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１．はじめに
Ø 電子の非弾性平均自由行程 IMFP、λ

JIS K-0147(2017)における定義：
「あるエネルギーをもった電子が二つの非弾性衝突間に移動する平均距離」

Ø IMFPの応用
ü 表面感度、表面定量（マトリックス効果）
ü 有効減衰長さ（EAL）
ü 平均脱出深（MED） 2
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Inelastic scattering Elastic scattering
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S2

S3
≈EAL

IMFP = S1 +S2 + S3

S0
IMFP  = S0

(normally)       IMFP ≥ EAL

Probability : exp(-S/λ)

- when S0=  S1 +S2 + S3  Same  Probability 



Ø IMFPを決定する (Journal of Surface Analysis, Vol. 29 No.2 (2022) pp. 72 ‒ 81）

1. 平均時間を測る (Penn. 1987) ；２つの衝突間の平均時間をτ ，粒子の平均速度をv 

2. 散乱断面積を測る ; 単位体積中の散乱体の数を 、その散乱断面積をσ

MIは電子の自己エネルギーの虚数部
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２．TPP（Tanuma-Powell-Penn)式の変遷

Ø 1987 TPP式： 27元素，４無機化合物, 200 eV ‒ 2 keV ,  SPA (single pole approximation)   
* Surface Science 192 (1987) L849-L857. 
* Surf. and Interface Anal. 11 (1988) 577-589.

Ø 1991 TPP-2式： 27元素， 50 eV ‒ 2 keV,  FPA (full Penn algorithm) + SPA
* Surf. and Interface Anal. 17 (1988) 911-926.

Ø 1994 TPP-2M式：27元素，14無機化合物, 50 eV - 2 keV,  FPA (full Penn algorithm) + SPA
* Surf. and Interface Anal. 21 (1994) 165-176.

Ø 2015 相対論的TPP-2M : 41元素，50 eV ‒ 200 keV ,  FPA  (積分方法を改良；Shinotsuka)
: modified Betheの式を 相対論的に拡張 要旨集 式(1, 1a)
* Surf. and Interface Anal. 47 (2015) 871-888.

Betheの式

4



3．（相対論的）TPP-2M 式の有効性と問題点
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! = 534 − 208#             (eV nm−1) (2d) # = $v%& = ( (p28.816)2 (2e) 
ここで$vは価電⼦数，%は密度(g cm-3)，M は原⼦または分⼦量である。 
TPP-2M 式から計算した IMFP と篠塚らにより計算された相対論的 FPA-BABC で 50 
eV から 200 keV における IMFP 値(100 物質，80 エネルギー）と⽐較を⾏った。その
結果を図１に物質 i に対応する RMSi を rank order diagram として⽰す。 

ここで，RMSi は式(3)で計算される。添字
optical は ELF から計算した!を，λ!"#$は TPP-
2M で計算した物質 i の IMFP を⽰す。90 以
上の物質では RMSi < 20 %であり，TPP-2M
は⼗分に実⽤的であると⾔って良い。 
⼀⽅，図から明らかなように，６つの物質(ダ
イヤモンド，c-BN, LiF, グラファイト, Cs, h-
BN)で 30%以上の RMSi となっている。こ
れらの物質は TPP-2M の開発時点では考慮
されなかった物質である。 
 図２に FPA で計算された IMFP 値を式
（１）によりフィットして得られたパラメー

タ b, gと TPP2-M が与えるパラメータを⽐較
したものを⽰す。 
 

RM!! = 100 × [∑83
$=1  (λ!&'(()$) − λ!)*+!&'(()$)λ!)*+!&'(()$) )2 /83]0.5 . (%)            (3) 
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Fig.1 Rank order diagram for the values of 
RMSi from Eq. (3) for the 100 materials. 
Values of RMSi were evaluated for IMFPs 
from the TPP-2M equation. 
 

Fig. 2   left: Plot	of	RMSi	values	for	IMFPs	from	the	TPP-2M	equation	as	a	function	of	βTPP-2M/βfit.	 	 	 	
right:	Plot	of	RMSi	values	for	IMFPs	from	the	TPP-2M	equation	as	a	function	of	γTPP-2M/γfit.	 	
	

	

 

 

物質ごとのRMS

分⼦量、密度、価電⼦数
バンドギャップエネルギー

5



TPP-2M 式の有効性と問題点

IMFPs) and the IMFPs from Equation (9) as shown in Equation (10a).

In contrast, the parameters in the earlier TPP-2M predictive IMFP

equation (Equation 7) were derived from fits of calculated IMFPs for

27 elemental solids and 15 organic compounds at 22 energies

between 50 and 2000 eV to the nonrelativistic form of the modified

Bethe equation (Equation 6). Expressions were obtained for the four

parameters in Equation (6a) (β, γ, C, and D) in terms of four material

properties (bulk density, atomic or molecular weight, number of

valence electrons per atom or molecule, and bandgap energy [for

nonconductors]), as shown in Equations (7a), (7b), (7c), and (7e). Dif-

ferent expressions for these parameters were derived for the JTP

equation in terms of the same material properties, as shown in

Equations (18b), (18c), (18d), and (18e).

IMFPs from the JTP and TPP-2M equations for a given electron

energy are mainly determined by the values of β and γ for energies

above 200 eV because the contributions of the C and D terms are rel-

atively small at these energies. We have therefore evaluated the

values of β and γ from each predictive IMFP equation for a given

F IGURE 4 (A, B) Ratios of IMFPs calculated from the JTP equation (Equations 6 and 18) (A) and from the TPP-2M equation (Equations 6 and
7) (B) to IMFPs calculated from optical data with the relativistic full Penn algorithm12 and the Boutboul et al.17 approach for nonconductors as a
function of electron energy for 41 elemental solids, 45 inorganic compounds, and 14 organic compounds. (C, D) Values of RMSj (Equation 19)
plotted as a function of electronic energy for all materials, elemental solids, inorganic compounds, and organic compounds for IMFPs obtained
from the JTP equation (C) and the TPP-2M equation (D).
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Fig.1 Rank order diagram for the values of 
RMSi from Eq. (3) for the 100 materials. 
Values of RMSi were evaluated for IMFPs 
from the TPP-2M equation. 
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RMSi from Eq. (3) for the 100 materials. 
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Ø M. Betheの式は有効
Ø TPP-2Mのβがキー

Ø 幅広い材料、広いエネルギー範囲をカバーすべき

IMFP⽐のエネルギー依存性 パラメータ b,  g とRMSi の関係
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TPP-2M 式の有効性と問題点
ü ELFの違いに依存するIMFPの問題
ü ELFの評価が重要

・正確なELFを⽤いて IMFPを計算

β¼"1:0þ 9:44

E2pþE2g
! "0:5þ0:69ρ0:1 eV"1nm"1# $

ð7aÞ

γ¼0:191ρ"0:5 eV"1# $
ð7bÞ

C¼19:7"9:1U nm"1# $
ð7cÞ

D¼534"208U eVnm"1# $
ð7dÞ

U¼Nvρ
M

¼ Ep
28:816

% &2

ð7eÞ

The triangles in Figure 1A,B show IMFPs from the earlier calcula-

tions of Tanuma et al.4 The IMFPs for LiF are generally smaller than

the new values, whereas those for Si3N4 are larger. We also show

IMFPs calculated from the relativistic TPP-2M equation (long-dashed

lines) and fits (solid lines) to the calculated IMFPs with the modified

Bethe equation (Equation 6) for energies between 50 eV and

200 keV. Table 3 shows values of the parameters in these fits for each

compound as well as values of the average RMS differences, RMS,

between the fitted IMFPs and the optical IMFPs. Finally, Figure 1A,B

shows IMFPs from the JTP equation to be described in Section 4.

Figure 1C,D shows the ratios of IMFPs from the earlier IMFP cal-

culations, the TPP-2M equation, the fits with the modified Bethe

equation, and the JTP equation to the optical IMFPs for LiF and Si3N4

as a function of electron energy for energies between 50 eV and

200 keV. For LiF, there is good agreement in Figure 1C between the

previous IMFPs and the new IMFPs for energies between 500 eV and

2000 eV where the differences are less than 1%. For lower energies,

F IGURE 1 Plots of the calculated inelastic mean free paths (solid circles) as a function of electron kinetic energy above the bottom of the
conduction band for (A) LiF and (B) Si3N4. The triangles show the previously published IMFPs of Tanuma et al.4 The solid lines show fits to the
new IMFPs with the relativistic modified Bethe (M. Bethe) equation (Equation 6). The long-dashed lines indicate IMFPs calculated from the
relativistic TPP-2M equation (Equations 6 and 7). The dotted lines indicate IMFPs calculated from the JTP equation (Equations 6 and 18). (C) and
(D) Plots of ratios of IMFPs from the modified Bethe equation, from the TPP-2M equation, from the JTP equation, and from Tanuma et al.4 to the
new IMFPs as a function of electron kinetic energy for (C) LiF and (D) Si3N4.

JABLONSKI ET AL. 5
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４．JTP式の開発：方針

ü 篠塚等によって計算された 100物質 optical IMFP を使用する (relativistic FPA-BABC)
ü （ELFは F-sum, KK-sum で評価; 10%以内の誤差）
Ø エネルギー範囲: 50 eV ‒ 200 keV ，エネルギーステップ 10%増加 (83エネルギー値）

8,300 データ
Ø 物質

：41 元素 Li, Be, graphite, diamond, glassy C, Na, Mg, Al, Si, K, Sc, Ti, V, Cr, Fe, Co, Ni, 
Cu, Ge, Y, Nb, Mo, Ru, Rh, Pd, Ag, In, Sn, Cs, Gd, Tb, Dy, Hf, Ta, W, Re, Os, Ir, Pt, 
Au, and Bi

：45 無機化合物 AgBr, AgCl, AgI, Al2O3, AlAs, AlN, AlSb, cubic BN, hexagonal BN, CdS, 
CdSe, CdTe, GaAs, GaN, GaP, GaSb, GaSe, InAs, InP, InSb, KBr, KCl, MgF2, MgO, 
NaCl, NbC0.712, NbC0.844, NbC0.93, PbS, PbSe, PbTe, SiC, SiO2, SnTe, TiC0.7, 
TiC0.95, VC0.76, VC0.86, Y3Al5O12, ZnS, ZnSe, ZnTe, LiF, Si3N4, water

：14 有機化合物 26-n-paraffin, adenine, β-carotene, diphenyl-hexatriene, guanine, 
Kapton, polyacetylene, poly(butene-1-sulfone), polyethylene, 
polymethylmethacrylate, polystyrene, poly(2-vinylpridine), thymine, uracil
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JTP式の開発：方針

ü 相対論的M. Betheの式を利用する
(ベストではないが。。200 eV以下のIMFPの問題）

ü 最適化の評価をどうするか？
1)  物質ごとに４つのパラメータを決定。物質ごとのRMSiの平均値が最小になるように最適化 (TPP-2Mの方針）

 2 

! = 534 − 208#             (eV nm−1) (2d) # = $v%& = ( (p28.816)2 (2e) 
ここで$vは価電⼦数，%は密度(g cm-3)，M は原⼦または分⼦量である。 
TPP-2M 式から計算した IMFP と篠塚らにより計算された相対論的 FPA-BABC で 50 
eV から 200 keV における IMFP 値(100 物質，80 エネルギー）と⽐較を⾏った。その
結果を図１に物質 i に対応する RMSi を rank order diagram として⽰す。 

ここで，RMSi は式(3)で計算される。添字
optical は ELF から計算した!を，λ!"#$は TPP-
2M で計算した物質 i の IMFP を⽰す。90 以
上の物質では RMSi < 20 %であり，TPP-2M
は⼗分に実⽤的であると⾔って良い。 
⼀⽅，図から明らかなように，６つの物質(ダ
イヤモンド，c-BN, LiF, グラファイト, Cs, h-
BN)で 30%以上の RMSi となっている。こ
れらの物質は TPP-2M の開発時点では考慮
されなかった物質である。 
 図２に FPA で計算された IMFP 値を式
（１）によりフィットして得られたパラメー

タ b, gと TPP2-M が与えるパラメータを⽐較
したものを⽰す。 
 

RM!! = 100 × [∑83
$=1  (λ!&'(()$) − λ!)*+!&'(()$)λ!)*+!&'(()$) )2 /83]0.5 . (%)            (3) 

 
 

0

10

20

30

40

50

60

70

80

0.6 0.8 1 1.2 1.4

R
M

S
i 
(%

)

β
TPP-2M

  /β
fit

(F) TPP-2M Equation
Diamond

c-BN

LiF

Graphite

Csh-BN

MgF
2

Li

0

10

20

30

40

50

60

70

80

0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6

R
M
S
i (

%
)

γ
TPP-2M

  /γ
fit

Diamond

c-BN

LiF
Graphite

h-BNCs

(F) TPP-2M Equation

0

10

20

30

40

50

60

70

80

0 20 40 60 80 100 120

TPP-2M	Equation

R
M
S
i	
(%
)

Rank	Order

Diamond

c-BN

LiF

Graphite

Cs

h-BN

Sc
Be

Fig.1 Rank order diagram for the values of 
RMSi from Eq. (3) for the 100 materials. 
Values of RMSi were evaluated for IMFPs 
from the TPP-2M equation. 
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The triangles in Figure 1A,B show IMFPs from the earlier calcula-

tions of Tanuma et al.4 The IMFPs for LiF are generally smaller than

the new values, whereas those for Si3N4 are larger. We also show

IMFPs calculated from the relativistic TPP-2M equation (long-dashed

lines) and fits (solid lines) to the calculated IMFPs with the modified

Bethe equation (Equation 6) for energies between 50 eV and

200 keV. Table 3 shows values of the parameters in these fits for each

compound as well as values of the average RMS differences, RMS,

between the fitted IMFPs and the optical IMFPs. Finally, Figure 1A,B

shows IMFPs from the JTP equation to be described in Section 4.

Figure 1C,D shows the ratios of IMFPs from the earlier IMFP cal-

culations, the TPP-2M equation, the fits with the modified Bethe

equation, and the JTP equation to the optical IMFPs for LiF and Si3N4

as a function of electron energy for energies between 50 eV and

200 keV. For LiF, there is good agreement in Figure 1C between the

previous IMFPs and the new IMFPs for energies between 500 eV and

2000 eV where the differences are less than 1%. For lower energies,

F IGURE 1 Plots of the calculated inelastic mean free paths (solid circles) as a function of electron kinetic energy above the bottom of the
conduction band for (A) LiF and (B) Si3N4. The triangles show the previously published IMFPs of Tanuma et al.4 The solid lines show fits to the
new IMFPs with the relativistic modified Bethe (M. Bethe) equation (Equation 6). The long-dashed lines indicate IMFPs calculated from the
relativistic TPP-2M equation (Equations 6 and 7). The dotted lines indicate IMFPs calculated from the JTP equation (Equations 6 and 18). (C) and
(D) Plots of ratios of IMFPs from the modified Bethe equation, from the TPP-2M equation, from the JTP equation, and from Tanuma et al.4 to the
new IMFPs as a function of electron kinetic energy for (C) LiF and (D) Si3N4.

JABLONSKI ET AL. 5

パラメータと物理量の関係
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JTP式の開発：方針

ü 最適化の評価をどうするか？
2） 8300 のIMFPデータを使用して、最適化
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• 83 エネルギー, ( 50 eV ‒ 200 keV)
• 100 物質
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5. Jablonski-Tanuma-Powell の式：JTP式

All materials (m =
100)

JTP Equation TPP-2M Equation

Energy range 50 eV to 200
keV

200 eV to 200
keV

50 eV to 200 keV 200 eV to 200
keV
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:JTP式 vs TPP-2M
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: JTP式 vs S1 (by Seah), TPP-LASSO-S (Liu et al.)
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S1 equation （全物質), 拡張：相対論補正
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: JTP式 vs 実験値 ØELFが知られていない物質のIMFP（測定値）との⽐較

実線： JTPの計算値

⾚丸：実測したIMFP (Tanumaら,EPES)

鎖線：Bethe eq. パラメータはWernerら(EPES)

緑四⾓：TEM (200 keV)の測定値, Iakoubovskiら
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６．まとめ

ü JTP式と呼ぶ改良された予測IMFP式の開発について報告した。
• この式はTPP-2M式を改良したものであり、50eVから200keVの83電⼦エネルギーに対する物質に対する

相対論的FPAを⽤いた最近のIMFP計算に基づいている。

ü JTP式は、100の物質について予測されたIMFPと対応する光学的IMFPの⽐較において満⾜のいく結果を与
えた。

• 最適化に使⽤された8300の光学IMFPとJTP⽅程式から計算されたIMFPのRMS差は10.2%であった。
• この値は、光学 IMFP と TPP-2M ⽅程式による IMFP の同様の⽐較で⾒られた RMS 差 16.0 % よりもか

なり⼩さい。
Ø 私たちは、JTP ⽅程式は TPP-2M ⽅程式よりも広範囲の材料に適⽤できると考えています。

• JTP式におけるEg ; 不明な場合の推奨値 (ユーザからの要望が多かったので）
無機化合物 Eg = 5 eV  ,
有機化合物 Eg = 4 eV

https://onlinelibrary.wiley.com/share/author/F2D2ZWXBZYCQH37KMRI5?target=10.1002/sia.7217

* link address that gives a read-only version of IMFP XIV on the website.
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７．参考
ü 著者らのIMFPに関する論⽂は，著者版としてMDR NIMS ( https://mdr.nims.go.jp/) で公開されてい

ます。ダウンロードフリーなので，ぜひ利⽤してください。

ü 電⼦の⾮弾性散乱に関する⼀般論（雑学？）については JSA誌の連載記事「表⾯電⼦分光法における信号
の減衰は 如何に記述されるか? 」を参照してください。

I:概要 (2004)
II:誘電函数とIMFP (2004)
III: XPSおよびAESによる表⾯定量分析法 (2005)
--------------------------
IV:単位系,平均⾃由⾏程,⼀般化振動⼦強度 (2022)
V:誘電関数を⽤いた固体における電⼦の⾮弾性散乱断⾯積 (2023)

VI :（案）FPA, Mermin-Penn, MerminアルゴリズムによるIMFPの実践的な計算法の解説
with Mathematica (Tanuma), with Fortran (Shinotsuka)

VII: (案）SPAによるIMFPの計算法の解説と FPAとの⽐較
＊ この⽐較は厳密な意味で⾏われていない

VIII:（案）誘電関数モデルとBorn近似の問題点 （電⼦交換、⾼次近似など）
IX : （案）EAL, MED の今⽇的な解釈と実際の使⽤⽅法
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Evaluation of Calculated and Measured Electron 
Inelastic Mean Free Paths in Condensed Matter

1. Introduction
2. IMFP Calculations (ST)
3. Surface and Interface Excitations (theory) (ST)
4. Example Comparisons of IMFP Calculations for Selected Materials (but it might be better to include 
comparisons of this type in Section 2?)
5. Predictive IMFP Formulae, Machine Learning
6. Experiments from which IMFPs have been derived: EPES (AJ)
7. Other experiments from which IMFPs have been derived (CJP, ST)
8. Experimental Evaluations of Calculated IMFPs (CJP)
9. Experimental Evaluations of Predictive IMFP Formulae (ST and CJP)
10. Example Comparisons of IMFP Measurements for Selected Materials (AJ and CJP)
11. Example Comparisons of IMFP Measurements and IMFP Calculations for Selected Materials (AJ and CJP)
12. Conclusions and Recommendations (CJP, AJ, ST))
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