θεωρείται σφάλμα ~5% στις πειραματικές τιμές) 
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Κεφάλαιο 5: Συμπεράσματα και Προοπτικές  

5.1 Συμπεράσματα 

Στην παρούσα εργασία, μελετήθηκε η δυνατότητα εξαγωγής πληροφορίας βάθους 

από δείγματα στα οποία έχει γίνει εμφύτευση ξένων ατόμων σε υπόστρωμα πυριτίου, 

με τη χρήση πληροφορίας φασματομετρίας φθορισμού ακτίνων Χ παράλληλης δέσμης 

(Grazing Incidence XRF, GIXRF). Στα πλαίσια της μελέτης, αναπτύχθηκε βελτιωμένο 

μαθηματικό μοντέλο που συνδέει τα χαρακτηριστικά της εμφυτευμένης κατανομής με 

την πειραματικά μετρούμενη ένταση των χαρακτηριστικών ακτίνων Χ του 

εμφυτευμένου ιόντος και υποστρώματος σε ευρύ   γωνιακό εύρος και επιβεβαιώθηκε η 

ορθή φυσική συμπεριφορά του μέσω διαφόρων υπολογιστικών δοκιμών. 

Διαπιστώθηκε επίσης η δυνατότητα μελέτης δόσεων της τάξης των 1014 at/cm2, οι 

οποίες δεν είναι δυνατό να μελετηθούν, για στοιχεία μεσαίου και μεγάλου ατομικού 

αριθμού, με τη χρήση πυρηνικών τεχνικών ανάλυσης, παρά μόνο με ενδεχομένως 

καταστροφικές αναλυτικές μεθόδους. Τέλος, από την παρούσα μελέτη δεν 

προσδιορίσθηκε κάποιο ελάχιστο όριο ανίχνευσης, οι καθαρά θεωρητικοί υπολογισμοί 

δεν απαγορεύουν εφαρμογή του παρόντος μοντέλου και σε δόσεις χαμηλότερες από 

1014 at/cm2 , ωστόσο δίχως την ύπαρξη αντίστοιχων πειραματικών δεδομένών, δεν είναι 

δυνατό να εξαχθεί κάποιο τελικό συμπέρασμα. 

Βασικό αποτέλεσμα της παρούσας εργασίας ήταν και η ανάπτυξη ενός 

υπολογιστικού λογισμικού εφαρμογής του μαθηματικού μοντέλου, το οποίο ελέγχθηκε 

εκτενώς με την αναπαραγωγή αποτελεσμάτων από προηγούμενη πειραματική μελέτη. 

Η ύπαρξη ενός κώδικα εξειδικευμένου στη συγκεκριμένη ανάλυση, προσφέρει 

αυτοματοποίηση στις αναλύσεις τέτοιας μορφής και ανοίγει το δρόμο για περεταίρω 

επέκταση, επάνω στις ήδη υπάρχουσες ρουτίνες, για την αντιμετώπιση ενδεχομένως 

πιο σύνθετων ρεαλιστικών προβλημάτων. 

Μέσω της χρήσης πειραματικών δεδομένων GIXRF, πραγματοποιήθηκε εξαγωγή 

πληροφορίας βάθους, η οποία συγκρίθηκε αφενός μεν με θεωρητικές προσομοιώσεις 

μέσω του λογισμικού SRIM 2008, αφετέρου δε με αντίστοιχες πειραματικές τιμές της 

κατανομής βάθους που προέκυψαν με τη χρήση της πυρηνικής αναλυτικής τεχνικής 

ERDA. Για την περίπτωση των εμφυτευμάτων Xe, επιβεβαιώθηκε στα περισσότερα 

δείγματα καλή συμφωνία, εντός 10%, μεταξύ των δύο τεχνικών GIXRF και TOF-

ERDA, ενώ αντίθετα κατά τη μελέτη των εμφυτευμάτων Fe οι παρατηρούμενες 

αποκλίσεις έφταναν και ως 30-40%, ανάλογα το δείγμα. Στις περιπτώσεις ασυμφωνίας 

παρατηρήθηκε μια συστηματικότητα, με το GIXRF να προβλέπει πιο επιφανειακά 

προφίλ βάθους συγκριτικά με αυτά που προέκυψαν από την τεχνική ERDA. 

5.2 Προοπτικές 

Η δυνατότητα εξαγωγής προφίλ βάθους με τη χρήση τεχνικών φθορισμού ακτινών 

Χ παράλληλης δέσμης έχει επιβεβαιωθεί με την παρούσα μελέτη, ωστόσο οι 

ασυμφωνίες που προέκυψαν υποδεικνύουν την ανάγκη για περαιτέρω διερεύνηση. 

Είναι φανερό ότι ο έλεγχος της νέας αυτής τεχνικής σε επιπλέον δείγματα θα βοηθήσει 

στην καλύτερη κατανόηση του βάρους της επίδρασης της κάθε φυσικής ή πειραματικής 

παραμέτρου στη διαδικασία απόκτησης πληροφορίας προφίλ βάθους. Πιο ειδικά, θα 

μπορούσαν να εκτελεστούν, μελλοντικά, πειραματικοί έλεγχοι σε δείγματα με 
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διαφορετική μήτρα με εμφυτευμένα άτομα τόσο διαφορετικών στοιχείων, όσο και με 

εμφυτεύματα σιδήρου και ξένου, για υψηλότερες ενέργειες εμφύτευσης, που θα 

οδηγήσουν σε βαθύτερες κατανομές. 

Σε επόμενο στάδιο μελέτης, μία περαιτέρω επέκταση του παρόντος μαθηματικού 

μοντέλου, ώστε να ληφθούν υπόψιν οι μεταβολές των οπτικών χαρακτηριστικών του 

υποστρώματος λόγω της εμφύτευσης ιόντων, κρίνεται απαραίτητη, καθώς μπορεί να 

επηρεάζει τη διαδικασία απόκτησης πληροφορίας βάθους. Ενδεχομένως να υπάρξει 

ακόμα και η ανάγκη για τη χρήση κάποιας συμπληρωματικής πειραματικής 

πληροφορίας από μεθοδολογίες όπως η ανακλαστομετρία ακτίνων Χ. Τέλος, η 

βελτίωση του παρόντος υπολογιστικού κώδικα μέσω του αναλυτικού υπολογισμού της 

μεταβολής του ηλεκτρικού πεδίου με το βάθος (πάνω και κάτω από την επιφάνεια του 

υποστρώματος) κρίνεται επίσης αναγκαία στην κατεύθυνση χρήσης ενός 

ολοκληρωμένου θεωρητικού μοντέλου.  
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