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Данные, собранные с помощью атомно-зондового томографа, позволяют с высокой точностью вос-
станавливать трехмерные атомные карты химических элементов. В связи с постоянным совершен-
ствованием установок атомно-зондовой томографии требуются новые процедуры восстановления
трехмерных распределений атомов. В этой работе предлагается улучшенный подход к реконструк-
ции данных томографического атомного зонда, который использует динамические параметры и ка-
либровку на основе плотности материала.
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ВВЕДЕНИЕ
Атомно-зондовая томография (АЗТ) считается

одним из самых точных инструментов для анали-
за материалов на атомном масштабе [1–3]. В АЗТ
атомы испаряются с поверхности игольчатого об-
разца с радиусом вершины ~10–100 нм за счет
сильного электрического поля (~10 В/нм). Обра-
зец помещается в камеру сверхвысокого вакуума
(~<10–9 торр) и охлаждается до криогенных тем-
ператур (20–70 К). На образец подается подпоро-
говое напряжение, а испарение атома с вершины
образца инициируется лазерным или электриче-
ским импульсом. Для поддержания скорости ис-
парения атомов, приложенное к образцу напря-
жение увеличивается с ~1 до 15–30 кВ во время ана-
лиза АЗТ из-за увеличения кривизны вершины
образца. После испарения ионизированные ато-
мы движутся на позиционно-чувствительный де-
тектор на основе линий задержки. Отношение
массы к заряду детектированного иона определя-
ется по времени его полета. Затем выполняется
трехмерная реконструкция распределения ато-
мов в исследуемом объеме с использованием из-
вестных алгоритмов [4, 5]. Точность восстановле-
ния данных существенно зависит от параметров ка-
либровки АЗТ и типа алгоритма восстановления.
Трехмерные координаты вычисляются по проекци-
онному принципу. В АЗТ используются несколько

алгоритмов восстановления координат. Основное
различие между ними заключается в том, как учи-
тываются особенности изменения радиуса кон-
чика образца или Z координаты во время AЗT ис-
следования [3].

В наиболее распространенном алгоритме, пред-
ложенном Басом и др. [4], предполагается, что ра-
диус острия образца пропорционален напряже-
нию. Этот алгоритм удобен для учета изменения
формы образца и его радиуса. Однако он может
быть неточен при анализе многофазного матери-
ала. Другой алгоритм, предложенный в [6, 7],
подходит для постоянного изменения угла детек-
тирования во время АЗТ исследования. Этот ал-
горитм хорошо подходит для восстановления рас-
пределения атомов в материалах с разными фаза-
ми. Однако он не работает, когда атомы фаз
имеют значительно разные скорости испарения и
скорости изменения радиуса сильно различаются
в разных фазах. Другой алгоритм использует то,
что изменение радиуса может быть учтено с по-
мощью его прямых измерений на изображении
образца, полученного с помощью просвечиваю-
щей электронной микроскопии [8]. Основными
параметрами восстановления являются коэффи-
циент сжатия изображения (ICF или ξ), длина
пролета иона, поле испарения для конкретного
материала, коэффициент поля (kf), атомный объ-
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ем (Ω), эффективность детектирования и область
зрения (детектируемая область образца) прибора.
Некоторые параметры, такие как эффективность
детектирования или область зрения прибора, явля-
ются характеристиками АЗТ установки и не изме-
няются вовремя АЗТ исследования. Однако другие
параметры не постоянны, что не учитывает стан-
дартный алгоритм. Например, ICF зависит от
формы образца или электростатической системы
установки [9, 10]. Для определения характера из-
менения этих параметров были проведены калиб-
ровочные исследования для различных типов
АЗТ: ECOTAP [10], LAWATAP [11], LEAP 3000 [12].
Также было проведено моделирование полевого
испарения для определения зависимости пара-
метров реконструкции от различных условий ис-
парения [7, 13, 14]. Таким образом, назрела необ-
ходимость модификации стандартного алгорит-
ма трехмерной реконструкции, предложенного
Басом и др [4] для установок типа ПАЗЛ-3D.

1. ОПИСАНИЕ МЕТОДИКИ

В методе восстановления АЗТ данных [4] радиус
кривизны острия образца R определяется напряже-
нием U, приложенным к образцу. Для восстановле-
ния поперечных координат (X, Y) атомов использу-
ется стереографическая проекция (см. рис. 1):

(1)

(2)

( ) ( )sin sin ,X R= ϕ θ

( ) ( )cos sin ,Y R= ϕ θ

где θ – полярный угол, ϕ – азимутальный угол.
Согласно алгоритму [4] радиус R пропорциона-
лен напряжению U:

(3)

Следует отметить, что в стандартном алгорит-
ме реконструкции полевой фактор kf и поле испа-
рения E остаются постоянными на протяжении
всего АЗТ исследования. В тоже время в [15] было
показано, что постоянство kf приводит к неточ-
ной реконструкции морфологии фазовых вклю-
чений и размеров всего исследуемого объема. Для
решения этой проблемы были разработаны раз-
личные подходы.

В работе [16] было смоделировано влияние
параметров реконструкции на восстановление
АЗТ данных с помощью программного пакета
LORENTZ 2D v9.0 [17]. Для испаряющей системы с
локальным электродом была обнаружена прямая
связь между параметрами реконструкции и гео-
метрией образца вблизи вершины.

В работах [14, 15] были предложены различные
подходы для определения параметров рекон-
струкции: эмпирические измерения и сравнение
реконструкций с использованием смоделирован-
ных и реальных данных.

В [14] моделирование полевого испарения в
рамках модели, предложенной в [18], было ис-
пользовано для получения зависимостей полево-
го фактора kf и коэффициента сжатия изображе-
ния ICF от напряжения U, приложенного к АЗТ
образцу для испарения атомов. Зависимость kf

.
f

UR
Ek

=

Рис. 1. Схематическое изображение соответствия точки на кончике образца (X, Y) и ее стереографической проекции
на детекторе (Xd, Yd). Представлено определения углов в модели стереографической проекции.
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носила экспоненциальный характер (kf ~ exp (U)),
а ICF была пропорциональна кубическому корню
из kf. Результаты моделирования показали хорошее
согласие с экспериментальными данными. Исход-
ными параметрами были начальный радиус кри-
визны и угол раствора образца. Отметим, что эти ре-
зультаты не применимы к АЗТ установкам, разра-
ботанным в ИТЭФ, из-за отсутствия локального
электрода и другой электростатической системы.

В настоящей работе предлагается подход к
трехмерной реконструкции координат атомов,
основанный на алгоритме Баса и функциях на-
пряжения kf и ICF, откалиброванных с учетом со-
ответствия восстановленной и реальной плотно-
стей материала образца.

Координаты X и Y положения испаренного
иона восстанавливаются с помощью стереогра-
фической проекции (рис. 1). Прямая связь между
двумя углами θ и θ' и координатой Z может быть
получена как:

(4)

(5)

где θ – исходный угол вылета иона с поверхности
образца (направление, перпендикулярное к по-
верхности образца), θ' – угол проекции с учетом
отклонения траектории иона от направления вы-
лета (сжатия траектории иона), Q – эффектив-
ность детектирующей системы, Ni – номер детек-
тированного атома. Угол θmax – это максималь-
ный угол детектирования испаренных атомов для
используемой геометрии АЗТ установки (или угол
детектирования). Уравнение (3) позволяет восста-
новить радиус в рамках алгоритма Баса. Впослед-
ствии значение радиуса используется для восста-
новления координат. Важно отметить, что изме-
нения kf играют важную роль в вычислении
координаты Z, поскольку они влияют на значе-
ния обеих частей в сумме (5). Первая часть в (5)
оказывает прямое влияние на координату Z. Вто-
рая часть (с ICF, входящей в θ) – поправка на
кривизну поверхности. Таким образом, ICF вли-
яет только на координаты X и Y. Чтобы продемон-
стрировать роль параметров реконструкции, одна
и та же часть исследуемого образца была рекон-
струирована с различными значениями kf и IFC
(см. рис. 2). Видно значительное влияние на гео-
метрические размеры восстановленного объема.
Как будет показано ниже, оптимальные значения
kf и IFC могут быть подобраны, если реконструи-
рованная плотность материала образца приведе-
на в соответствие с реальной.

Следует отметить, что размер объема по оси Z
не изменяется при изменении ICF при фиксиро-
ванном значении kf, изменяются только радиус R
и угол θ. Как объяснялось выше, это является

( ) ( )θ = θ + ξ − θ' sin 1 sirc na ' ,

( )
( )( )2 2

max

1 cos ,
2sin  

i
i

N
z R

QR

Ω= + − θ
π θ

следствием выбранного алгоритма реконструк-
ции. Как показано на рис. 2 (внизу справа), атом-
ная плотность не меняется с изменением kf. Это
связано с тем, что координаты X и Y пропорцио-
нальны радиусу, а Z обратно пропорциональна
квадрату радиуса (см. уравнения (1), (2) и (5)). Та-
ким образом, можно сделать вывод, что в алго-
ритме реконструкции kf и ICF можно откалибро-
вать отдельно.

Принимая во внимание все перечисленные де-
тали, предлагается следующий алгоритм рекон-
струкции. Первым шагом реконструкции являет-
ся поиск динамического значения kf, которое на-
прямую влияет на все три координаты. Поэтому на
данном этапе целесообразно использовать эмпири-
ческую калибровку, восстанавливающую кристал-
лические плоскости. Второй шаг – выбор дина-
мического значения ICF, которое практически не
меняет расстояния в направлении Z. На этом эта-
пе можно использовать плотность материала для
определения правильной зависимости ICF. Мы
предлагаем определить параметры восстановления
путем верификации восстанавливаемой плотности
материала всему объему образца по ее реальному
значению для материала.

Таким образом, при определении значений
ICF и kf будут использоваться известные значе-
ния межплоскостных расстояний в кристалличе-
ской решетке и атомная плотность материала.
Согласно работам [14–16], можно предположить,
что зависимости ICF (U) и kf (U), найденные для
чистых материалов, будут одинаковыми и для
сплавов на основе этих металлов. В данной статье
эффективность предложенного алгоритма прове-
ряется с применением обоих зависимостей.

2. МАТЕРИАЛЫ И ОБОРУДОВАНИЕ

Представленный в статье АЗТ анализ проводил-
ся на установке ПАЗЛ-3D в НИЦ Курчатовский
институт – ИТЭФ [19]. На установке ПАЗЛ-3D ис-
пользуется лазерное полевое испарение, прямопро-
летная геометрия и программное обеспечение, раз-
работанное в ИТЭФ. АЗТ образцы получали
электрохимическим методом с использованием
стандартных электролитов. Форма кончика об-
разцов контролировалась с помощью просвечи-
вающего электронного микроскопа JEOL 1200 EX.
В процессе сбора данных температура образца со-
ставляла 21 К, скорость сбора данных составляла
от 2 до 6 атомов на 1000 лазерных импульсов,
энергия лазера составляла от 5 до 10 мВт, а часто-
та 25 кГц. Для сплавов оптимальные условия ис-
парения выбирались по методике, описанной в
работе [20]. Для расчета масс-спектров с помо-
щью этого программного обеспечения использо-
вались процедуры автоматической калибровки и
оптимизации [21].
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Для восстановления массы и координат каждого
атома использовалась программа КВАНТМ-3D
[22]. Это программное обеспечение разработано в
НИЦ “Курчатовский институт” – ИТЭФ и поз-
воляет оперировать рядом функций, методов и
алгоритмов.

Для поиска зависимостей kf(U) и ICF(U) были
выбраны алюминий и вольфрам с гранецентри-
рованной и объeмно-центрированной кубической
кристаллической структурой, соответственно. Да-
лее будут подробно описаны первый и второй эта-
пы поиска зависимостей kf (U) и ICF (U).

3. КАЛИБРОВКА МНОЖИТЕЛЯ ПОЛЯ

Как было написано выше, первым этапом ал-
горитма является поиск зависимости kf от напря-
жения на образце U. Объем образца разбивается
на мелкие части по оси Z. Для каждой детали подби-
рается оптимальное расстояние между кристалло-
графическими плоскостями. Теоретические рассто-
яния между атомными плоскостями соответствую-
щих кристаллографических направлений взяты из
[5]. Кристаллографические направления определя-
лись по картам полевой десорбции. На рис. 3 пред-

Рис. 2. (а) Карты атомов, построенные из одной и той же части исследуемого образца с различными параметрами kf
и ξ. (б) График атомной плотности как функции ξ. (в) График атомной плотности как функции фактора поля kf.
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ставлен пример карты полевой десорбции образ-
ца алюминия, полученной на AЗT детекторе.

Для калибровки было выбрано ближайшее к
центру детектора направление. Для большинства
образцов этими направлениями были {111}, {001}
и {113}. Информацию о межплоскостных расстоя-
ниях, соответствующих выбранному направле-
нию, можно взять из [5]. На рис. 3 наиболее удоб-
ным направлением является {113} с расстоянием
между атомными плоскостями около 1.2 Å. Далее
объем образца разбивался на мелкие части по оси Z.
Каждая часть содержала 10–30 атомных плоско-
стей. Таким образом, стало возможным найти
значение kf для каждого небольшого кусочка об-
разца. Напряжение на образце в этих частях при-
нималось постоянным для каждой из них. Полу-
ченные пары значений kf и напряжения U аппрок-
симировались функциональной зависимостью [14].
Пример аппроксимации данных показан на рис. 4.

Описанная выше процедура была проведена
для образцов из алюминия и вольфрама. kf как
функция напряжения U была получена для образ-
цов с различными окончаниями. Из полученных
данных была найдена общая зависимость kf (U):

(6)

где C – подгоночная константа. Значение посто-
янной C зависит от состава материала. Например,
для алюминия она равна 5.5, а для вольфрама – 4.5.
Возможно, значение постоянной C зависит от по-

( ) 5.3 4 ,10 e U

fk C Ce
− −= − +

ля испарения материала. Явной разницы между
коэффициентами (6) и углом раствора образца
или начальным радиусом его вершины не обнару-
жено. Полученная зависимость kf (U) является
экспоненциальной. Подобный характер зависи-
мости был получен в работах [14, 16].

4. КАЛИБРОВКА КОЭФФИЦИЕНТА 
СЖАТИЯ ИЗОБРАЖЕНИЯ

Следующим шагом после восстановления зна-
чения kf является корректировка значений ICF.
Точность трехмерной реконструкции положения
атомов в латеральном направлении недостаточна
для идентификации кристаллической решетки.
Согласно результатам, представленным на рис. 2,
для получения значений ξ, обеспечивающих точ-
ность координат “сжатия” в плоскости XY, в каче-
стве критерия может быть использована плотность.
Такой же подход, с разделением большого объема
на мелкие части, был использован для определе-
ния калибровочной кривой. Для каждой части
были найдены значение kf с использованием кри-
сталлографических плоскостей и значение ξ с ис-
пользованием плотности материала. Получена
линейная зависимость ξ от напряжения на образ-
це U, которая отличается от полученных зависи-
мостей в аналогичных исследованиях [14, 15]. Это
различие может быть связано с использованием
режима лазерного испарения в ПАЗЛ-3D, тогда
как в других установках [14, 15] для испарения
также используется локальный электрод.

В программе анализа данных “КВАНТМ-3D”
реализован инструмент “Линейная плотность” для
построения графика атомной плотности вдоль вы-
бранного направления. Атомная плотность рас-
считывалась вдоль оси образца. Для наглядности

Рис. 3. Карты полевой десорбции алюминиевого об-
разца. Указаны кристаллографические направления.
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Рис. 4. Экспериментальные данные kf и наилучшая
аппроксимирующая кривая (6).
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построен график с некоторым шагом. Примеры
рассчитанных графиков плотности вдоль оси об-
разца показаны на рис. 5 для алюминиевого об-
разца с оптимизацией или без нее.

Необходимо учитывать коррекцию ожидаемой
плотности с учетом эффективности детектирую-
щей системы конкретного АЗТ прибора, чтобы
сравнить полученные значения с теоретическими.
На использованной установке ПАЗЛ-3D установ-
лена система детектирования с микроканальны-
ми пластинами с эффективностью детектирова-
ния ~90%. В результате двух этапов калибровки
были найдены динамические kf и ξ. Далее необхо-
димо проверить эти зависимости на чистых мате-
риалах.

5. АПРОБАЦИЯ МЕТОДИКИ НА ОБРАЗЦАХ 
АЛЮМИНИЯ И ВОЛЬФРАМА

Предлагаемый протокол был протестирован
на чистых материалах Al и W. Вольфрам имеет
объемно-центрированную кубическую кристал-
лическую структуру с постоянной решетки около
3.16 Å и 60.2 ат./нм3. Алюминий имеет гранецен-
трированную кубическую кристаллическую
структуру с постоянной решетки около 4.05 Å и
63.6 ат./нм3. Всего было исследовано 12 образцов
алюминия и вольфрама. Для проверки точности ре-
конструкции использовался специальный инстру-
мент для оценки расстояний между атомными
плоскостями. Принцип этого инструмента осно-
ван на алгоритме распределения ближайших со-
седей k-го порядка [5]. В программе КВАНТМ-
3D этот инструмент называется “KNN-krist”. По-

иск соседей проводился только для атомов в вы-
бранном направлении. Далее была построена ги-
стограмма распределения расстояний между бли-
жайшими соседними атомами (см. рис. 6б).
Расстояния между атомными плоскостями на
разной глубине по оси Z были рассчитаны для
всех образцов в рамках стандартного и нового ал-
горитмов калибровки. Разница между этими ал-
горитмами показана на рис. 6.

На рис. 6а видно, что ошибка в межплоскост-
ных расстояниях, полученных в начале и в конце
сбора АЗТ данных, может достигать 50%. Важно
отметить, что предлагаемые поправки могут значи-
тельно улучшить оценку размеров кластеров/фаз.

Рис. 5. Линейная атомная плотность для образца алю-
миния, полученная по стандартному протоколу и
протоколу динамической реконструкции. Пунктирная
линия показывает реальную плотность алюминия.
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Рис. 6. (a) Расстояние между атомными плоскостями
как функция глубины по оси Z образца, полученное в
рамках стандартного протокола реконструкции
(красный), динамического протокола определения kf
и ξ (черный) и теоретическим значением (синий). (б)
Результат применения процедуры “KNN-krist” для
стандартного и динамического алгоритмов восста-
новления.
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Кроме того, учет этой поправки повлияет на точ-
ность расчета размеров переходных слоев, фаз и
зерен.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В этой статье был предложен алгоритм трех-

мерной реконструкции АЗТ данных с использо-
ванием контроля плотности материала в восста-
новленных атомных распределениях. Этот прото-
кол основан на алгоритме восстановления Баса.
Отличительной особенностью предложенного про-
токола является учет плотности материала вдоль
выбранного направления для повышения точно-
сти восстановления данных. Динамические зна-
чения множителя поля kf и коэффициента сжатия
изображения ξ были определены эксперимен-
тально с использованием значений межплоскост-
ных кристаллографических расстояний и значе-
ний плотности материалов.
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Abstract—Data collected with an atom probe tomograph allow to reconstruct 3D atom maps of chemical el-
ement atoms with high accuracy. Due to the permanent improvement of AP installations, new 3D recon-
struction procedures are required. This work proposes an improved approach for atom probe data reconstruc-
tion which uses dynamic parameters and a calibration based on the material density.
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