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становления масс.
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ВВЕДЕНИЕ
Современная технология разработки перспек-

тивных материалов подразумевает контроль осо-
бенностей структурно-фазового состояния вплоть
до наномасштабов. Атомно-зондовая томография,
одна из таких методик, которая позволяет исследо-
вать 3х-мерные распределения химических эле-
ментов в материалах с атомарным разрешением.
С целью проведения исследований перспективных
материалов для атомной промышленности [1–4] в
ИТЭФ в середине 2000-х был установлен томогра-
фический атомный зонд ECOTAP (CAMECA) с
высоковольтным режимом испарения [5], кото-
рый предназначен только для исследования про-
водящих материалов. С целью расширения обла-
сти исследований в настоящий момент в ИТЭФ
разрабатывается прототип атомно-зондового то-
мографа с лазерным режимом испарения ПАЗЛ-
3D [6], оснащенный современной 120 мм детек-
тирующей системой на линиях задержки (DLD).
Кроме расширения области применимости, эти
усовершенствования позволили существенно уве-
личить количество собираемых данных. Однако
геометрические особенности ПАЗЛ-3D потребова-
ли изменения базовых алгоритмов восстановления
данных. С целью повышения точности прототипа
ПАЗЛ-3D была поставлена задача по оптимиза-

ции базового алгоритма восстановления масс,
ориентированной на учет геометрических осо-
бенностей разрабатываемого прибора.

БАЗОВЫЙ АЛГОРИТМ ВОССТАНОВЛЕНИЯ 
МАСС-СПЕКТРА

Для оценки возможностей прототипа с точки
зрения химического анализа, в качестве одного из
первых тестовых материалов был выбран ранее
исследовавшийся на ECOTAP сталь ЭК-181, об-
ладающий большим количеством примесных со-
ставляющих [1, 2]. Для этого с помощью уравне-
ния (1) было проведено восстановлениe масс
каждого атома и сформирована гистограмма их
распределения – масс-спектр:

(1)

где Lflight – длина пролета, tflight – время пролета, t0 –
сдвиг по времени, U – напряжение на образце, а
e – элементарный заряд электрона. Восстанов-
ленный в результате успешного исследования
масс-спектр изображен на рис. 1.

Качество полученного масс-спектра характе-
ризуется заведомо низким разрешением по массе
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[5] на полувысоте m/Δm < 100. Эта величина отра-
жает наличие значительных погрешностей изме-
рения масс, которые делятся на две категории:
случайные и методические [7].

Методические ошибки измерения масс в
атомно-зондовой томографии приводят как к
сдвигу, так и уширению пиков масс-спектра.
Вообще говоря, эти ошибки могут быть устранены
путем подбора параметров уравнения (1), таких как
Lflight., исходя из условий атомно-зондового
исследования для конкретных событий.

Для поиска сдвига и уширения пиков спектра
было проведено восстановление масс атомов,
зарегистрированных в разных частях детектора,
а именно, в центре и на периферии. Результат
такого восстановления представлен на рис. 2.
Продемонстрированный сдвиг массового пика
железа свидетельствует о наличие методической
ошибки, связанной с неправильным определе-
нием длины пролета иона. Подобный эффект и
подход к его корректировке был описан Шле-
сайгером в 2010 г. [8]. В данной работе показано,
что причиной неточного определения длины
пролета ионов является наличие искривления
траектории движения ионов вблизи поверхности
образца, величина которого зависит от угла ее от-
клонения от оси образец−детектор, то есть непо-
средственно связана с размерами детектирующей
системы. Таким образом, при совпадении оси де-
тектора и образца можно подобрать функцию за-
висимости Lf light от угла отклонения от оси образ-
ца. Однако в силу конструкционных особенно-

стей ПАЗЛ-3D проведение эксперимента не
подразумевает процедуру точного центрирования
образца, и таким образом, ось образца не может
полностью совпасть с осью детектора.

ПРОЦЕДУРА КОРРЕКЦИИ ДЛИН ПРОЛЕТА

Постольку поскольку, взаимно-однозначной
зависимости между углом отклонения от оси об-
разца и расстоянием до центра детектора нет, в
силу их несовпадения, корректировка длин про-
лета ионов не может быть рассчитана по этому
расстоянию. На основании этого в качестве до-
полнения для программы обработки данных уста-
новки ПАЗЛ-3D, в программной среде QT был
создан модуль обработки данных, включающий в
себя двухэтапный алгоритм расчета данной по-
правки персонально для каждого детектируемого
атома. Первый этап данной процедуры подразу-
мевает разбиение области детектора на неболь-
шие квадраты, восстановленные массы атомов в
которых формируют независимые наборы дан-
ных. После этого, для каждого из таких наборов
строится свой масс-спектр, основной массовый
пик которого сравнивается с его теоретически из-
вестным местоположением. Разница положения
теоретического и реального пика позволяет вы-
числить соответствующую конкретному квадрату
поправку длины пролета ионов по формуле (2):

(2)−Δ = 2 th

th

2 ,M ML eUT
M M

Рис. 1. Масс-спектр ЭК-181, построенный при помощи базового алгоритма восстановления масс (m/Δm < 100).

1

10

100

1000

25 26 27 28 29 30 31 32
Отношение массы к заряду, а. е. м.

Ч
ис

ло
 д

ет
ек

ти
ру

ем
ы

х 
ио

но
в

Сr52
2+

Fe54
2+ Fe56

2+

Fe58
2+

Сr54
2+



ЯДЕРНАЯ ФИЗИКА И ИНЖИНИРИНГ  том 8  № 2  2017

ОПТИМИЗАЦИЯ И АДАПТАЦИЯ БАЗОВОГО АЛГОРИТМА 143

где Mth – теоретически известная масса основно-
го элемента исследуемого материала, M – факти-
ческая масса, соответствующая пику наибольшей
высоты. После проведения подобной процедуры
для всех остальных квадратов процедура оптимиза-
ции приступает ко второму этапу – билинейной
интерполяции [9]. В ходе данной процедуры по-
правка длины пролета вычисляется для каждого
атома по узловым точкам каждого квадрата сетки

первого этапа. По окончанию всех расчетов массы
каждого атома снова пересчитываются для восста-
новления итогового масс-спектра.

В рамках исследования стали ЭК-181 данная
процедура была использована впервые, и резуль-
таты ее применения показаны на рис. 3а в сравне-
нии с неоптимизированным масс-спектром на
рис. 3б. На данном рисунке отчетливо видно со-

Рис. 2. Масс-спектры, восстановленные по данным, собранным на периферии и в центральной чаcти детектора.
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Рис. 3. (а) Оптимизированный масс-спектр ЭК-181 (m/Δm > 550); (б) масс-спектр ЭК-181 без оптимизации (m/Δm < 100).
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кращение ширины массовых пиков, и то, что ра-
нее перекрытые другими элементами пики (пик
Mn) стали различимы и идентифицируемы. Это
стало возможным благодаря возросшему разре-
шению по массе, которое достигает значений
m/Δm > 550, что в пять раз превышает исходное
значение и сопоставимо с аналогичным разреше-
нием для ECOTAP.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Для повышения разрешающей способности
томографического атомного зонда ПАЗЛ-3D раз-
работана процедура оптимизации базового алго-
ритма восстановления масс. В результате примене-
ния данной процедуры разрешение по массе
(m/Δm) возросло до 550 и более, что соответствует
5-кратному увеличению разрешающей способно-
сти прибора по сравнению с базовым алгоритмом.
Данное усовершенствование позволило разделить
пики различных элементов и выявить наличие
легирующих добавок в материале, что свидетель-
ствует о значительном улучшении точности хими-
ческого анализа разрабатываемой установки при-
менительно к исследованию данного материала.
Также полученный результат позволяет рассчиты-
вать на аналогичное улучшение и при исследова-
нии других материалов.
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Abstract—Reasons for a decrease in the accuracy of the base mass reconstruction method of the atom probe
tomography, which are due to of distortions of ion trajectories near sample surface have been analyzed.
The procedure of adaptation of base reconstruction algorithm for a wide-angle detection system of the
APPLE-3D atom probe has been proposed. This procedure can correct the lengths of ion flight trajectories
and reduce errors of mass reconstruction algorithms.
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