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Elektron kat1 etkilesmelerine dayali, elektron mikroskopisi ve
spektroskopisi teknikleri materyallerin yilizey analizi i¢in yayginca kullanilir.
Elektron kati etkilesmelerinde yer alan cgesitli fiziksel siireglerin ayrintili bir
sekilde anlagilmasini saglayan elektron transport ¢aligsmalari, bu teknikler i¢in ¢ok
onemlidir. Bu fiziksel siiregler, esnek ve esnek olmayan sagilmalardir. Bu
calismada orta enerji bolgesinde elektronlarin gecis, yansima ve sogurulma
katsayilar1 metalik katilar icin Monte Carlo yontemi kullanilarak incelenmistir.
Ayrica gecen ve yanstyan elektronlarin enerji ve acisal dagilimlari da elde
edilmistir. Esnek sagilmalar, spin rolativistik diizeltmeli perdeli Rutherford
diferansiyel tesir kesiti ve NIST Elektron Esnek Sagilma Tesir Kesiti Veritabani
kullanilarak tanimlanmistir. Esnek olmayan sagilmalar, genellestirilmis osilator
siddetine dayali Liljequist modeli ve Gryzinski yari-ampirik ifadesiyle
incelenmistir. Bu sa¢ilma modeli 500 keV’e kadar gecerlidir. Elektron gegme-
yansima olasiliklar1 ve enerji-agisal dagilim hesaplari, deneysel sonuclarla
karsilagtirilarak  tartisgilmistir.  Genel olarak, simiilasyon sonuglart diger
simiilasyonlar ve deneysel sonugclar ile iyi bir uyum i¢indedir.

ANAHTAR KELIMELER: Monte Carlo yéntemi, elektron, tesir kesiti, esnek
sacilma, esnek olmayan sagilma, gegis olasiligi, enerji dagilimi, agisal dagilim.



ABSTRACT

INVESTIGATION OF ELECTRON PENETRATION IN SOLID
MATERIALS USING MONTE CARLO METHOD
MSC THESIS
ALI PEKER
BALIKESIR UNIVERSITY INSTITUTE OF SCIENCE

PHYSICS
(SUPERVISOR: PROF. DR. ASUMAN AYDIN)

BALIKESIR, JUNE 2014

The electron microscopic and spectroscopic techniques are widely used for
surface analysis of materials which these techniques relies on electron solid
interaction. The study of electron transport is very important to these techniques
for a detailed understanding of a variety of physical processes involved in the
electron solid interaction. These physical processes comprise elastic and inelastic
scatterings. In this thesis the transmission, reflection and absorption coefficients
of electrons in the medium energy region are investigated by using Monte Carlo
methods for metallic solids. Also the transmitted and reflected electron energy and
angular distributions are obtained. Elastic scatterings are described by using the
screened Rutherford differential cross section with a spin relativistic correction
and NIST Electron Elastic-Scattering Cross-Section Database. Inelastic
scatterings are treated on the basis of generalized oscillator strength Liljequist’s
model and Gryzinski’s semi-empirical expression. This scattering model is
accurate in the energy about 500 keV. The calculations of electron transmitted-
reflected probabilities and energy-angular distributions are discussed in
comparison experimental results. In general, the simulation results are in good
agreement with other simulations and experimental results.

KEYWORDS: Monte Carlo method, electron, cross section, elastic scattering,
inelastic  scattering, transmission probability, energy distribution, angular
distribution.
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1. GIRIS

Elektron kat1 etkilesme problemi deneysel olarak; elektron bombardimani
altinda, ortam ile elektron etkilesimine bagh fiziksel biiytklikler o6lgiilerek
incelenebilir. Bununla birlikte olduk¢a karmasik olan bu etkilesme siireci, deneysel
tekniklerin sinirli olmasi nedeniyle tam olarak bilinememektedir. Deneysel olarak
elde edilemeyen bilgileri elde etmek i¢cin Monte Carlo yontemi (simiilasyon) en
giiclii teorik yontemlerden biridir. Analitik yontemlerin karmasik etkilesme siirecine
uygulanmasinda yeterli sonuglar alinamadiginda, simiilasyon ideal bir tekniktir.
Simiilasyon ile elde edilen verilerin yorumlanmasi, etkilesmenin anlagilmasini saglar.
Dikkat edilmesi gereken nokta, simiilasyon temel yasalar1 ve etkilesim ilkelerini

kesfetmez, tam tersine onlara baglidir.

Elektron kati bir yiizeye carptiginda katiya niifuz ederek, klasik zikzak
yoriingeler seklinde yol alir. Hareket dogrultusunu degistiren elektron, sagilan
elektrondur. Elektron etkilesmeleri i¢in klasik ya da kuantum mekaniksel olarak,
elektronun belli bir alana sagilma olasiliklarin1 hesaplayan sagilma tesir kesitlerinden
faydalanilir. Simiilasyon tamamen bu sagilma siireclerinin dogru modellenmesine
baglidir. Modelleme ise elektronlarin ortam igerisinde etkilesmelerinin istatistiksel ve
dinamiksel yorumlariyla hazirlanan formiiller dogrultusunda olur. Sagilma
davranislarini tanimlayan formiillere gore, elektronun sacilma agilari, kinetik enerji

kayb1 vs. gibi baglica olaylar gelisi giizel sayilar yardimiyla hesaplanir.

ik olarak, Monte Carlo yontemiyle geri sagilan elektronlar incelenmistir [1].
Berger [2] Monte Carlo yontemini kullanarak, hizli yiiklii pargaciklarin katilardan
sacilma siirecinin sistematik calisilmalarini baglatmistir. Bu modelde enerji kaybi
hesabi, Bethe’nin durdurma giicii denklemine bagli olarak yapilmistir. Esnek
sacilmada agisal dagilim, Rutherford sagilma formiiliinden ¢oklu sagilma teorileri
tiiretilerek elde edilmistir. Aym1 zamanda Grenn [3], baska bir yar1 ampirik Monte
Carlo yaklasimi onermistir. Bunun i¢in Grenn, belirli kalinlikta ince filmlerden
sacilan elektronlarin  deneysel olarak elde edilen agisal dagilimlarindan

yararlanmigtir. Grenn bu yaklagimini karakteristik X-151n1 olusumu ve geri sagilan
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elektronlarin enerji dagilimlar1 hesaplarina uygulayarak, ©Onemli bir basar

saglamstir.

Daha sistematik Monte Carlo hesaplar1 da, ¢oklu sa¢ilma modeline dayali
olarak Berger [2] tarafindan Onerilmis, Bishop [4] ve Shimizu [5] tarafindan
gelistirilmistir. Bu hesaplamalar, kat1 ortamlarda elektron penetrasyonunun karmasik
sacilma siirecini anlamaya katki saglamis ve ayrica X-ismi iiretimi, elektron geri
sacilmast ve ikincil elektron iiretimi [6,7] gibi ¢esitli olaylarda da kullanilmustir.
Bilgisayarlarin hiz1 arttik¢a esnek sagilma siireci i¢in dogrudan simulasyon yapma
imkant dogmustur. Bu tiir Monte Carlo hesaplamalari Reimer [8] tarafindan
baslatilmis ve benzer ¢aligmalar Murata [9] tarafindan yapilmis, Duncumb [10] ise

baska bir pratik yaklasim onermistir.

Elektronlarin atomlarla etkilesmesi, esnek ve esnek olmayan ¢arpismalar ve
elektronlarin c¢esitli materyallerle diger etkilesimleri farkli modelli Monte Carlo
programlariyla tanimlanmaya baslanmig, 1970’lerin ortalarinda ise, esnek ve esnek
olmayan sa¢ilma (enerji kaybi) siireclerinin teorik incelemelerinde gelismeler
olmustur. Reimer ve Krefting [11] tarafindan Rutherford tesir kesiti yerine, kismi
dalga acgilimi yontemiyle tiiretilen Mott sacilma tesir kesitinin kullanimi [12]
Onerilmis ardindan Yamazaki [13] tarafindan daha sistematik ¢aligmalar yapilmistir.
Monte Carlo simulasyonlarinda Mott tesir kesitinin, Auger elektron spektroskopisi
(Auger Electron Spectroscopy-AES) ve X-1sinlar1 fotoelektron spektroskopisi (X-ray
Photoelectron Spectroscopy-XPS) sinyallerinin baskin oldugu keV bolgesinin

altindaki enerjilerde iyi sonuclar verdigi goriilmiistiir [14].

Elektron kat1 etkilesmeleri siireciyle (penetrasyon) iligkili X-1s1n1 olusumu,
Auger elektronlari, geri sagilan elektronlar, ince bir filmden ileri gegen elektronlar,
ikincil elektronlar vb. gibi ¢esitli olaylar; elektron probe mikroanalizi (Electron
Probe Microanalysis-EPMA), taramali elektron mikroskopisi (Scanning Electron
Microscopy-SEM), analitik elektron mikroanalizi (Analytical Electron Microscopy-
AEM), Auger elektron spektroskopisi (Auger Electron Spectroscopy-AES), X-
1sinlart fotoelektron spektroskopisi (X-ray Photo Electron Spectroscopy-XPS), X-
1sinlart  foto-emisyon elektron mikroskopisi (X-ray Photo-Emission Electron

Microscopy-XPEEM), esnek pik elektron spektroskopisi (Elastic Peak Electron

2



Spectroscopy-EPES), elektron enerji kaybi spektroskopisi (Electron Energy Loss
Spectroscopy-EELS), geri yansiyan elektronlarin enerji kaybi spektroskopisi
(Reflection Electron Energy Loss Spectroskopisi-REELS) ve elektron demet
litografisi (Electron Beam Lithography-EBL) gibi modern analitik teknikleri
karakterize etmek icin kullanilir [14-16].

Elektron mikroskopisi, spektroskopisi ve mikroanalizi i¢in kullanilan enerji
araligr genellikle 0.1-300 keV dir [15] ve bu enerji araliginda Monte Carlo

simiilasyonlarinin ana hareket noktalari;

a) maddede elektronlarin esnek olmayan sagilma ortalama yolunun (IMFP)

hesaplanmasi

b) fiziksel olaylarin sonuclarinin tahminleridir.

Monte Carlo modellerinin giivenirliligi, deney sonuglar1 ile karsilastirilarak
kontrol edilir. Ancak baz1 biiyiikliikler sadece dolayl olarak 6lciilebilir ya da asagida

siralanan bazi deneysel problemler ile karsilasilabilir:

a) uygun biiylkliklerin secimi ki bu direk Olgiilebilmeli ve hesaplama

sonugclari ile 6l¢lim sonuglar1 karsilastirilabilmeli

b) bu biiyiikliiklerin maksimum sinirlarinin kontrolii; elektron enerjisi, atom

numarasi, kullanilan ortamin kalinlig1 gibi parametrelere bagli olmasidir.

Elektron penetrasyon teorisinin radyasyon fizigi, yiizey analizleri, elektron
mikroskopisi ve diger alanlardaki O6nemi nedeniyle bu calismada c¢esitli
kalinliklardaki aliiminyum, glimiis ve altin gibi metalik ortamlarda orta enerjili
elektronlarin gegme ve yansima olasiliklari, enerji ve agisal dagilimlar1 gelistirilen

Monte Carlo programu ile incelenmistir.



2. MONTE CARLO YONTEMI

2.1 Simiilasyon Teknigi ve Monte Carlo Yontemi

Fiziksel sistemlerin bilgisayar ortamima uyarlanmasinin cesitli sebepleri
vardir. Bazi deneysel calismalarin riskli, maliyetli ve zor incelenebilir olmasi
bilgisayar simiilasyonlar1 ile ¢alismay1 gerektirir. Simiilasyon, ger¢ek bir fiziksel
sistemi bilgisayar ortaminda programlayarak incelenmesine dayanir. Bir bilgisayar
simiilasyonu; analitik metotlarin kolaylikla ¢6zemedigi sistemleri sonuglandirabilir.
Bir deneyde bazi niceliklerin 6l¢giilmesi imkansiz ya da zor oldugunda, gercege cok
yakin olarak hesaplayabilir [17]. Bir sistemin modeli kurulduktan sonra tekrar tekrar
kullanilabilir. Sistemdeki karmagik yapilar1 analiz etme ve bunlar {izerinde
denemeler yapma imkan1 saglar. Her sistem i¢in ayr1 bir program yazma gereksinimi

vardir ve program dili gerektirir.

Monte Carlo yontemi, olasilik temeline dayali bir simiilasyon c¢esididir.
Monte Carlo terimi, ismini Monako’nun kumarhaneleri ile inlii Monte Carlo
sehrindeki rulet oyunlarindan almaktadir. Rulet oyunu, degisik renkler ve sayilar
bulunan bir disktir. Disk bir yonde hizla dondiiriiliirken, kiiclik bir metal top aksi
yonde disk iizerinde dondiiriiliir. Bir siire sonra top bir renk ve sayida durur.
Matematiksel olarak rulet diski, mekanik bir rastgele say1 iiretecinden baska bir sey
degildir. Monte Carlo yontemi de temelde rastgele say1 iiretimine dayandigindan bu

i1sim verilmistir [18].

Monte Carlo yontemi ilk olarak Amerika’da niikleer silah gelistirilmesinde
kullanilmustir. Stanislaw Ulam, niikleer reaksiyon teorilerinde kompleks integrallerin
¢Oziimiinde bu yontemi uygulamistir, Von Neumann, Metropolis ve arkadaslari ise
daha sistematik caligmalar baslatmistir. Neumann, yeni gelisen hesaplama
tekniklerini kullanarak istatistiksel 6rnekleme yapma fikrini 6ne slirmiistiir, fisyon
olaylarinda ndtron zincir reaksiyonlarinin  davramiglarimi  bu  ydntemle

aciklanabilecegini savunmustur. Monte Carlo yontemi, ger¢ek bir durumun stokastik



modelini olusturup, bu model iizerinden o6rnekleme deneyleri hazirlama teknigi
olarak tanimlanabilir. Bilgisayarda analitik olarak elde edilmesi miimkiin olmayan

gelisigiizel davraniglari incelemek i¢in kullanilir [19].

Monte Carlo yonteminin uygulama alanlarina sayisal analiz, dogal olaylarin
simiilasyonunu, dagilim fonksiyonlari, borsa modelleri, atom ve molekiil fizigi, hiicre
simiilasyonunu, deneysel aletlerin simiilasyonu, niikleer fizik ve ytiksek enerji fizigi

modellerini test eden simiilasyonlar 6rnek olarak verilebilir [19].

2.2 Gelisigiizel Sayilar

Gergek olaylarin dogasindaki rastgeleligi elde etmek adma gelisigiizel
sayilardan faydalanilir. Monte Carlo yontemi ile 6rneklemesi yapilacak olay i¢in de
gelisiglizel sayilar kullanilir. Herhangi bir dagilimdan gelisigiizel degisken iiretmek
veya gelisigiizel siire¢ olusturmak icin (0,1) araliginda deger alan gelisigiizel
degiskenler gereklidir. Bilgisayar simiilasyonlarinda istatistiksel olarak giivenilir
gelisigiizel say1 iretecleri alt program olarak kullanilmaktadir [20]. Gelisigilizel
sayilar, birbirinden bagimsiz ve goriilme olasiliklar1 esit sayilarin olusturuldugu
dizilerdir. Bu say1 dizileri esit olasilik geregi diizgiin olasilik dagilimi géstermektedir

[21].

Gelisigiizel say1 iireteglerinde olmasi gereken bazi dzellikler vardir. Uretilen
gelisigiizel sayilar, gercek sayilar ile ayni 6zellikleri tasimalidir. Tiim gelisigiizel say1
tireteclerinde deterministik formiilasyon kullanildigindan dolay1 gelisigiizel say1
dizisi kendi kendini tekrar etmeye baslayacaktir. Dizinin uzunlugu periyot olarak
adlandirilir. Bu periyodun miimkiin oldugunca uzun olmasi say1 dizisinin kendini
tekrarlamasini Onleyecektir. Simiilasyon c¢alismasinda biiyiik sayilarda gelisigiizel
sayinin iiretilmesine ihtiya¢ olacagindan lirete¢ bu sayilari miimkiin oldugu kadar

kisa zamanda tiretmeli ve bilgisayar hafizinda ¢ok fazla yer kaplamamalidir [22].

Gelisigiizel say1 iiretme tekniklerinden ilki John Von Neumann ve Metropolis
tarafindan Onerilen “orta kareleri yontemi” dir. Bu yontemde belli bir x basamakli

say1 baglangic degeri olarak segilir. Bu saymin karesi alinarak bulunan sayinin



ortasindaki x kadar basamakli say1 alinir ve gelisigiizel olarak kaydedilir. Elde edilen
gelisigiizel sayinin karesi alinarak yine ortasindaki x basamakli say1 gelisigiizel say1
olarak kaydedilir. Bu islem istenilen sayida gelisigiizel say1 elde edilene kadar
tekrarlanir. Bu yOntemde kisa periyotlarin bulunmasinda dolay1 sayilarin kendini

tekrarlama olasilig1 vardir.

Diger bir yontem ise dogrusal eslik yontemi (linear congruential method) dir.
Bu yontemde gelisigiizel olarak belirlenen bir tamsay1 x, baslangic sayis1 olarak

secilir. Dogrusal eslik yontemi ile gelisigiizel say1 iiretimi arasinda iligki,

x; = (ax;_1 + b)(mod m) (i=01,..,m—-1) (2.1)

seklinde gosterilir. Burada m modiiler aritmetik boleni, a ¢arpan, b eklenecek sabit
sayidir. m, a, b ve x, negatif olmayan tamsayilar olup 0 <m,a <m, b <m ve
xXo <m kosullarim  gerceklestirmesi  gerekir. Bu yOntemin algoritmasi
incelendiginde, ilk olarak x,, a, b ve m degerleri belirlenir. ax;_; carpimina b
eklenerek sonug m’ye boliiniir. Boliimiin sonucunda kalan say1 x;’ye esittir. Boylece
gelisigiizel say1 tiretiminde kullanilacak ilk deger x; elde edilir. x; bélme sonuncunda
kalan say1 oldugundan 0 < x; < (m — 1) iliskisi s6z konusudur. Bir sonraki x degeri
icin elde edilen x; Denklem (2.1)’de yerine konularak ayni matematiksel islemler
tekrarlanir. Uretilmek istenen gelisigiizel sayr miktar1 kadar bu islem tekrarlanir.

Uretilen x; degerleri iiretim sirasina gore siralanir ve her biri ayr1 ayr1 m’ye béliiniir.

(2.2)

3=

ifadesi ile gelisigiizel sayilar tiretilmis olur. Ayrica kullanilan gelisigiizel say1

tiretecinin gelisigiizelligini gelistirmek icin ¢esitli algoritmalar kullanilmaktadir [23].



2.3  Temel Ornekleme ilkesi

Fiziksel olarak siklik fonksiyonu f(x) bilinen bir olayr taklit etmek igin;
f(x), a < x < b araliginda, her bir x sonucunun ortaya ¢ikma olasilig1 olmak iizere,

olayda sonucun x ile x + dx arasinda deger alma olasiligi,

x
P(x) dx = # (2.3)
J, f(x) dx
dir. P(x) fonksiyonuna olasilik yogunluk fonksiyonu ad1 verilir.
Toplam olasilik yogunluk fonksiyonu ise,
X
F(x) = f P(x") dx’' (2.4)

a

seklinde tanimlanir. F(x) toplam olasilik yogunluk fonksiyonu, a < x <b
araliginda her x degerine karsilik (0,1) araliginda gelisiglizel degerler alir. g,
(0,1) araliginda diizglin dagilimli gelisiglizel say1 olarak tanimlandigindan P(x)

olasilik yogunluk fonksiyonunun degerleri q degiskenine esitlenebilir.

q=F(x) (2.5)

ifadesi tersine ¢oziliirse,

x=F1(q (2.6)



ters donlisiim denklemi elde edilir. Bdylece (0,1) arasinda diizgiin dagilimh q

degerleri kullanilarak (a — b) aralifinda F (x) dagilimli x degerleri elde edilir.

2.4 Reddetme Yontemi

Temel oOrnekleme ilkesi Denklem (2.4)’lin integralinin analitik olarak
alinabildigi ve bulunan ifadenin tersine ¢oziimiinlin analitik olarak yapilabildigi
durumlarda kullanilabilir. Bu kosullar saglanamadiginda reddetme ydntemi
kullanilmaktadir. Reddetme yontemi, temel ornekleme ilkesi uygulanabilen bir
fonksiyon yardimiyla temel Ornekleme ilkesi uygulanamayan bir fonksiyonun

dagiliminin 6rneklemesidir.

0 <x < b araliginda f(x) siklik fonksiyonu ile belirlenen bir olay1

orneklemek istersek, ¢ bir sabit say1 olmak iizere; r(x) = ¢ dagilimindan yararlanilir.

F(x)

f(x) J \ /
\\H“

Sekil 2.1: Reddetme yontemi ile 6rneklenecek temsili f(x) ve r(x) dagilimlari

r(x) = c dagilimina temel 6rnekleme ilkesi uygulanirsa; olasilik yogunluk

fonksiyonu,



P(x)dx =

f(x)dx  cdx cdx dx

foaf(x) dx foccdx  ca

elde edilir. Toplam olasilik yogunlugu ise;

seklindedir. g, (0,1) araliginda gelisigiizel say1 olmak tizere,

x = (aq)

-~ 2.7)

(2.8)

(2.9)

ifadesi elde edilir. Béylece x, 0 ile a arasinda tiiretilmistir. Orneklenen x degerinin

sikligr r(x) = ¢, bu sikligin f(x) olma olasilig % dir.

Elde edilen x degerinin kabul edilmesi i¢in ikinci bir g sayisi tiiretilerek

f(x)
)

(2.10)

kosuluna bakilir. Kosul saglaniyorsa x degeri kabul edilir, kosul saglanmiyorsa yeni

bir x degeri tiiretilerek islem tekrarlanir. Boylece Sekil 2.1°de gorildiigii gibi

r(x) = ¢ dagiliminin 6rneklenmesiyle elde edilen diizgiin dagilimli x degerlerinden,

x ekseni ile f(x) arasinda kalanlar1 kabul edilip, digerleri reddedilerek f(x)

dagilimlh x degerleri elde edilmistir [24].



2.5 Ortalama Yontemi

Reddetme yonteminden farkli olarak, alan taramak yerine, segilen
noktalardaki fonksiyonun degerleri, aranilan integralin bulunmasinda kullanilir.

Secilen noktalar gelisiglizeldir ve bu noktalar tizerinde islemler yapilir.

b
I =ff(x)dx (2.11)

denklemini ele alalim. Bolgenin hacmi V' olmak {izere ve

(1 x degiskeni bolgenin iginde
glx) = {0 diger (2.12)
dir. Verimli bir yaklagim ile bu denklem:;
b . b
I = ff(x)g(x)dx = Vf f(x)g(x)Vdx (2.13)
a a

seklinde yazilabilir. Bu denklem, x gelisigiizel degiskeninin bolge icerisinde diizgiin

dagildig1 durum igin,

h(x) = g(x)f (v (2.14)

fonksiyonunun beklenen degeri olarak yorumlanabilir. Bu yaklagim altinda,

1% V<
I~ EZ h(xp) = ;Z £(x) (2.15)

10



yazilabilir.

f(xi)

fO rt

v

Xmin Xj Xmax

Sekil 2.2: Ortalama yontemi

Ortalama yoOnteminde fonksiyona dayali ornekleme yapilir. Bu ydntemin
kullanim1 ¢ok hizli ve basittir ancak uygulanabilirligi, fonksiyonun analitik bir

ifadesi olmas1 gerektiginden kisithdir [18].

2.6  Kontrol Degiskeni Yontemi

Kontrol degiskeni yonteminde, integrali alinmak istenen fonksiyona yakin,
daha kolay hesaplanabilir veya ¢6zliimii bilinen bir fonksiyon segilerek islem yapilir.
Integrali alinmak istenen fonksiyonu f (x), secilen yakin fonksiyonu ise h(x) kabul

edelim.

11



f(x)

h(x;)

f(x)

h(x)

v

Xmin X; Xmax

Sekil 2.3: Kontrol degiskeni yontemi

Sekil 2.3’de gortildiigi tizere gelisigiizel noktalar segilir. Secilen her noktada
integral degerleri arasindaki fark bulunmaya caligilir. Bilinen h(x) fonksiyonuna
elde edilen degerler eklenir ve f(x), integrali alinmak istenen fonksiyona yaklasim

saglanmis olur. h(x) fonksiyonunun integral degeri,

Xmax

I, = f h(x)dx (2.16)

Xmin

dir.

12



2.7 Onem Orneklemesi Yontemi

Bu yontem, kontrol degiskeni yontemine benzer bir yontemdir. Burada
aranilan f(x) fonksiyonuna yaklasimda kullanilan yardimci fonksiyonun etkisi,

toplamsal degil, ¢carpimsaldir.

Onem oOrneklemesi yonteminde amag, fonksiyonun karakteristigini
belirleyebilecek ve fonksiyon hakkinda en ¢ok bilgi alinabilecek bolgelerden 6rnek
alarak, bilgiye daha hizli erismektir. Boylelikle gereksiz nokta se¢imlerinden

kacginarak, vakit kaybi azaltilir ve islem zamaninin azaltilmasi saglanir.

13



3. YUKLU PARCACIKLARIN MADDE ILE
ETKIiLESMELERI

Genel olarak yiklii pargaciklar, madde igerisinden gegerken enerji kayb1 ve
gelis dogrultularindan sapmalar1 gibi iki ana 6zellikle karakterize edilirler. Bu etkiler
oncelikle maddenin atomik elektronlari ile esnek olmayan carpigsmasi ve ¢ekirdekten
esnek sagilmasinin sonucudur. Bu reaksiyonlar maddede birim uzunluk basina bir¢ok
defa meydana gelirler [25]. Yiikli parcaciklar madde igerisinden gecerken
yapacaklar1 etkilesmeler, esnek sagilma, esnek olmayan sagilma, Cherenkov
radyasyon yayinlanmasi, frenleme 1sinimi (Bremsstahlung) ve yok olma seklinde
siralanabilir. Sadece pozitronlarin ortamda bulunan elektronlarla belirli enerjilerde
birleserek yok olmasi olayr disinda; elektron ve pozitronlarin madde igerisindeki

etkilesmeleri hemen hemen aynidir.

Elektronlar gibi hafif kiitleli yiiklii parcaciklar, ¢ekirdek alanindan gectigi
zaman, radyasyon yolu ile bir enerji kaybina ugrar. Bu enerji frenleme 1simimi
(Bremsstrahlung) denilen siirekli X 1s1m1 spektrumu seklinde goriiliir. Bu radyasyon
elektronun ivmelenmesinden dolay1r ortaya ¢ikar, cekirdegin elektriksel g¢ekimi
yiiziinden izledigi diiz yolda sapma meydana getirir [25]. Diisiik enerjili elektronlar
icin frenleme 1s1mim1 olaymin meydana gelme olasilig1 zayiftir, yaklasik 1 MeV
enerji iist sinirindan sonra artmaya baslar. Bu calismada frenleme 1smimi olaymin

olusmasi i¢in gerekli enerji araliginda ¢alisilmadigindan dikkate alinmamagtir.

3.1 Atomik Elektronlardan Esnek Sacilma

Gelen yiiklii pargacik, hedef atomun atomik elektronlarinin alanindan esnek
bir sekilde sapar. Enerji ve momentum korunur. Enerji transferi genelde elektronlarin
en diisiik uyarilma potansiyelinden daha az olur. Bundan dolay1 etkilesim atomun
biitiiniiyle olur. Bu ¢arpigsmalar ¢ok diisiik enerji (<100 eV) ile gelen elektronlar igin

gecerlidir [26].
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3.2 Cekirdekten Esnek Sacilma

Gelen pargacik, ¢ekirdekten esnek bir sekilde sagilarak yolundan sapar. Gelen
parcacik, 151n yaymlamaz ya da ¢ekirdegi uyarmaz. Sadece iki parcacik arasindaki

momentum korunumu igin gereken kinetik enerjiyi kaybeder [26].

3.3  Atomik Elektronlardan Esnek Olmayan Sac¢ilma

Esnek olmayan c¢arpismalar, atomlarin bagh elektronlar ile olur ve yiikli
pargacik kinetik enerjisini kaybeder. Bu carpismalar sonucunda, bir veya daha fazla
atomik elektron uyarilmis duruma veya bagli olmayan duruma (iyonize) gegebilir

[26].

3.4  Cekirdekten Esnek Olmayan Sac¢ilma

Gelen yiikli pargacik, ¢ekirdege yaklasip yakalanmama durumunda
enerjisinin bir kismin1 kaybederek yolundan sapar. Bu carpigmalar sonucunda
frenleme 151n1m1 olay1 olusabilir. Genellikle gelen yiiklii parcacigin ¢ekirdegi uyarma

olasiligi, frenleme 151n1m1 yapma olasiligindan daha diistiktiir [26].

3.5 Tesir Kesiti

A ylzeyinde ve dx kalimhigina sahip ince bir levha madde iizerine, I
siddetiyle gelmekte olan bir parcacik demeti diisiinelim. Bir parcacik ince levhadan
gecerken cekirdeklerden birine ¢ok yaklagmigsa bu ¢ekirdek tarafindan pargacigin
yakalanma ya da sagilma olasiligi vardir. ¢ 'nmin bir atomu kusatan etkin alan
oldugunu varsayalim. Eger gelen parcacik bu alana diiserse bir ¢ekirdek reaksiyonu

olusacak demektir. Levhanin birim hacmi basina n tane hedef ¢ekirdegi olsun.

ndx =birim ylizey bagina diisen ¢ekirdek sayis1

Andx = A alanindaki toplam ¢ekirdek sayisi

15



olacaktir. Her bir ¢ekirdek o etkin alantyla katildigindan bir ¢ekirdek reaksiyonu igin

olanakli olan toplam etkin alan;
Anodx =toplam etkin alan

olacaktir. Etkin alan kesri ise;

toplam etkin alan  cAndx

= = = nod 3.1
toplam yiizey alant A noax (3D

ifadesi ile verilir [27].

p 3\
N-dN tane
> pargacik
lakadan ¢ikiyor
N tane gelen< e
pargacik
Y,
\
o = tesir kesiti/ atom
A

dx

Sekil 3.1: Tesir kesiti

Gelen demetteki parcacik sayis1 N ise, levhadaki cekirdeklerle etkilesen
pargacik sayist dN,

16



dN _ noAdx
N A

(3.2)

olarak belirlenir. Ayni parcacik demeti, sonlu bir x kalinligindaki bir levhaya

geldigini diislinelim. Eger parcacik bir defa etkilesiyorsa, levhanin dx kalinligindan

gecerken demetten dN kadar ayrilir. Dolayisiyla Denklem (3.2),

dN _ noAdx

N A

seklinde yazilabilir. Baglangictaki parcacik sayist N, olmak iizere,

N x
dN_ d
- T——TLO'-I- X

No 0

ifadesi elde edilir. Bu ifadenin integrali alinirsa,

InN —InNy = —nox

N = Noe_nax

bagintisi elde edilir. Mikroskobik tesir kesiti o ile gosterilir, birimi “barn” ve

1 barn = 10~%*¢cm?

dir. no ise makroskobik tesir kesiti olarak tanimlanir ve u ile gosterilir [28].
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3.6  Diferansiyel Tesir Kesiti

Gelen parcaciklar hedef ¢ekirdekleriyle etkilesmelerinde, her zaman yalnizca
bir tiir ¢ekirdek reaksiyonu olusturmalari gerekmez. Eger birden fazla etkilesme
olmusgsa, her bir tiir i¢in tesir kesiti genellikle farkli olacaktir. Bu 6zel tesir kesitlerine
diferansiyel (kismi) tesir kesiti denir ve toplam tesir kesiti bunlarin toplamina esit
olacaktir. Cekirdek etkilesmesi ya da sacilma olduktan sonra disari gonderilen
pargaciklar ¢ok kez izotropik olmayan dagilim gosterirler ve aym1 zamanda farkl
acilarda farkli enerjilere sahip olurlar. Gelis dogrultusu ile 6 agis1 yaparak saniyede
dQ kat1 agis1 iginde giden pargaciklarin sayisinin bilinmesi 6nemlidir. Bu hesabin
yapilabilmesi i¢in, agiya bagimli bagka bir tesir kesiti tiirii sunulur. Bu yeni tesir
kesitine diferansiyel tesir kesiti ad1 verilir ve birim kat1 a¢1 basina diisen tesir kesiti

olarak tanimlanir. Bunu o (8, ¢) ile gosterirsek,

d
a(60,¢) =7 (3.8)

seklinde ifade edilir. Boylece toplam tesir kesiti,

_ [%9 49 3.9
o= ) (3.9)
olacaktir. d() kat1 agis,
dQ = sin 0 dod¢ (3.10)

bagintisi ile ifade edilir. Denklem (3.9) ve Denklem (3.10) birlestirildiginde,

=2 fda' 0 do 3.11
0 =2m | Z5sin (3.11)

18



olacaktir. Burada,

5 =00 (3.12)

diferansiyel tesir kesitidir [27].

3.7  Esnek Sacilma Toplam Tesir Kesiti Hesaplar

Esnek carpisma sonucunda etkilesmeye giren parcaciklarin i¢ yapist

degismeden, sadece hafif kiitleli par¢acigin hareket yoniinde degigsme gozlenir [29].

Birkag eV’den 10 keV’e kadar diisiik enerjili elektron ve pozitronlarin
diferansiyel ve toplam esnek sagilma tesir kesitleri kismi dalga yontemiyle cesitli
potansiyeller kullanilarak hesaplanabilir. Bu yontem uzun ve zor kuantum

mekaniksel islemlere dayali olarak yapilir [30-35].

Orta enerjili elektronlarla yapilan ¢alismalarda ise ¢ogunlukla spin-rolativistik
faktor iceren perdeli Rutherford diferansiyel tesir kesiti kullamlir. Ug faktdrden

olusan bu tesir kesiti

do(0,E)  dogyn(6,E)
aa aq

Kscr(erE)Krel(g'E) (3'13)

ifadesi ile verilir [36]. (3.13) ifadesinde ilk terim perdeli olmayan Rutherford tesir

kesiti,

dURuth (9' E) —
dqQ

1-p? 1
Z%r7? P
B* (1 — cosB)?

(3.14)
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dir. Burada 0 sagilma acisi, E gelen elektronun kinetik enerjisi, Z ortamin atom
numarasi, 7, klasik elektron yaricap1 ve f elektronun 1sik hizi cinsinden sahip oldugu

hizdir.

Denklem (3.13)’de ikinci terim perdeleme diizeltmesini igerir. Bu terim
niikleer yiikiin orbital elektronlar tarafindan perdelemesi hesabini igerir ve Moliére

[37] sagilma teorisi ile hesaplanir.

(1 — cos 9)?
(1 —cos B + 2n)?

Kser (0,E) = (3.15)

dir. natomik perdeleme parametresidir ve calisilan enerji bolgesine gore farkl

Onerilmis esitliklerle ifade edilebilir.

Thomas-Fermi perdeleme parametresi,

ZZ/3
Nrr = 4.34 E (3.16)
ifadesi ile verilir.
Bishop [38] tarafindan perdeleme parametresi,
22/3
N = 34— (3.17)

seklinde onerilmisgtir.

Diger bir yaklasim Nigam [39] tarafindan,
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2/3
=544—
Ny E

(3.18)

ifadesi ile verilmistir. Nigam [39] tarafindan 6nerilmis, Adesida ve arkadaslar1 [40]

tarafindan gelistirilmis ifade,

26173
Na=—"p

(3.19)

dir. Denklem (3.16)-(3.19)’da enerji eV’dir ve ayrintili bilgi [41] numaral

referansinda verilmistir.

Nigam ve Mathur [42] tarafindan 1. Born yaklagimi kullanilarak atomik

perdeleme parametresi,

n,=—

seklinde hesaplanmistir. Burada,

Zl/3
=1.12=
Xo p (0.885a0>

dir, ay Bohr yarigapi, A Planck sabiti,

p = moc[p?/(1— ]2
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rolativistik momentumdur. mg elektronun durgun Kkiitlesi, ¢ 151k hizidir. 1. Born
yaklagimi kullanilarak elde edilmis (3.20) esitligi elektron-pozitron farkini

gbzetmemektedir.

Nigam ve ¢alisma grubu [39,42] tarafindan 2. Born yaklagimi kullanilarak,

_ n2

1 B 0.231 2
N, = ZXOZ 14 2ay, Tln)(o + N + 1.448p (3.23)

ifadesi ile atomik perdeleme parametresi hesaplanmistir. Burada, a ince yapi

sabiti’dir. Bu deger elektronlar i¢in, « = +Z /137 pozitronlar i¢in @« = —Z /137 dir.

Denklem (3.13)’de (3.14) ve (3.15) ifadeleri yerine yazildiginda perdeli
Rutherford tesir kesiti,

do(6,F) _, ,1—p? 1
aq ‘e B* (1 —cosB + 2n)?

K, e1(6,E) (3.24)

elde edilir.

Denklem (3.13)’de iiciincii terim K,..;(6, E) spin-rolativistik faktoriidiir ve
Mott tesir kesitinin Rutherford tesir kesitine (o/cr) orani olarak tanimlanir. Cesitli
ortamlar i¢in farkli enerji ve sacilma acilarinda Doggett ve Spencer [43], Idoeta ve

Legarda [44] tarafindan hesaplanmistir.

Esnek sagilma igin rolativistik diizeltmeli perdeli Rutherford toplam tesir

kesiti [38];

7% Ar E+511\°
( ) (3.25)

=521 x 107212
Tot =5 O A+ \E+ 1024
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ifadesi de Onerilmistir. Burada E (keV), Z ve n sirayla elektronun enerjisi, atom

numarasi ve atomik perdeleme parametresidir.

3.8  Esnek Olmayan Sac¢ilma Toplam Tesir Kesiti Hesaplar:

Esnek olmayan etkilesimlerde gelen parcacigin hedef atoma aktaracagi
enerjiye bagli olarak, atom temel seviyeden iist bir seviyeye uyarilir ya da iyonize
olur. Ayn1 zamanda gelen parcacik enerji kaybederek gelis yoniinden farkli bir yonde

hareket eder [29].

Esnek olmayan etkilesim sonucu kaybedilen enerji miktari, durdurma giicii ve
ortalama serbest yol gibi kavramlar, niikleer fizik, niikleer tip, medikal fizik, ylizey
fizigi alanlarinda 6nemli yer tutmaktadir. Bircok bilim adami, yapilan deneysel
calismalarin sonuglarina dayanarak esnek olmayan etkilesimleri aciklamaya yonelik

cesitli galigmalar yapmis ve modeller kurmuslardir.

Bethe [45], Born yaklagimima dayali olarak analitik bir ifade tiiretmistir.
Bethe teorisi halen bir¢ok calismada kullanilmaktadir. Bu teori hizli elektronlarin

serbest atomdan sagilmasini inceler.

Daha sonra Bethe’nin g¢aligmalarindan faydalanarak Inokuti’nin [46] One
stirdligli, Liljequist [47] tarafindan basitlestirilerek yeni bir model olusturulmustur.
W enerji aktarimi, Q momentum aktarim enerjisi olmak iizere esnek olmayan sagilma

diferansiyel tesir kesiti,

do me* 1 df(W,Q)

= 3.26
dwdQ E, WQ dw ( )
esitligi ile verilmistir. Bu esitlikteki,
df (W, Q)
_— 3.27
FIT; (3.27)
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ifadesi genellestirilmis osilatér siddet yogunlugudur (GOS). Denklem (3.26)’da,
verilen bir Q degerine karsilik W ya da W’nin verilen bir degerine karsilik Q ¢esitli
degerler alabilir ve bu (Q, W) degerleri bir yiizey formu olustururlar ki bu “Bethe
ylizeyi” olarak adlandirilir [29]. Bethe ylizeyi hedef atom veya ortamin karakteristik
ozelligi hakkinda bilgi verir. GOS,

M
af(W,Q) _ Z dgi(W,Q)

aw LN T aw (3:28)
=1
olmak iizere,
dgi(W,Q) {S(W - W) Q < W;(rezonans) 399
aw  ls(W -Q) Q > W;(serbest) (3.29)

seklinde tanimlanir.

Bohr’a [48] gore esnek olmayan uyarmalar, rezonans ve serbest etkilesmeler
olmak {iizere ikiye ayrilmaktadir. Rezonans tipi etkilesmeler (Q < W;), gelen
parcacigin hedef atomun bagl elektronlar1 ile yaptiklart etkilesimlerdir. Bu
etkilesimlerde momentum ve enerji aktarimi azdir. Serbest etkilesmeler(Q > W;),
gelen parcacigin hedef atomun valans elektronlar1 ile yaptiklar1 etkilesimlerdir.
Q 'nun sifir oldugu durumda GOS, optik osilator siddet yogunluguna (OOS)

indirgenir.

Liljequist [49] yaptig1 kuantum mekaniksel hesaplamalar sonucunda GOS

i¢in,

df(Q, W) _
aw

M [oe]
df (W
> fEw QW) = f ];(W ) Fwi; 0, w) (3.30)
i=1 0

esitligini tanimlamastir.
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Esnek olmayan sagilma toplam tesir kesiti hesabi ic¢in Liljequist [47]

tarafindan Onerilen tesir kesiti,

7,2 Zm"i[ll (Wi> 4 ] (3.31)
Heo = nZ;2m1,2— > |—1n —— :
e ' ¢ ﬁz =1 VVL Qmin W

dir. Burada W; rezonans enerjisi, Q,;, minimum geri tepme enerjisi, Z; i. kabugun
toplam degerlik elektron sayisi, Ej elektronun kinetik enerjisi, n birim hacimdeki

tanecik sayisidir.

Dielektrik teori, yiiklii parcaciklarin enerji kaybini dikkate alir ve maddenin
dielektrik Ozelliklerini hesaba katan bir teoridir. Dielektrik teoriye dayanarak

Lindhard [50],

ZX _ilvez mjdk f e(k w) 1) (3.32)

—kv

esitligini tanimlamistir.

Baska bir ifade Fano [51] tarafindan,

d?c _ne4 1 2w (

dQdW =~ E WQmuQ2 ) (3:33)

1
e(Q, W)

seklinde Onerilmistir.

Penn [52] ise, dielektrik teoriye dayali, istatistiksel yaklasimlar1 kullanarak
Penn modelini olusturmustur. Bu model ile optik veriler kullanilarak, ortalama

serbest yol hesaplar1 yapilmustir.
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4. YONTEM

4.1  Elektronlar icin Esnek Sacilma Toplam Tesir Kesiti Hesabi

Esnek sagilma toplam tesir kesiti ilk olarak Denklem (3.24) ve (3.25)
yardimiyla hesaplanmistir. Perdeleme parametresi elektronlarin esnek sagilmasinda
acisal dagilimin seklini belirleyici olmasi agisindan 6nemlidir. Bu nedenle Denklem
(3.16)-(3.23) ile verilen her bir perdeleme parametresi denenerek, orta enerjili
elektronlarda Nigam ve Adesida parametreli perdelemelerin uygun oldugu goriilmiis,
alliminyum ve altin ortamlarda Denklem (3.19), giimiis ortamda ise Denklem (3.18)
kullanilmistir. Ayrica hesaplanan her bir perdeleme parametrelerinin 1-500 keV

enerji araliginda degisimi Sekil 4.1°de verilmistir.
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Sekil 4.1: Perdeleme parametrelerinin enerjiye gore degisimi

Denklem (3.24)’deki K,..; (0, E), spin-rolativistik diizeltme faktorii i¢in gelen
elektronlarin kinetik enerjileri ve sagilma agilarinin fonksiyonu olarak analitik bir

ifadeye ihtiya¢ duyuldugundan

Ke1(0,E) =pq +P29+P392+p493+P594 (4.1)

(4.1) ifadesinden yararlanilmistir. Aliiminyum ve giimiis ortamlar i¢in Dogget-
Spencer’in [43] calismasindan alinan sagilma agilar1 ve enerjiye karsilik gelen
degerlere iki asamal1 fit yapilarak sirasi ile (4.2) ve (4.3) esitlikleri elde edilmistir.

Calisgilan  altin  ortam icin  spin-rOlativistik  diizeltme faktorii literatlirde
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bulunamadigindan ayni calismadaki yakin atom numarasimna sahip olan kursun
verilerinden yararlanilmis, sonucglar Denklem (4.4)’de verilmistir. Burada elektronun

kinetik enerjisi E, MeV dir.

Al igin,

py = 0.9995291 — 0.015162057E + 0.022986532E2 — 0.011131E3

P, = —0.019785356 — 0.3141767E + 0.06E? + 0.4824208F 04582863 (4.2)
P; = 0.0080394345 + 2.7197384E — 0.1444223E% — 2.9922342F 08288

ps = —0.0018192126 — 0.2363247E + 0.3185469FE0-74877003

Ag icin,

p; = 0.94385 — 0.0247281E + 0.1887E°! — 0.16394E°%

p, = 1.48452 — 4.44223E — 5.77665E%2 + 8.88945E1/2

P; = —3.82977 + 4.8199E + 16.10416E°% — 16.859E%* (4.3)
ps = 1.57272 — 2.27445E — 5.08986E%2 + 5.44365E/2

Ps = —0.0664568 — 0.9192E + 0.62197E? + 0.58219E%/2

Au igin,

p; = 1.15580 + 0.21094E + 1.04532E2 — 0.90293E/2

p, = —0.98619 + 5.51413F — 13.0890E2 + 3.96112E /2 (4.4)
ps = 0.63866 — 9.47455F + 13.52276E2 + 0.44878E"/?

ps = —0.0521791 + 2.26454F — 2.70311E? — 0.60537E/2

dir.
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Esnek sacilma toplam tesir kesiti hesabi i¢in Mayol ve Salvat [53] ve NIST
Elektron Esnek Sacilma Tesir Kesiti Veritabani [54] da kullanilmstir.

Esnek sacilma toplam tesir kesiti hizli degisen bir fonksiyondur, 50 eV-500

keV enerji araliginda siirekli bir ifadesi i¢in

He(cm™) = exp(py + pax + p3x? 4 pyx® + psx*®) (4.5)

kuvvet serisi agilhimu kullanilmistir, burada, x = In[E (keV)] dir. Mayol ve Salvat
[53] ve NIST [54] ¢aligmalarindan aliiminyum, giimiis ve altin ortamlar i¢in alinan

esnek sagilma toplam tesir kesiti degerlerine (4.5) ifadesi fit edilmistir.

Esnek sagilma toplam tesir kesitlerinin fitlerle belirlenen parametreleri Tablo
4.1 ve Tablo 4.2°de regresyon katsayilariyla birlikte verilmistir. Ayrica esnek sagilma
toplam tesir kesitlerinin enerjiye bagl degisimleri Al, Ag ve Au ortamlar icin sirast

ile Sekil 4.2, Sekil 4.3 ve Sekil 4.4°de goriildiigii gibidir.

Tablo 4.1: Mayol ve Salvat ¢alismasindan alinan veriler ile Al, Ag ve Au
ortamlar i¢in elde edilen esnek sacilma toplam tesir kesiti

parametreleri
Al Ag Au

P1 15.84885 16.36351 16.54589

P2 —0.72865 —0.46587 —0.49188

P3 —0.0481665 —0.0148182 0.00452758

D4 —0.0000650513 —0.0119803 —0.00889442

Ps 0.00107385 0.00180908 0.00117097
Regresyon 1 1 0.99981
katsayilari
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Tablo 4.2: NIST veritabanindan alinan degerler ile Al, Ag ve Au ortamlar
icin elde edilen esnek sagilma toplam tesir kesiti parametreleri

Al Ag Au
D1 15.84851 16.38461 16.57965
12 —0.73128 —0.49903 —0.53231
D3 —0.0477074 —0.0249062 —0.0116452
D4 0.000638764 —0.00171557 0.00459317
Ds 0.000913913 0.000381010 —0.000565618
Regresyon 1 0.99986 0.99986
katsayilari
510’ \ T \
Ortam: Al o ‘
~ 410 Ortam: Al i
_ 410" < .
g é 310" 7
E 7 % 210 B
= 3100 £ _
=
E = 110 B
§
g 210" - . -
1107 =
A Mayol ve Salvat [53]
Fit
0 ‘ A—b A4
0,01 0,1 1 10 100 1000

Enerji (keV)

Sekil 4.2: Al i¢in esnek sagilma toplam tesir kesitinin enerjiye gore degisimi
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Sekil 4.3: Ag i¢in esnek sagilma toplam tesir kesitinin enerjiye gore degisimi
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Sekil 4.4: Au icin esnek sagilma toplam tesir kesitinin enerjiye gore degisimi

4.2  Elektronlar i¢in Esnek Olmayan Sacilma Toplam Tesir Kesiti
Hesabi

Bu caligmada esnek olmayan sacilma toplam tesir kesiti hesab1 i¢in Liljequist
[47] tarafindan Onerilen ve Denklem (3.31) ile verilen ifade kullanilmistir. Denklem
(3.31)’de gerekli olan parametreler, Liljequist’in [49] c¢alismasindan alinarak
aliminyum, giimiis ve altin ortamlar i¢in sirasi ile Tablo 4.3, Tablo 4.4 ve Tablo

4.5’de verilmistir. Ep; her kabuk i¢in baglanma enerjisidir.
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Tablo 4.3: Esnek olmayan sagilma toplam tesir kesiti hesab1 i¢in gerekli

parametreler (Al)

Kabuk Z; Epi(eV) W;(eV)
Is 2 1560 3142
2s 2 118 238
2p 6 73.5 148

3s3p 3 6 15.8

Tablo 4.4: Esnek olmayan sagilma toplam tesir kesiti hesab1 i¢gin gerekli

parametreler (Ag)

Kabuk Z; Eyi(eV) W;(eV)
3p 6 581 842
3d 10 369 535
4s 2 95 138
4p 6 58 84

4d5s 11 7.58 42

Tablo 4.5: Esnek olmayan sacilma toplam tesir kesiti hesab1 i¢in gerekli

parametreler (Au)

Kabuk Z; Ep;(eV) W;(eV)
4s4p 8 624 1035
4d 10 341 565
5s 2 108 179
4f5p 20 78 129
5d6s 11 9.226 42
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Al ortam i¢in esnek olmayan sagilma tesir kesiti degerleri; 50-80 eV enerji
araliginda Lesiak ve calisma grubunun [55] degerleri alinip, 80 eV-100 keV enerji
araliginda Liljequist modeline gore hesaplanmis ve ayrica 500 keV’e kadar extrapole

edilmistir. Esnek olmayan sa¢ilma toplam tesir kesitinin siirekli bir ifadesi i¢in de,

Heo(cm ™) = exp(py + p2x + p3x? + pyx® + psx?) (4.6)

esitligi kullanilmistir. Burada, x = In[E (keV)] dir.

Glmiis ortam i¢in de benzer islemler yapilarak, 50-80 eV enerji araliginda
Penn’in [56] calismasindan alinan veriler kullanilmistir. Altin ortaminda ise 60 eV-
300 keV enerji araliginda Liljequist modeline gore hesaplama yapilarak veriler elde
edilmistir. Esnek olmayan sacilma toplam tesir kesitleri i¢in fit sonucu elde edilen
parametreler her bir ortam i¢in regresyon katsayilariyla birlikte Tablo 4.6°da

verilmistir.

Tablo 4.6: Esnek olmayan sacilma toplam tesir kesitleri i¢in elde edilen

parametreler
Al Ag Au

P1 15.53756 15.78265 15.93517

P2 —0.79712 —0.79506 —0.77755

P3 —0.0316257 —0.063608 —0.0771681

Ds 0.00465512 0.0248458 0.0314358

Ps —0.000280279 —0.0026102 —0.00350807
Regresyon 1 0.99993 0.99985
katsayilari
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Sekil 4.5: Al i¢in esnek olmayan sagilma toplam tesir kesitinin enerjiye gore
degisimi

Elde edilen esnek olmayan sagilma toplam tesir kesitlerinin enerjiye bagh
degisimleri Sekil 4.5-4.7°de, sirasiyla aliminyum, giimiis ve altin ortamlar icin
gosterilmistir. Sekil 4.5’de aliiminyum ortam i¢in elde edilen sonuglar Liljequist
[47], Penn ve calisma grubu [56], Lesiak ve g¢alisma grubunun [55] verileri ile

karsilastirilmis ve uyum sagladigi goriilmiistiir.
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Sekil 4.6: Ag icin esnek olmayan sagilma toplam tesir kesitinin enerjiye gore
degisimi

Ayrica Sekil 4.6’da gilimiis, Sekil 4.7°de ise altin ortamlar i¢in elde edilen

sonuglar, Liljequist [47], Penn ve calisma grubu [56], Powell ve Jabloski [57], Ding

ve Shimizu [58] caligmalarindaki veriler ile karsilagtirilmistir.
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Sekil 4.7: Au icin esnek olmayan sagilma toplam tesir kesitinin enerjiye gore
degisimi

4.3  Esnek Olmayan Sacilma Enerji Kayb: Hesaplamalan

Esnek olmayan sagilmada enerji kaybinin hesaplanmasi i¢in Oncelikle
sacilmanin hangi kabuktan gerceklesecegi belirlenmelidir. Sagilmanin hangi
kabuktan oldugu ve kaybedilen enerji miktarinin belirlenmesi i¢in Gryzinski’nin [61]
yart ampirik ifadesi kullanilmistir. Gryzinski’nin [59-61] esnek olmayan sacilma

diferansiyel tesir kesiti,
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3 Eb
do(AE) ne4neEb< E, )E( AE)Eb+AE

= 1——
dAE | AESE, \E, +E, Ey %
AE[ E,\ 4
{E—b (1 - E_k> +1n |27 + V@& - AE)/Eb]} (4.7)

dir. Burada AEenerji kaybi, E;, her kabuk icin elektron baglanma enerjisi, E;, gelen

parcacigin kinetik enerjisi, n, o kabuktaki elektron sayisini belirtir. u = % olmak
b
tizere, (4.7) ifadesinin integrali alindiginda,
me*n, fu — 171°/2 1
= 1+=(1—-=—)In[2.7 —11/2} 4.8
’ Ebzu[u+1 { +3< Zu)n[ =1 (48)

toplam mikroskobik tesir kesiti elde edilir. Her kabuk i¢in tesir kesitleri Denklem

(4.8)’dan hesaplanir. i. kabuktan sagilma ihtimali,

0;

B 2.0

p; (4.9)

dir. Denklem (4.9) ile esnek olmayan sagilmanin hangi kabuktan oldugu belirlenir.
Daha sonra AE enerji kayb1 6rneklemesi i¢in Denklem (4.8) ifadesine uygun bir zarf
fonsiyonu (1/x2) segilerek reddetme yontemi uygulamr. Ayrintih bilgi Bolim

5.1.3°de verilmistir.

38



5. YOKLU PARCACIKLARIN BiR ORTAMDAN
GECISLERININ SIMULASYONU

5.1  Orneklemeler

5.1.1 Ortalama Serbest Yol Orneklemesi

I siddetinde belli bir enerji ile bir ortama giren yiiklii parcaciklarin ortamda

etkilesme yapmadan 6nce aldig1 ortalama yola “ortalama serbest yol” denir.

Ortalama serbest yol drneklemesi i¢in temel 6rnekleme yontemi kullanilir. I

siddetinde belli bir enerji ile ortalama giren yiiklii parcaciklarin siddeti,
[ =Ije™™ (5.1)

ifadesi ile gosterilir. Burada u (cm™1) makroskobik tesir kesitidir. Denklem (5.1)’de
goriildiigli gibi, bir ortama giren yiiklii parcacigin madde ile etkilesmesi makroskobik
tesir kesitine bundan dolay1 etkilesme tiirline, hedef ortamdaki maddenin atom

numarasina, gelen pargacigin tiirtine ve enerjisine baghdir.

Ykl parcacigin ortamda x ile x + dx arasinda etkilesim yapma olasiligi,
I
P(x)dx = —ul—dx (5.2)
0

P(x)dx = —pe™™dx (5.3)

dir. Denklem (2.4)’e gore toplam olasilik yogunluk fonksiyonu,
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X

X
fP(x’) dx' = f —pe Mdx = e (5.4)
0

0

seklinde elde edilir. Denklem (2.6)’ya gore,

q=e ¥ (5.5)
tersine ¢oziillirse, x = — lan elde edilir. Ortalama serbest yol [ ile gosterilirse,
=4 (5.6)
" .

olur. Denklem (5.6)’da goriildiigli {izere ortalama serbest yol, makroskobik tesir

kesitinin tersine esittir.

5.1.2 Esnek Sacilma A¢isal Dagihm Orneklemesi

Esnek sacilma acisal dagilim 6rneklemesi i¢in Denklem (3.24)’deki perdeli

Rutherford tesir kesiti kullanilir. Perdeleme terimindeki, — L terimine temel
(1—cos 6+2n)2

Monte Carlo ilkesi uygulanarak drnekleme yapilir.

6do

129 qq
_ dQ
aq

Denklem (5.7)’de,
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do Z%e*

—= 5.8
dQ 4E?(1 — cos 6 + 2n)? (58)
dQ = 2msin 6 d6 (5.9
yerine yazilarak islemler yapildiginda,
0 sin0do
70 (1—cos 6+2n)?
q= fn' sin6do (5.10)
0 (1-cos 6+2n)2
1—cosf)(1+2
;! )(1+2n) 511)
(1 —cos6 +2n)
elde edilir. Bu ifade tersine ¢oziildiigiinde ise,
2
cosf =1-— M (5.12)
I-q+n

esnek sagilma acisal dagilim 6rneklemesine ulasilir. Esnek sacilma agisal dagilim
orneklemesinde spin-rolativistik diizelme faktorii K,..;(6, E), gelen yiiklii par¢acigin
enerjisi 5 keV’in lizerinde ise hesaba katilmistir. Gelen yiiklii pargacigin enerji 5
keV’den disiik ise K, (6,E) spin-rolativistik diizeltme faktorii 1 alinmistir.
Denklem (5.12)’de cos@ orneklemesi yapilarak 6 hesaplanir ve K, (8,E)

fonksiyonu bulunur. Bir gelisigiizel say1 (q) kullanilarak,

q < Kye1(6,E) (5.13)
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kosulunun saglanip saglanmadigina bakilir. Kosul saglandigi takdirde cos®

orneklenmis olur, eger kosul saglanmazsa islemler tekrarlanir.

5.1.3 Esnek Olmayan Sacilma Enerji Kaybi Orneklemesi

Esnek olmayan sacgilmada enerji kayb1 6rneklemesi i¢in dncelikle sagilmanin
hangi kabuktan oldugu belirlenmelidir. Ayrintili bilgi Boliim 4.3’de verilmistir.
Esnek olmayan sagilmanin hangi kabuktan oldugu belirlendikten sonra Denklem

(4.7) ile verilen Gryzinski fonksiyonuna uygun bir (x—lz) zarf egrisi secilir.

Secilen bu fonksiyona temel Monte Carlo ilkesi uygulandiginda,

J-AE%
Ep x2
e (5.14)
Ep x?2

q:

yazilir. Bu ifadeye gore olusabilecek minimum enerji kaybi, sagilmanin meydana
geldigi elektronun baglanma enerji E,, maksimum enerji kaybi ise gelen yiiklii
parcacigin kinetik enerjisi E}, kadardir. Denklem (5.14)’deki integral alinip tersine

¢Oziim yapildiginda,

Ep

AE =
(1—q) +qEp/Ey

(5.15)

elde edilir.

Sacilmanin meydana geldigi kabuktaki E, baglanma enerjisi degerinde,

Gryzinski fonksiyonu ve segilen zarf fonksiyonu normalize edilerek,

do(Ep)/dE,

norm = >
1/Ep

(5.16)
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ifadesi hesaplanir. AE enerji kayb1 Denklem (5.15)’e gore hesaplanir ve bu AE degeri

i¢cin Gryzinski ve zarf fonksiyonlar1 yardimiyla,

do(AE)
(

1
) Gz
oran = —4AE AE? (5.17)
norm

elde edilir. Gelisigiizel say1 q segilerek egrinin i¢inde olup olmadigina bakilir. Eger

q < oran kosulu saglanmaz ise reddedilir ve islemler tekrarlamir. Eger kosul

saglanirsa AE enerji kayb1 6rneklenmis olur.

5.2 Elektron HareKetinin Dilim Ortam Icerisinde Incelenmesi

Bu boliimde, belli bir kalinliktaki ortama giren elektronlarin hareketleri
incelenmistir.

EJ/“‘I }saqﬂma
g

A :.(:"?:k elektron } Esnek
\ Bk =AE = AE" o tim elektron olm:ll.\'an
uyarima e e

Sekil 5.1: Elektronlarin dilim ortam icerisindeki hareketleri
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Sekil 5.1°de gosterildigi gibi gelen elektronun baslangi¢ enerjisi E), olmak
lizere, ortama girdiginde ilk etkilesmeyi yapmadan Once ortalama serbest yol alir ve

ilk olarak ortalama serbest yol drneklemesi yapilir.

Bu asamadan sonra elektronun, hedef atomun elektronlar: ile etkilegsmeleri
baslar. Bu etkilesmeler esnek sagilma, esnek olmayan sagilma ya da frenleme 1g1masi
(Bremsstrahlung) dir. Bu ¢alismada st enerji sinir1 500 keV oldugundan frenleme
1s1mast gozlenmeyecek, sadece esnek ve esnek olmayan sagilmalar izlenecektir.
Programin igerisindeki gelisiglizel sayilar yardimiyla etkilesme tiirii 6rneklenerek

belirlenir.

Eger elektronun enerjisinde bir kayip meydana gelmez ve gelis
dogrultusundan 6 agis1 ile sapiyorsa etkilesme tiirli esnek sagilmadir. Kiiresel
koordinat sisteminde elektronun dogrultusu 6 kutup agis1 ve ¢ azimut agisi ile

belirlenir. Kutup agis1, 0 < 8 < m ve azimut agis1, 0 < ¢ < 2m arasinda degisir.

0 kutup agis1 Boliim 5.1.2°de 6rneklenmistir. Azimut agist ise,

¢ = 2mnq (5.18)

seklinde 6rneklenir.

Etkilesme esnek olmayan sagilma ise, elektron baglangic enerjisinden AE

kadarin1 kaybeder. Elektronun kalan enerjisi,

E' =E,—AE (5.19)

dir. AE enerji kayb1 hesaplanmadan Once sagilmanin hangi kabuktan meydana
geldigi belirlenir. Daha sonra Bolim 5.1.3°de gdsterildigi gibi enerji kaybi
orneklemesi yapilir. Esnek olmayan sacilma dogrultusunun kutup agisi ikili ¢arpisma

modeline gore [59-61],
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AE\Y?
sin 6 = (E_k) (5.20)

ifadesi ile hesaplanir.

Elektron ortama ilk girdiginde z ekseni dogrultusunda daha 6nce 6rneklenmis
olan [ ortalama serbest yolunu aldiktan sonra (0,0,l) noktasinda etkilesme yapar.
Esnek ya da esnek olmayan sac¢ilma yapan elektronun hareket dogrultusunu bulmak

icin 6 ve ¢ agilarina bagli dogrultman kosintisleri,

a = sin 6 cos ¢
B = sinfsin¢ (5.21)
y = cos @

ifadeleri ile hesaplanir.

Pargacigin dogrultusu belirlendikten sonra yeniden bir serbest yol (1) alir.
Daha 6nce Orneklenmis ilk ortama serbest yol () gibi I'’de 6rneklenerek elektron
tekrar hedef ortamin atomlar ile etkilesme yapar. Ilk ortalama serbest yolu aldiktan
sonra yapildig1 gibi tekrar etkilesmenin tiirii 6rneklenir ve elektronun yeni hareket
dogrultusu belirlenir. Bunun igin yeni bir koordinat sistemi x',y’,z’ secilir.
Elektronun hareket dogrultusu z'diir. Segilen yeni koordinat sistemine gore 8’ ve ¢’

acilarina bagli dogrultman kosiniisleri,

a' =sin6@’' cos ¢’
B' = sin8'sin ¢’ (5.22)
yl

= cos @’

belirlenir. Elektronun ikinci etkilesme yaptig1 noktanin koordinatlari, ilk etkilesme

yaptig1 noktanin koordinatlar1 (x4, y;, Zz;) olmak iizere,
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X, =x; +l'a

y2=y1+UB (5.23)
Z2 - Zl + lly

ifadeleri ile hesaplanir. Bundan sonraki etkilesmelerde de bu islemler kullanilarak

tekrarlanir.

Dilim ortam geometrisinde, yani z diizlemi d mesafesine kadar alinarak
pargacik takibi yapilir. Elektron ortam kalinlig1 olan d mesafesine esit ya da ondan
bliyiik bir koordinatta ise ortami terk etmis demektir ve ileri gegen elektron olarak
sayilarak yeni bir elektron izlenmeye baslanir. Eger elektronun etkilesme noktasi
ortamin kalinligindan biiylik ya da esit degilse, elektron ortam igerisinde etkilesme
yapiyor demektir. Bu ¢alisgmada 10000 elektron ileri gegene, geri yansiyana veya

kesilme enerjisi olan 50 eV degerinin altina diisiine kadar tek tek takip edilmistir.

Elektron penetrasyonu i¢in hazirlanan programimiz ve diger Monte Carlo

programlariyla benzer yapidadir ve asagidaki adimlarla 6zetlenebilir.

1. Belli bir E}, enerjisiyle ortama giren elektron i¢in tesir kesitleri hesaplanir

ve elektron giris dogrultusunda ilk ¢arpigsmadan 6nce belli bir yol alir. Bu yol enerji

T 9 . . 1
ve ortamin 6zelliklerine bagl olarak verilen ortalama serbest yol cinsinden [ = — %

orneklenir. Burada q gelisigiizel say1, (L = W, + Heo) toplam tesir kesitidir.

2. Elektron orneklenen ilk serbest yolun sonunda etkilesme yapacaktir ve

etkilesme tiiriiniin 6rneklenmesi gerekir.

a) Etkilesme esnek sagilma ise elektron enerji kaybina ugramadan, gelis

dogrultusuyla 0 ag¢is1 yapan herhangi bir dogrultuya sagilir.

b) Etkilesme esnek olmayan sagilma ise elektronun enerji kaybi1 hesaplanir.
Her enerji degisiminde yeni enerji icin tesir kesiti ve ortalama serbest yol hesaplanir

yani her bir ¢arpismadan sonra gidilen mesafe belirlenir.
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3. Esnek ve esnek olmayan sagilmalar i¢in polar ve azimiital sapma agilarina

yeni gelisigiizel sayilarla 6rnekleme yapilarak karar verilir.

4. Sagilma agis1 sabit koordinat sistemine doniistiiriiliir ve elektronun konumu

hesaplanir.

5. Pargacigin yasaminin durmast onceden belirlenen kriterlere gore kontrol

edilir.
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6. BULGULAR

Bu c¢alismada 50 eV- 500 keV enerji aralifinda cesitli kalinliklardaki
aliminyum, glimiis ve altin ortamlara dik olarak gelen elektronlarin ileri gecis ve geri
yansima olasiliklari ile enerji ve acisal dagilimlar1t Monte Carlo yontemi kullanilarak

hesaplanmastir.

6.1  Metal Ortamlarda Elektronlarin Gecis Olasihiklar:

Cesitli kalinliklardaki metalik ortamlardan orta enerjili elektron ve
pozitronlarin gegis olasiliklart Seliger [62] tarafindan 6l¢iilmiistiir. Elektronlarin 159,
250 ve 336 keV enerji degerlerinde aliiminyum ve giimiis ortamlardan, 191, 293 ve
390 keV enerji degerlerinde ise altin ortamdan Monte Carlo yontemi ile hesaplanan

gecis olasiliklari, Seliger’in [62] deneysel sonuglariyla karsilastirilmistir.

Cesitli kalinliklardaki aliiminyum, giimiis ve altin ortamlardan elektronlarin
gecis olasiliklan sirasiyla Sekil 6.1, Sekil 6.2 ve Sekil 6.3’de verilmistir. Esnek
sacilma toplam tesir kesiti icin Mayol ve Salvat [53] ve NIST [54] olmak {izere iki
farklr ifade kullanilarak, gegis olasiliklarina esnek sagilma tesir kesiti hesaplarinin
etkileri incelenmistir. Mayol ve Salvat tarafindan sunulan tesir kesitleri, Dirac—
Hartree—Fock atomik elektron yogunlugundan elde edilen perdeli potansiyellerle
Dirac kismi dalga yontemiyle genis bir enerji aralifinda (100 eV-1 GeV) ve Z=1-92
atom numarali notr atomlar i¢in hesaplanmistir. Degis-tokus etkileri Furness and
McCarthy lokal yaklagimlart yardimiyla verilmistir. Niikleer boyut etkileri ise Born
yaklagiminda Helm’s niikleer form faktorii kullanilarak hesaplanmistir. NIST
calismasinda da toplam ve diferansiyel esnek sagilma tesir kesitleri, faz kaymalar1 ve
transport tesir kesitleri Dirac-Hartree-Fock elektron yogunluklarindan elde edilen

potansiyellerle, rolativistik Dirac kismi dalga analizleriyle hesaplanmustir.

Esnek sagilma toplam tesir kesiti hesaplarinda perdeli ve spin-rolativistik
diizeltme faktorlii Rutherford tesir kesitlerinin Denklem (3.24) ve (3.25) ile verilen

ifadeleri de kullanilmis fakat Seliger’in deneysel Olgiimlerinde verilen gegis
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olasiliklarina yakin sonuglar elde edilememistir. Tesir kesiti hesaplarindaki
belirsizlikler nedeniyle, Mayol ve Salvat [53] ve NIST [54] esnek sacgilma toplam
tesir kesitlerini, diizeltme c¢arpanlar1 ile kullanarak iyi sonuglar elde edilmistir.
Ornegin; Seliger 20 mg/cm” kalmhgindaki aliiminyum ortama 159 keV enerjiyle
gelen elektronlarin gecis olasiligini 0.43 olgmiistiir. Bu calismada ise gegis olasiligi
Mayol ve Salvat [53] tesir kesiti kullanilarak 0.438, NIST [54] tesir kesiti
kullanilarak ise 0.430 hesaplanmustir.

1 T T
Ortam: Al 0  Deney [Seliger]
__ Bugaligma [Mayol ve Salvat]
- Bu ¢aligma [NIST]

08 -

5 0.6 - i
=
z
o

O 04 -

02 -

0
0 20 40 60 80 100 120 140
Kalinlik (mg/cm2 )

Sekil 6.1: Al ortamda ¢esitli enerjili elektronlarin gegis olasiliklari
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z o)
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Sekil 6.2: Ag ortamda cesitli enerjili elektronlarin gecis olasiliklari
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1
0 Deney [Seliger]
Ortam: Au —— Bu ¢aligma [Mayol ve Salvat]
\ - - - - Bu ¢aligma [NIST]
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Sekil 6.3: Au ortamda cesitli enerjili elektronlarin gecis olasiliklari

Sekil 6.1, Sekil 6.2 ve Sekil 6.3’de goriildiigl iizere hesaplama sonuglar ile
deneysel veriler uyum igerisindedir. Ancak ortamin kalinli§i ve atom numarasi
arttikca Monte Carlo hesaplamalar ile deneysel veriler arasinda farklilik goriilmeye
baslamaktadir. Ortamin atom numarasi arttik¢a, birim hacim bagina diisen elektron
sayisinin artmasiyla elektronun ortamda daha fazla etkilesme yapmaya baglamasi,
Monte Carlo yoOnteminin istatistiksel temele dayanmasi nedeniyle hata birikimi

olusturmaktadir.

Bu caligmada izlenen yontemle, diisiik enerjili elektronlar i¢in de aliiminyum
ve altin ortamlarda gecis olasiliklar1 hesaplanmistir. Elde edilen sonuglar, Sekil 6.4
ve Sekil 6.5’de Fernandez-Varea ve digerleri [63] , Murata ve digerleri’nin [64]
Monte Carlo hesaplamalari ile Krefting ve Reimer [65], Cosslett ve Thomas [66],
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Reimer ve Drescher [67], Neubert ve Rogaschewski [68] caligmalarindan alinan
deneysel sonuglarla karsilastirllmistir. Ferndndez-Varea ve arkadaslarinin [63]
calismasinda esnek olmayan sacilma hesabi i¢in optik ve fotoelektrik verilere dayali
Bethe ylizey modeli, esnek sacilma hesabi i¢in ise Dirac-Hartree-Slater atomik
potansiyelli rolativistik kismi dalga yontemi kullanilmistir. Sekil 6.4’de Monte Carlo

hesaplamalarinin ve bazi deneysel sonuglarin uyumlu oldugu goriilmektedir.

\
v NUX . .
T\ % - --- Fernandez-Varea ve digerleri
\ N — Bugalisma
\ N o Deney [Reimer ve Drescher] (9.3 keV)
\ NN Deney [Reimer ve Drescher] (15 keV)
0.8 \ SLox Deney [Neubert ve Rogaschewski] (25 keV)|

ki 0.6 3 \
—é . Ortam: Al
E \
o Y
.z \
g \\ ' \
@) 0.4 . | \

\\ \\ X

0.2 \ ‘ 25 keV
\ \ \ X
\ . 15keV N\
\§ >< A
9.3 keV AN
0 \ — \ AR
0 500 1000 1500
Kalinlik (Hg/cm2 )

Sekil 6.4: Diisiik enerjili elektronlarin Al ortamdan gegis olasiliklar
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Murata ve arkadaglarinin [64] calismasinda Monte Carlo simiilasyonu igin
tekli sacilma modeli se¢ilmis, enerji kaybi hesabi i¢cin Bethe denklemi yerine
ayarlanabilir parametreli Kanaya-Okayama denklemi kullanilmistir. Esnek sagilma
tesir kesiti icin daha iyi sonuclar elde edebilmek amaciyla perdeli Rutherford
denklemi yerine Mott denklemi tercih edilmistir. Tesir kesiti hesaplarinda kullanilan

farkl1 yontemlerin, elde edilen sonuglar tizerindeki etkileri Sekil 6.5’de goriildigi

gibidir.

I T T T T
\ 1
[\, Ortam: Au +  Cosslett ve Thomas (5 keV) |
ANRY A Reimer ve Drescher (9.3 keV)
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= 06 L | A Bu ¢aligma MC (5 keV) |
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b7} [ ' \“. 7
< | . \ |
o | N
(D 0.4 [ \ \‘.'A v —
L 5\ i
- NS ) i
- + \‘ 4
\ X
02 - \ O, i
i \ o N'a v 1
L N \ T . \V4 il
\ .
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Sekil 6.5: Diisiik enerjili elektronlarin Au ortamdan gegis olasiliklart
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Aliiminyum, giimiis ve altin ortamlar i¢in siras1 ile Sekil 6.6, Sekil 6.7 ve
Sekil 6.8’de gelis enerjisi 159 keV olan elektronlarin ileri gegme ve geri yansima

olasiliklar1 karsilastirilmistir.

--0--06---90----6----0

0,8 - - -©- - Geri Yanstyan Elektronlar 102

S 0,6 [~ -1 04 ~
= o
m <
g | 7 g
g . ] m
S 5
§ 04 ™ Ortam: Al | 06 g
— r  Elektron enerjisi: 159 keV 1 =)

02 - -1 0,8

—=&— {leri Gegen Elektronlar

0 \ \ \ A 1
0 10 20 30 40 50

Kalinlik (mg/cm2 )

Sekil 6.6: Al-film kalinliklar1 gegcen ve yansiyan elektronlarin bagil oranlar
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Sekil 6.7: Ag-film kalinliklar1 gecen ve yansiyan elektronlarin bagil oranlari
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Sekil 6.8: Au-film kalinliklar1 gegen ve yansiyan elektronlarin bagil oranlari

Sekil 6.6, Sekil 6.7 ve Sekil 6.8’de goriildiigii gibi ortamin kalinlig1 arttikca
gecen elektronlarin sayist azalmakta, sogurulan elektronlarin sayisi artarken geri
yanstyan elektronlarin sayisinda belli bir kalinlik degerinden sonra degisiklik

olmamaktadir.

Aliiminyum ortam i¢in 15 ve 20 keV diisiik enerjili elektronlarin ileri gegis ve
geri yansima olasiliklar1 hesaplanarak, Sekil 6.9 ve 6.10’da Shimizu ve digerlerinin

[69,70] iki ayr1 Monte Carlo ¢aligsmasi ile karsilastirilmastir.
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Sekil 6.9: Al-film kalinliklar1 gegcen ve yansiyan elektronlarin bagil oranlar
(15 keV)

Sekil 6.9 ve 6.10°da goriildiigii gibi Monte Carlo hesaplamalart ile elde edilen
ileri gegme ve geri yansima olasiliklari diisiik enerjilerde de birbirine yakin sonuglar

vermektedir.
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Sekil 6.10: Al-film kalinliklar1 gegen ve yanstyan elektronlarin bagil oranlari
(20 keV)

Ayrica pozitronlarla ilgili yapilan caligmalardan yararlanarak, elektron ve
pozitronlarin ortamin atom numarasina bagli olarak gecis olasiliklar1 da
karsilastirilmig, Seliger’in [62] deneysel sonuglarindaki gibi, atom numarasi biiyiik
olan ortamlarda pozitronlarin gegis olasiliklarinin elektronlardan daha biiyiik oldugu
goriilmiistiir. Ornegin 40 mg/cm” kalinhkta giimiis (Z=47) ortamda 250 keV enerjili
elektronlar icin, bu caligmada hesaplanan gegis olasiligi 0.130 iken Ozmutlu ve
Aydin’in [71] c¢aligmasinda pozitronlar i¢in 0.170’dir. Seliger’in [62] deneysel
sonuclarinda gecis olasiligi elektronlar ig¢in 0.110, pozitronlar igin ise 0.180
Olclilmiistiir. Ayni enerji ve kalinlik da aliiminyum (Z=13) ortamda ise gecis olasiligi
elektronlar icin bu ¢alismada 0.451 hesaplanirken, Ozmutlu ve Aydin’in [72]
calismasinda pozitronlar i¢in 0.343’diir. Seliger’in [62] aliiminyum ortamdaki

Olctilen gecis olasiligi elektron i¢in 0.450, pozitron i¢in ise 0.370’dir.
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6.2  Metal Ortamlarda Elektronlarin Enerji Dagilimlar:

Elektron penetrasyonunun en temel karakteristigi olan enerji ve acisal

dagilimlar, c¢esitli kalinliklardaki metalik ortamlar icin hesaplanmis, elde edilen

sonugclara tipik 6rnekler verilmistir.

fleri gegen ve geri yansiyan elektronlarin enerji dagilimlari, 20 mg/cm’

kalinligindaki aliiminyum ortama 159 ve 250 keV enerji degeri ile gelen elektronlar

i¢in karsilastirilmis ve sirasiyla Sekil 6.11 ve Sekil 6.12°de gosterilmistir.
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Elektron enerjisi: 159 keV
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60 80 100 120
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140
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Sekil 6.11: 20 mg/cm® Al-film kalinlig1 gegen ve yansiyan elektronlarin

enerji dagilimlar1 (Enerji 159 keV)

59



1200

1000 |~ - .
Ileri Gegen Elektronlar
- — Geri Yanstyan Elektronlar
800 - .
Ortam: Al

N(E) 600 L Elektron enerjisi: 250 keV _

Kalmlik: 20 mg/crr%
400 .
200 .

0 !

0 20 40 60 80 100 120 140 160

Enerji (keV)

Sekil 6.12: 20 mg/cm”Al-film kalinlig1 gecen ve yansiyan elektronlarin
enerji dagilimlar1 (Enerji 250 keV)

Sekil 6.11°de goriildiigii lizere geri yansiyan elektronlarin sayisi, ileri gegen
elektronlardan fazladir. Dolayisiyla geri yansiyan elektronlarin enerji dagilimlari ileri
gecen elektronlarin enerji dagilimindan fazladir. Sekil 6.12°de ise kalinlik sabit
tutulup, gelen elektronlarin enerjisi arttirildiginda ileri gegen elektronlarin
sayisindaki artisga bagli olarak, ileri gegen elektronlarin enerji dagilimlari, geri

yanstyan elektronlarin enerji dagilimdan daha fazladir.

Ayrica kalinliga bagli enerji dagilimlarinin degisimi incelenmis ve tipik
ornekler verilmistir. Gelis enerjisi 336 keV olan elektronlarm 20, 40 ve 50 mg/cm’
kalinliklardaki giimiis ortamdan ileri gegenlerinin enerji dagilimlart Sekil 6.13’de

goriilmektedir. Ince kalinlikta ileri gecen elektronlarin sayis1 en fazladir, ortamin
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kalinlig1 arttirlldikca ileri gegen elektronlarin sayisi azalmaktadir. Dolayisiyla

kalinlik arttikea ileri gegen elektronlarin enerji dagiliminda azalma meydana gelir.

2500
2000 - -
Ortam: Ag
Elektron enerjisi: 336 keV
1500 -
N(E)
1000 -
500 —
0 | S S |l = == =
0 40 80 120 160

Enerji (keV)

Sekil 6.13: Enerji dagilimlarina Ag-film kalinliklarinin etkisi

Geri yansiyan elektronlarin kalinliga bagl enerji dagilimlarina bir 6rnek 390
keV gelis enerjisi ve 20, 40 ve 50 mg/cm’® kalinliklardaki altin ortam igin Sekil

6.14’de verilmistir.
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Sekil 6.14: Geri yanstyan elektronlarin enerji dagilimlarina Au-film
kalinliklarinin etkisi

Elektronlarin ayni kalinlik ve enerji degerinde ortam atom numarasina bagh
enerji dagilimlar1 da incelenerek Sekil 6.15°de gelis enerji 250 keV olan elektronlarin
20 mg/cm’ kalinliginda aliiminyum, giimiis ve altin ortamlardan ileri gegenlerinin
enerji dagilimlart karsilagtirllmigtir. Ayni gelis enerjisi ve kalinlikta olan aliiminyum
ortamdan gegen elektronlarin sayisi1 glimiis ve altin ortamlardan gegen elektronlarin
sayisindan fazladir. Ortamin atom numarasi attik¢a birim hacim bagina tanecik
sayinin artmasiyla, elektron ortamda daha fazla etkilesme yapmaya baslar, baska bir
deyisle ortamda daha c¢ok kalir. Dolayisiyla ileri gegen elektronlarin enerji

dagiliminda azalma meydana gelir.
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Sekil 6.15: Al, Ag ve Au ortamlardan gegen elektronlarin enerji dagilimlari

Ayrica elektron ve pozitronlarin enerji dagilimlarinin ortamin atom
numarasina bagli olarak karsilastirilmasi da yapilmis ve bir 6rnek aliiminyum ve
giimiis ortamlar icin Sekil 6.16’da verilmistir. Sekil 6.1 ve Sekil 6.2°den
goriilebilecegi gibi sabit enerji ve kalinlikta ortam atom numarasi arttikca bagil gegis
oranlarinin azalmasina bagli olarak, orta enerji bolgesinde aliiminyum ortamda
elektronlarin, giimiis ortamda ise pozitronlarin enerji dagilimlarinin {stten gittigi

goriilmektedir.
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Sekil 6.16: Elektron ve pozitronlarin Al ve Ag ortamlarda enerji dagilimlari

6.3 Metal Ortamlarda Elektronlarin A¢isal Dagilimlari

fleri gecen ve geri yansiyan elektronlarin acisal dagilimlar gesitli

kalinliklardaki aliiminyum, giimiis ve altin ortamlar i¢in hesaplanmistir.

Sekil 6.17 ve Sekil 6.18’de ileri gecen ve geri yansiyan elektronlarin agisal
dagilimlari, 25 mg/cm” kalinligindaki Al ortama 159 ve 336 keV enerji degeri ile

gelen elektronlar i¢in hesaplanmistir. Ayni kalinliktaki ortama gelen elektronlarin
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enerjisi attirildiginda ileri gecen elektronlarin sayisi artacagindan dolay1 sagildiklari
acilardaki elektron sayisinda artma gozlenmekte, geri yansiyan elektronlarin

sayisinda ise azalma meydana gelmektedir.
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Sekil 6.17: 25 mg/cm” Al-film kalinlig1 gecen ve yanstyan elektronlarin
acisal dagilimlar1 (Enerji 159 keV)
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Sekil 6.18: 25 mg/cm”® Al-film kalinlig1 gegen ve yanstyan elektronlarin
acisal dagilimlar1 (Enerji 336 keV)

Gelis enerjisi 336 keV olan elektronlarin 15, 30 ve 60 mg/cm” kalihklardaki
Ag ortamdan ileri gecenlerinin agisal dagilimlart Sekil 6.18’de verilmistir. Sekil
6.19°da goriildiigi tizere kalinlik arttikca ileri gegen elektronlarin sayisinda azalma

meydana gelmesiyle, sagilma agilarindaki elektron sayisinda azalma gozlenir.
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Sekil 6.19: Acisal dagilimlara Ag-film kalinliklarinin etkisi

390 keV gelis enerjisiyle 20, 40 ve 60 mg/cm” kalinliklardaki altin ortamdan
geri yansiyan elektronlarin da agisal dagilimlarina tipik bir 6rnek Sekil 6.20°de

verilmistir.

67



1000
Ortam: Au
Elektron enerjisi: 390 keV
800 7
)
I {;’:;\ 20 mglem, ]
IR B I 40 mg/cm |
o 600 - | - — 60 mg/em’
z B
Z {
a :
e st
Z 400 7’ | _
i
|
200 7
0 SN R U S .
0 20 40 60 80 100
00)

Sekil 6.20: Acisal dagilimlara Au-film kalinliklarinin etkisi

Elektronlarin aymi kalinlik ve farkli enerji degerlerinde ortam atom
numarasina bagl acisal dagilimlarina da ornekler Sekil 6.21°de verilmistir. Ayni
gelis enerjisi ve kalinlikta olan aliiminyum ortamdan gecen elektronlarin sayisi
giimiis ve altin ortamlardan gecen elektronlarin sayisindan fazladir. Aynmi kalinlikta
elektronlarin gelis enerjisi attirildiginda ise ileri gegen elektronlarin sayisinda artma

olacagindan sacilma agilarindaki elektron sayisinda artma gozlenir.

68



500 \ \
Elektron enerjisi: 159 keV 1
Kalmlik: 20 mg/cm2 1

400

— Al | 1200 —

Elektron enerjisi: 250 keV/
Kalinlik: 20 mg/cn%

N(0)2rsin(0)

300 | .
7A1 T
— 1]
200 P A :
100 H
= L L \ —
20 40 60 80 B
0 ‘ B L ‘ ]
0 20 40 60 80 100
0()

Sekil 6.21: Al, Ag ve Au ortamlarda elektronlarin acisal dagilimlari
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7. SONUC VE ONERILER

Bu caligsmada orta enerjili elektronlarin metalik dilim ortamlarda ileri gecis ve
geri yansima olasiliklariyla, enerji ve agisal dagilimlari, hazirlanan Monte Carlo
programi ile 10000 elektron tek tek izlenerek elde edilmistir. Yiikli pargaciklarin
maddeden gecisi istatistiksel karakterde bir olay oldugundan Monte Carlo yontemi
ile hesaplar yapilabilir. Hesaplamalarmin temel girdileri yiklii pargacik atom
carpigsmalar icin toplam ve diferansiyel tesir kesitleridir. Yiikli pargacik atom
carpigmalart ¢ok parcacik problemi oldugundan c¢oziimii ilke olarak miimkiin
olmasina ragmen, pratikte tam bir ¢6ziim miimkiin olamamaktadir. C6ziim i¢in farkli

enerji bolgelerinde gecerli olan yaklasimlar kullanilmaktadir.

Toplam esnek ve esnek olmayan sacilma tesir kesitleri, atomik yapilara bagh
olarak bliyiik belirsizlikler icermektedir. Program i¢inde kullanilan toplam tesir kesiti
ifadeleri, ¢esitli yaklagimlarla hesaplanan degerler iizerine fit yapilarak elde edilmis
oldugundan ve yiklii pargaciklar girdikleri ortamlarda esnek ve esnek olmayan
binlerce sacilma yaptigindan dikkatli incelenmelidir. Kalin filmlerde yiikli
parcaciklarin 6zellikle esnek olmayan carpismalarinin sayisinin artmasi, enerji kaybi
miktarm1 arttirdigindan elektronlar film kalinligr arttikca daha ¢ok enerji
kaybederler. Esnek sagilma diferansiyel tesir kesitinde perdeleme agisi, agisal
dagilimin seklini belirleyen 6nemli bir parametredir. Perdeli Rutherford tesir kesiti,
perdeleme agisinin degerlerine bagl olarak agisal dagilim igin oldukga iyi bir
yaklagim saglar. Elektronlar i¢in perdeleme acisi ¢alisilan ortama bagli olarak iki
farkli sekilde kullanilmistir. Ayrica esnek olmayan sacilmada enerji kaybi

benzetigimi 0zellikle valans elektronlari i¢in daha dikkatli ele alinmalidir.

Elektronlarla ilgili deneysel caligmalar pozitronlara oranla daha fazla
olmasma ragmen, orta enerjili elektronlarin dilim metalik ortamlardan gegis
olasiliklar1 i¢in yapilan ¢aligmalar, yar1 sonsuz ortamlardan diisiikk enerjili
elektronlarin geri sacilmalariyla ilgili caligmalardan [73-82] daha azdir. Elde
ettigimiz sonuglar, literatiirde bulabildigimiz diger Monte Carlo hesaplamalar1 ve

deneysel verilerle karsilastirilmis ve uyum sagladigi goriilmiistiir. Ancak bazi veriler
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arasinda gozlenen farklilik; Monte Carlo yontemi istatistiksel temele dayandigindan,
ortamin atom numarasina ve kalinligima bagli olarak elektronlarin daha fazla
etkilesme yapmaya baslamasindan kaynaklanmaktadir. Orta enerji bolgesindeki
elektronlarin enerji ve agisal dagilimlart konusunda bagka bir Monte Carlo ve/veya

deneysel sonu¢ bulunamadigindan karsilastirma yapilamamustir.

Yapilan hesaplardaki hatanin belirlenmesi adina, deneysel 6l¢iimler ile Monte
Carlo hesaplamalarinin uyumlu oldugu ve uyumun bozuldugu iki sonug segilerek
standart sapma hesaplanmistir. Uyumun saglandigr durumda, aliiminyum ortama dik
gelen 159 keV enerjili elektronlarin gegis olasiliklar: 20 defa hesaplanmis ve standart
sapma % 1.22 bulunmustur. Deneysel sonuglardan biraz sapmanin goriildiigi bir
durum olan glimiis ortamda 336 keV enerjili elektronlarin gegis olasiligi hesabindaki

standart sapma ise % 1.99 bulunmustur.

Ortama gonderilen elektron sayisinin yeterli olup olmadigini test etmek adina
da izlenen elektron sayis1 10000°den 20000’¢e ¢ikarilarak, belli bir enerji ve kalinlikta

islem tekrarlanmis elde edilen sonucun birbirine ¢ok yakin oldugu goriilmiistiir.

Ayrica kesilme enerjisinin sonuglar {izerindeki etkisi de arastirilmistir. Bu
calismada 50 eV alinan kesilme enerjisi yerine ¢alisilan ii¢ ortam i¢inde belli kalinlik
ve enerjilerde 20 eV alinarak hesaplama yapilmis ve birbirine yakin sonuglar elde
edilmistir. Bu calismada Turbo Basic Compiler ve gelisigiizel sayilar1 karistirma

islemi i¢in Bays-Durham algoritmasi [83] kullanilmustir.

Elektron kati etkilesiminde yer alan cesitli fiziksel siireglerin ayrintili bir
sekilde anlasilmasi, elektron mikroskopisi ve spektroskopisine dayali cesitli
tekniklerde ¢ok onemli oldugu bilinmektedir. Cesitli analitik 6l¢limlerde, 6rnegin
esnek pik elektron spektroskopisi (EPES) icin esnek sagilan elektronlarin, elektron
enerji kayb1 spektroskopisi (EELS) ve geri yansiyan elektronlarin enerji kaybi
spektroskopisi (REELS) icin esnek olmayan sacgilma yapan elektronlarin, taramali
elektron mikroskopisi (SEM) icin ikincil elektronlar ve geri sacilan elektronlarin
bilinmesi gereklidir [16]. Elektron mikroskobu igerdigi geri sagilan elektron
gorlintiisii ve ikincil elektron goriintiisii teknikleriyle malzemelerin yiizey ve

kesitlerinin, yiiksek bilyiitmelerde morfolojik ve kimyasal analizi ig¢in
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kullanilmaktadir. Geri sagilan elektronlarin difraksiyonu ile faz analizleri
gerceklestirilmektedir. Yiiklii pargaciklarin bir ortamdaki davraniglar ¢ok karmasik
olmasina ragmen, iyi bir Monte Carlo programi yardimiyla bu etkilesmelerin temel
fiziksel mekanizmasinin daha iyi anlasilmasiyla; esnek pik elektron spektroskopisi
(EPES), taramal1 elektron mikroskopisi (SEM) vb. gibi analitik tekniklerde bilinmesi
gerekenler konusunda gelismeler olacaktir. Teoriyi gelistirmek nicel sonuglar1 daha

hassas yapabilmek i¢in siiphesiz ki bu konuda ¢aligmalar devam edecektir.
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9. EKLER

EK A Koordinat Doniisiimleri

A\
-

Sekil A.1: Koordinat doniisiimleri

Sacilan pargacigin hareket dogrultusunu belirleyebilmek ic¢in sekilde

gosterilen x'y’z" koordinat sistemi segilir. Bu koordinat sistemindeki birim vektorler,

V=ay/\1-y2i+By/N1-v -1 -y

) ==B/1—y2i+a/J1 -y (A.1)

"= al+ ]+ vk
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dir. x"y'z'koordinat sisteminden laboratuvar sistemine gegmek igin,

ay/N1—y* —B/J1—-v? «a
T=|py/N1-v? a/y1-y* § (A.2)
i 0y

doniistim matrisi kullanilir.

Uslii sistemindeki dogrultman kosiniisleri,

a' =sinf’ cos ¢’
B' = sinf'sin ¢’ (A.3)

y' = cos @’
dir.

Sacilan pargacigin laboratuvar sistemindeki dogrultman kosiniislerini elde

etmek i¢in,

a a
(ﬁ) =T (ﬁ) (A.4)
14 y'

ifadesi kullanilmustir.
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EK B Dilim Ortamlarda Elektronlarin fleri Gecme ve Geri Yansima

Olasiliklari, Enerji Dagilimlar: Programinin Akis Diyagramm

L 4

Veriler

h 4

Elektron gelis enerjisi i¢in tesir kesiti hesab1

4

( I=1 den 10000 (izlenen e~ sayisi1) _/ <+

I v

ilk ortalama serbest yolun &rneklenmesi

Evet

Dur fleri gegenler sayilir

Y

v Hayir

Etkilegme tiiriiniin 6rneklenmesi

Yeni bir elektron takibi

A J

e~ ‘nun enerjisi

degistim mi?

¥ Evet

Tesir kesiti hesabi
A

1.Ortalama serbest yolun drneklenmesi 2.Etkilesme tiiriiniin drneklenmesi

rF 3

3. Dogrultman l;psinﬂslerinin belirlenmesi

2<0 vel | Geri yansiyanlar sayilir

\ 4

A v Hayir

Evet -
Ileri gegenler sayilir

A J

Hayir

Etkilesme tiiriiniin 6rneklenmesi

v

Evet

Yeni bir elektron takibi

Y

Hayir

< Koordinat déniisiimii

85



