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Monte Carlo Calculations and Measurements Concerning the Multiple Scattering
of Heavy Ions in Thin Films

The behaviour of energetic heavy ions in thin films is simulated by means of a Monte Carlo
method taking especially into account the energy loss of the scattered particles. Based on a
variably matched screened Coulomb potential the calculations yield the angular and energy distri-
butions of the transmitted ions. The results show a good agreement with the theory of Meyer.
Furthermore for keV He ions scattering distributions have been measured in C, Al and Ag, which
agree fairly well with the computations, if a suitable fit of the screening parameter is used in the

Monte Carlo simulations.

I. Einleitung

Das in den letzten Jahren wachsende Interesse an
der Vielfachstreuung niederenergetischer Teilchen in
diinnen Folien ist sowohl experimenteller als auch
theoretischer Art. Zum einen miissen etwa Chan-
neling-Experimente, Messungen von Abbrems-
querschnitten und Schichtdickenbestimmungen mit
Hilfe von Einfachstreuquerschnitten oftmals in Hin-
blick auf das Auftreten von Vielfachstreuung korri-
giert werden, ebenso muB sie bei vielen Experimen-
ten in Form von Strahlaufweitungen beriicksichtigt
werden; andererseits liefern die Winkelverteilungen
gestreuter Teilchen auch wichtige Informationen iiber
das Wechselwirkungspotential zwischen Ion und Tar-
getatom.

Bei allen Theorien und analytischen Beschreibun-
gen der Vielfachstreuung — wie etwa bei den auf
der Theorie von Moliere ! basierenden analytischen
Berechnungen von Meyer 2 sowie von Sigmund und
Winterbon3 — ist die geschlossene Darstellung des
Durchganges von geladenen Teilchen durch Materie-
schichten mit Vereinfachungen und Einschréinkungen
verbunden. Um dies zu vermeiden, wurden in den
letzten Jahren schon mehrfach*™® Computerpro-
gramme erstellt, mit denen Winkelverteilungen stati-
stisch mit Hilfe der Monte-Carlo-Methode ermittelt
werden konnen. Teilweise #? wird dabei ein diffe-
rentieller Wirkungsquerschnitt nach Lindhard et
al. 1% benutzt und dieser unter Verwendung von
numerisch berechneten Tabellen > 10 integriert, teil-
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weise 5 wird diese Integration mit Hilfe einer empi-
rischen Naherung (,,magic formula“)0 auf eine ein-
fach auszufiihrende Differentiation reduziert. Dage-
gen kommt in der vorliegenden Arbeit eine variable
Potentialanpassungstechnik 1! zur Anwendung, mit
der auch Eastham 8 arbeitet; dariiber hinaus wird
hier zudem die Anwendungsmoglichkeit dieser Tech-
nik bei Vergleichen mit experimentellen Ergebnis-
sen untersucht.

Durch das in Abschnitt 2 skizzierte Computerpro-
gramm wird im wesentlichen der Anwendungsbereich
alterer Rechnungen®1? auf keV-Energien ausge-
dehnt. Der wesentliche Vorteil gegeniiber analyti-
schen Vielfachstreutheorien liegt darin, dal} elasti-
scher und inelastischer Energieverlust beriicksichtigt
und untersucht werden konnen. Nach einem kurzen
Uberblick iiber die durchgefiihrten Versuche (Ab-
schnitt 3) werden in Abschnitt 4 dann Ergebnisse
von Computersimulationen und Experimenten unter-
einander und mit der Theorie von Meyer? vergli-
chen, einige Vorhersagen der letztgenannten werden
zudem gepriift.

II. Die Rechenmethode

Bei dem hier verwendeten, in seinen Grundziigen
bereits anderswo !? ausfiihrlich erlduterten Monte-
Carlo-Verfahren werden einzelne Teilchenschicksale
wihrend der Durchquerung einer Schicht vorgegebe-
ner Dicke verfolgt, wobei die aufeinanderfolgenden
Streuprozesse mit Hilfe von Zufallszahlen erfafit wer-
den; der Zusammenhang der letzteren mit dem
Streuwinkel ergibt sich dabei indirekt tiber eine Be-
ziehung zwischen StoBparameter p und Zufallszahl z:

P = Pmax Vl-=. (1)
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Hier wird puay, der maximal zugelassene StoBpara-
meter, durch den halben Abstand nichster Nachbarn
gegeben und bestimmt die maximal beriicksichtigte
Reichweite des Wechselwirkungspotentials, woraus
ein endlicher totaler Wirkungsquerschnitt o, =
7 p?max resultiert. Die Wegstrecken s zwischen den
einzelnen Stolzentren werden als konstant angenom-
men.

Es sei darauf hingewiesen, dal} das Einzelstreu-
problem klassisch gelost und der Streuprozel} selbst
als elastischer Zwei-Teilchen-Stofi behandelt werden
kann % 5 13, Als Wechselwirkungspotential dient da-
bei ein Thomas-Fermi-Potential :

2.
V) o 22228 5 (L)

r a

(2)

Fiir die Abschirmfunktion @ (r/a) wird eine analy-
tische Beziehung von Moliere ! benutzt:

D (rla) =0,1 e 87/¢ 0,55 ¢-127/¢ 1 0,35 ¢-037/a,
(3)

Der darin auftretende Abschirmparameter a ist nach

Lindhard 1° durch
a=0,8853 ay (Z,2% 4 Z,2/3) 112 (4)
mit ay=5,292-10"%cm gegeben. Um jedoch bei

der Berechnung des Streuwinkels y eine geschlossene
Integration zu gewéhrleisten, wird mit einer Poten-
tialanpassungsmethode 1* unter Verwendung eines
abgeschnittenen Coulomb-Potentials

Qe

Valr) =Ec< -

= ~1)fiir e
—0

(5)
fir r > a,

(E., a,: Anpassungsparameter) gearbeitet. Im Ge-
gensatz zu der in den fritheren Rechnungen!? be-
nutzten Anpassung in einem festen Wert von r wird
bei niedrigeren Energien das Ersatzpotential Vy
variabel an Vyy in dem bei dem jeweiligen Stof3
auftretenden Stoflparameter p angepallit, um eine
Unterschidtzung der Klein-Winkel-Streuung zu ver-
meiden, die bei StoBprozessen niederenergetischer
Tonen durchaus noch einen wesentlichen Beitrag zur
Streuverteilung liefern kann.

Der bei jedem Stol} neben der Ablenkung eines
Teilchens auftretende elastische Energietransfer wird
nach der sich aus Energie- und Impulssatz ergeben-
den klassischen Formel berechnet. Der unelastische
Energieverlust infolge von Elektronenanregung wird
als kontinuierliche Grofle auf den geraden Weg-
stiicken zwischen zwei Streuprozessen berticksichtigt;
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der differentielle Energieverlust 1a8t sich dabei aus
der Formel von Lindhard et al. 1* errechnen:

dE

_ 1/2
ar KEY?,

el

(6)

Ebenso ist es moglich, experimentell aus Daten fiir
den elektronischen Bremsquerschnitt ermittelte Werte
fiir dE/dr zu verwenden.

ITII. Experimentelles

Die Experimente wurden mit He-Ionen mit Ener-
gien zwischen 20 und 55 keV durchgefiihrt. Die
Strahlkollimation lag bei 0,3°, der Offnungswinkel
des Detektors (schwenkbarer Graphit-Faraday-Kifig
mit mehreren Blenden) bei 0,4°, das Vakuum zwi-
schen 1075 und 6-107 % Torr. Als Streufolien dien-
ten Kohlefolien mit Dicken von 100 — 1000 A, sowie
Al- und Ag-Folien mit Dicken von 200 — 600 A, die
durch Aufdampfen im Hochvakuum (besser als 1075
Torr) hergestellt wurden. Die Schichtdicken wurden
interferometrisch nach Tolansky ' bestimmt.

IV. Ergebnisse
1V.1) Winkelverteilungen

Um Vergleiche mit der Theorie von Meyer 2 durch-
fiihren zu kénnen, miissen noch einige dort benutzte,
dimensionslose Groflen definiert werden:

Reduzierte Energie

. MyaE )
(My+M5)Z, Zy e
Reduzierter Winkel
s & M.+ M,
D= '] T 9, (8)
Reduzierte Schichtdicke
t=na®Nt. (9)

Dabei bedeuten M die Massen, Z die Ordnungszah-
len von ankommenden Teilchen bzw. Targetatom, ¢
die Dicke und N die Volumendichte der Folie. Zu-
dem sollte erwihnt werden, daf} fiir die Berechnung
der theoretischen Werte von ¢ und ¢ jeweils eine in
den Monte-Carlo-Simulationen bestimmte mittlere
Energie £ =FE;,—% AE der Teilchen in der Schicht
verwendet wird, um der Nichtberiicksichtigung des
Energieverlustes AE in der Theorie von Meyer
Rechnung zu tragen.

Zwei Beispiele fiir gerechnete Streuverteilungen
zeigt die Abb. 1, die aullerdem auch die nach Meyer
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Abb. 1. Vergleich der Winkelverteilung nach Meyer mit / ]
Monte-Carlo-Simulation fiir 100 keV N-Ionen, gestreut in 0.01 . ' \ . ]
einem 1122 A dicken Ge-Target (a), und fiir He-Ionen ver- N 5 10 20

schiedener Energien, gestreut in 500 A C (b).

ermittelten Winkelverteilungen enthilt. Die Uberein-
stimmung ist fast immer gut, jedoch weichen bei sehr
groflen Schichtdicken die simulierten Streuprofile
vor allem in ihren Schwiénzen oft von den analytisch
berechneten ab (Abb. 1a), wobei allerdings zu be-
achten ist, daB Meyers Theorie auf Klein-Winkel-
Streuung (9< 20°) beschrinkt ist. Des weiteren
bestatigt Abb. 1b die Folgerung von Meyer, daf} die
in reduzierten Grofen gezeichnete Form der Winkel-
verteilung von der Energie der einfallenden Teilchen
unabhingig ist2. Einen allgemeineren Uberblick er-
moglicht die Abb. 2, in der fiir vier verschiedene
reduzierte Winkel, d. h. fiir vier unterschiedliche Stel-
len der jeweiligen Streuprofile, ein Vergleich beziig-
lich der normierten Intensitdt zwischen theoretischen
Kurven und simulierten Ergebnissen fiir sechs Ion-
Target-Kombinationen iiber einen Schichtdicken-

T —>

Reduzierte Schichtdicke

Abb. 2. Vergleich zwischen Monte-Carlo-Rechnungen und der
Theorie von Meyer: Intensitdt fiir verschiedene reduzierte

‘Winkel 5, bezogen auf die Intensitdt in Durchschufirichtung,
als Funktion der reduzierten Schichtdicke 7.

bereich von 1 <7<20 dargestellt ist. Hier erkennt
man noch besser die im allgemeinen gute Uberein-
stimmung.

IV. 2. Schichtdickenabhingigkeit der Halbwerts-

breite

Ein wesentliches Resultat der Theorie von Meyer
ist die Feststellung, daf} fiir alle Ion-Target-Kombi-
nationen und unabhingig von der mittleren Beschuf-
energie eine universelle Funktion existieren soll, die
das Verhiltnis zwischen reduzierter Halbwertsbreite
¥, und reduzierter Foliendicke 7 beschreibt. Diese
Funktion ist in Abb. 3 zusammen mit Computer-
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tion 51/.(1) nach Meyer 2 (durchgezo-
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simulationen fiir verschiedene Ion-Target-Kombina-
tionen und Schichtdicken dargestellt, wobei letztere
den aus der Theorie sich ergebenden universellen
Zusammenhang gut bestatigen.

Vergleicht man jedoch Meyers Folgerung mit ex-
perimentellen Ergebnissen (Abb. 4), so erhilt man

0 ! 5 10 15

\

Reduzierte Halbwertsbreite 3, —
E

— Meyer

e Experimente

0
7T He——a
05 H
— Meyer
0.1+ v Experimente s
00 + + +
0 1 2 3

Reduzierte Schichtdicke T —

Abb. 4. Vergleich zwischen Experimenten und der Theorie

von Meyer: Reduzierte Halbwertsbreite als Funktion der

reduzierten Foliendicke fiir He-Ionen, gestreut in C- bzw.
Al-Folien.

ziemlich systematisch auftretende Diskrepanzen, die
gemessenen Werte liegen teils iiber (Kohlenstoff),
teils unter (Al) der universellen 7, (z)-Kurve, zei-
gen zwar wenigstens einen qualitativ dhnlichen Ver-
lauf, sprechen aber gegen einen universellen Zu-
sammenhang zwischen ¥/, und 7.

IV.3. Anpassung des Abschirmparameters, Vergleich

zwischen Monte-Carlo-Rechnungen und Experimenten

Die eben erwihnten systematischen Abweichungen
konnen nun dazu benutzt werden, den Abschirm-
parameter, fiir den in den Rechnungen zunichst im-
mer die Darstellung von Lindhard [Gl. (4)] verwen-
det wurde, mit Hilfe einer Methode von Meyer und
Krygel 16 aus experimentell ermittelten Vielfachstreu-
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verteilungen zu bestimmen. Dabei wurden fiir jede
Ion-Target-Kombination die Messungen einzeln aus-
gewertet und daraus der Mittelwert errechnet, die so
genommenen Werte ey, sind zusammen mit den
nach Lindhard bestimmten Abschirmradien in Tab. 1
aufgefiihrt.

Tab. 1. Vergleich der durch Anpassung an die Experimente
gewonnenen Abschirmradien mit den aus der Lindhardschen
Beziehung (4) ermittelten Werten.

Ion-Target- ainA @exp in A
Kombination gemdf Lindhard (Mittelwert)
He— C 0,212 0,234 *

He — Al 0,176 0,158

He — Ag 0,1225 0,100

* Bernhard et al. 18: gexp=0,242 A.

Fihrt man Monte-Carlo-Rechnungen mit den ex-
perimentell ermittelten Abschirmparametern durch,
so erzielt man im Rahmen der Fehlergrenzen eine
gute Ubereinstimmung zwischen Rechnung und Mes-
sung. Dies gilt zum einen fiir die einzelnen Winkel-
verteilungen, wie man am Beispiel der Streuung von
He-Ionen in Al- und C-Targets erkennt: sowohl bei
Abb. 5 fiir ein einzelnes Streuprofil als auch bei
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b T = 86 1
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| 1 |
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c
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§ E,_
E AN
\D
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| “ s |
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000 | . —
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Reduzierter Streuwinkel 3J—

Abb. 5. Darstellung einer experimentell ermittelten Winkel-

verteilung in reduzierten GroBen fiir He-Tonen mit verschie-

denen Energien, gestreut in 500 A C, im Vergleich mit einer

unter Verwendung von aexp durchgefiihrten Monte-Carlo-
Simulation.
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Abb. 6. Vergleich zwischen experimentell ermittelten Ergeb-
nissen und Computersimulationen (MC), gerechnet mit aexp
gemdl Tabelle 1: Intensitdt fiir verschiedene reduzierte Win-

kel 5, bezogen auf die Intensitdt in Durchschufirichtung, als
Funktion von 7.

Abb. 6 als Uberblick iiber zwei Ion-Target-Kombina-
tionen mit Folien unterschiedlicher Dicke treten gro-
Bere Abweichungen nur in den Verteilungsschwin-
zen auf; zudem bestatigt sich auch hier die in
IV.1) erwédhnte Vorhersage von Meyer (Abbil-
dung 5). Zum anderen liegen aber auch die gemes-
sen reduzierten Halbwertsbreiten hinreichend gut
auf rechnerisch gewonnenen, fiir jede Ion-Target-
Kombination charakteristischen und energieunabhin-
gigen 7y, (7)-Kurven, wie Abb.7 zeigt. Dort sind
neben eigenen Messungen auch Ergebnisse von Heg-
berg et al. 1 und Bernhard et al. 18 eingetragen, die
dem Verlauf der errechneten Kurve ebenfalls recht
gut folgen.
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Abb. 7. Vergleich zwischen mit Hilfe von aexp gewonnenen
Computersimulationen und Experimenten (neben eigenen

auch solche von Hegberg 17 und Bernhard 18) : 13:/, als Funk-
tion von 7 fiir He-Ionen, gestreut in C- bzw. Al-Folien.

1V. 3) Energieverlustverteilungen

Das Computerprogramm ist so aufgebaut, dal so-
wohl Verteilungen des gesamten Energieverlustes als
auch solche fiir elektronischen und nuklearen Ener-
gieverlust getrennt errechenbar sind. Somit konnen
damit nicht nur allgemeine Energieverlust- und Ener-
giestragglinguntersuchungen durchgefithrt werden,

He* —= Nb (t=3904)

75 keV

]

05+

100 keV 150 keV

Intensitdt (normiert)

00 ; : , J—

Abb. 8. Mit dem Monte-Carlo-Programm errech-

T

5 6 7 8 9
Energieverlust in kev ——»

T nete Gesamtenergieverlustverteilungen fiir He-
Ionen mit verschiedenen EinschuBenergien Ejp,
gestreut in 390 A Nb.
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sondern man kann etwa auch den nuklearen Energie-
verlust aus Monte-Carlo-Simulationen erhalten, von
gemessenen Gesamtenergieverlusten abziehen und
daraus dann Aussagen iiber die so experimentell er-
mittelten elektronischen Energieverluste gewinnen.
Im vorliegenden Fall wurden keine speziellen Unter-
suchungen in dieser Richtung angestellt, die Energie-
verlustverteilung wurde aber bei jedem Rechenlauf
automatisch mitgeliefert.

Als Beispiel zeigt die Abb. 8 eine Reihe von rech-
nerisch ermittelten Gesamtenergieverlustverteilungen
fiir He-Ionen mit verschiedenen Einschullenergien,

Li*—=Cu
Ein = 344 keV — Monte Carlo
100+ t = 3804 —--- Experiment
: nach
Bernhard et al.
1 |
| \
1 " “
0751 | \ _
- ! |
= 1 \
2 | \
€ [ |
5 | \
£ ! \
o2 ! \
5 050+ | A
= [ | \
e \
o \
c \
- \ |
| \ |
28 \ 4
025 \
\
\
b
\
\ |
N\ |
N |
{ \\
0.00+ X B 4 + 4.7‘_+_J
26 28 30 32

Energie in keV ——»

Abb. 9. Rechnerisch ermittelte Energieverteilung von 34,4

keV Li-Tonen nach Durchqueren einer 380 A dicken Cu-Folie

im Vergleich mit einem gemessenen Spektrum nach Bernhard

et al. 1, — Fiir die Rechnung wurden beim elektronischen

Energieverlust die aus dem Experiment ermittelten Konstan-
ten verwendet.
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die in Al-Targets von 390 A Dicke aufgestreut wur-
den. Die Zunahme des Energiestragglings zu kleinen
Einschuflenergien hin ist dabei gut zu erkennen. Bei
Vergleichen zwischen errechneten und gemessenen
Verteilungen — ein solcher ist in Abb. 9 dargestellt —
mul} bedacht werden, dal bei den Computersimula-
tionen weder die natiirliche Energiebreite des Ein-
gangsstrahls noch das begrenzte Auflosungsvermo-
gen der Energiedetektoren beriicksichtigt werden.
Auch sind zum Beispiel Halbleiterdetektoren nur bis
zu einem bestimmten Offnungswinkel empfindlich;
daher sind die vor allem von KernstoBen herriihren-
den Verteilungsschwénze zu kleinen Endenergien hin
bei mit solchen Detektoren gemessenen Verteilungen
wegen der Nichtberiicksichtigung von Teilchen unter
groflen Streuwinkeln meist weniger stark ausgepragt
als bei berechneten.

V. Zusammenfassung

Zusammenfassend kann festgestellt werden, daf}
das Monte-Carlo-Rechenprogramm geeignet ist, die
Wechselwirkung energiereicher lonen mit diinnen
Filmen zu beschreiben. Die Ergebnisse zeigen eine
gute Ubereinstimmung mit analytischen Berechnun-
gen nach Meyer in deren Giiltigkeitsbereich; dariiber
hinaus kann jedoch mit dem Programm auf Grund
der Beriicksichtigung des Energieverlustes auch die
Wechselwirkung in dickeren Folien und infolge der
variablen Potentialanpassung in jedem Stoflparame-
ter die Streuung zu groflen Winkeln hin simuliert
werden. Bei Verwendung eines experimentell ange-
paBten Abschirmparameters stimmen auch gerech-
nete und gemessene Resultate geniigend gut tiberein.
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