
Monte-Carlo-Rechnungen und Messungen zur Vielfachstreuung 
von schweren Ionen in dünnen Folien 

J. Zienert, K. Güttner und G. Münzenberg 
II. Physikalisches Institut der Justus Liebig-Universität, Gießen 

(Z. Naturforsch. 31a, 9 4 9 - 9 5 5 [1976]; eingegangen am 22. Mai 1976) 

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 
dünnen Folien ist sowohl experimenteller als audi 
theoretischer Art. Zum einen müssen etwa Chan-
neling-Experimente, Messungen von Abbrems-
querschnitten und Sdiichtdickenbestimmungen mit 
Hilfe von Einfachstreuquerschnitten oftmals in Hin-
blick auf das Auftreten von Vielfachstreuung korri-
giert werden, ebenso muß sie bei vielen Experimen-
ten in Form von Strahlaufweitungen berücksichtigt 
werden; andererseits liefern die Winkelverteilungen 
gestreuter Teilchen auch wichtige Informationen über 
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 1 basierenden analytischen 
Berechnungen von Meyer 2 sowie von Sigmund und 
Winterbon 3 — ist die geschlossene Darstellung des 
Durchganges von geladenen Teilchen durch Materie-
schichten mit Vereinfachungen und Einschränkungen 
verbunden. Um dies zu vermeiden, wurden in den 
letzten Jahren schon mehr fach 4 - 9 Computerpro-
gramme erstellt, mit denen Winkelverteilungen stati-
stisch mit Hilfe der Monte-Carlo-Methode ermittelt 
werden können. Teilweise4 ' 9 wird dabei ein diffe-
rentieller Wirkungsquerschnitt nach Lindhard et 
a l . 1 0 benutzt und dieser unter Verwendung von 
numerisch berechneten Tabellen2 '1 0 integriert, teil-
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weise 5 wird diese Integration mit Hilfe einer empi-
rischen Näherung („magic formula") 1 0 auf eine ein-
fach auszuführende Differentiation reduziert. Dage-
gen kommt in der vorliegenden Arbeit eine variable 
Potentialanpassungstechnik11 zur Anwendung, mit 
der auch Eastham 8 arbeitet; darüber hinaus wird 
hier zudem die Anwendungsmöglichkeit dieser Tech-
nik bei Vergleichen mit experimentellen Ergebnis-
sen untersucht. 

Durch das in Abschnitt 2 skizzierte Computerpro-
gramm wird im wesentlichen der Anwendungsbereich 
älterer Rechnungen6-12 auf keV-Energien ausge-
dehnt. Der wesentliche Vorteil gegenüber analyti-
schen Vielfachstreutheorien liegt darin, daß elasti-
scher und inelastischer Energieverlust berücksichtigt 
und untersucht werden können. Nach einem kurzen 
Überblick über die durchgeführten Versuche (Ab-
schnitt 3) werden in Abschnitt 4 dann Ergebnisse 
von Computersimulationen und Experimenten unter-
einander und mit der Theorie von Meyer2 vergli-
chen, einige Vorhersagen der letztgenannten werden 
zudem geprüft. 

II. Die Rechenmethode 

Bei dem hier verwendeten, in seinen Grundzügen 
bereits anderswo12 ausführlich erläuterten Monte-
Carlo-Verfahren werden einzelne Teilchenschicksale 
während der Durchquerung einer Schicht vorgegebe-
ner Dicke verfolgt, wobei die aufeinanderfolgenden 
Streuprozesse mit Hilfe von Zufallszahlen erfaßt wer-
den; der Zusammenhang der letzteren mit dem 
Streuwinkel ergibt sich dabei indirekt über eine Be-
ziehung zwischen Stoßparameter p und Zufallszahl x : 

P = Pm axVl-z. (1) 
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Hier wird p m a x , der maximal zugelassene Stoßpara-
meter, durch den halben Abstand nächster Nachbarn 
gegeben und bestimmt die maximal berücksichtigte 
Reichweite des Wechselwirkungspotentials, woraus 
ein endlicher totaler Wirkungsquerschnitt or = 
nP2max resultiert. Die Wegstrecken s zwischen den 
einzelnen Stoßzentren werden als konstant angenom-
men. 

Es sei darauf hingewiesen, daß das Einzelstreu-
problem klassisch gelöst und der Streuprozeß selbst 
als elastischer Zwei-Teilchen-Stoß behandelt werden 
kann 2' 5 ' 1 3 . Als Wechselwirkungspotential dient da-
bei ein Thomas-Fermi-Potential: 

Vww(r) = ZlZ2-e2 <I> y r \a (2) 

Für die Abschirmfunktion $ ( r / a ) wird eine analy-
tische Beziehung von Moliere 1 benutzt: 

&(r/a) = 0 , 1 e-Qr'a + 0,55e~1'2rla + 0,35 e - ^ r ' a . 
(3) 

Der darin auftretende Abschirmparameter a ist nach 
Lindhard 10 durch 

a = 0,8853 a0 (Zx
2/3 + Z2

2/3) ~ ( 4 ) 

mit a0 = 5,292 • 1 0 - 9 cm gegeben. Um jedoch bei 
der Berechnung des Streuwinkels yy eine geschlossene 
Integration zu gewährleisten, wird mit einer Poten-
tialanpassungsmethode 11 unter Verwendung eines 
abgeschnittenen Coulomb-Potentials 

VA(r)=Ec ( f — 1 j für r ^ a c , 

= 0 für r > ac 

(Ec, ac: Anpassungsparameter) gearbeitet. Im Ge-
gensatz zu der in den früheren Rechnungen 12 be-
nutzten Anpassung in einem festen Wert von r wird 
bei niedrigeren Energien das Ersatzpotential V,\ 
variabel an Vww in dem bei dem jeweiligen Stoß 
auftretenden Stoßparameter p angepaßt, um eine 
Unterschätzung der Klein-Winkel-Streuung zu ver-
meiden, die bei Stoßprozessen niederenergetischer 
Ionen durchaus noch einen wesentlichen Beitrag zur 
Streuverteilung liefern kann. 

Der bei jedem Stoß 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 Größe auf den geraden Weg-
stücken zwischen zwei Streuprozessen berücksichtigt; 

der differentielle Energieverlust läßt sich dabei aus 
der Formel von Lindhard et al.1 4 errechnen: 

d E 
dr 

= KEl'2 (6) 

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

III. Experimentelles 

Die Experimente wurden mit He-Ionen mit Ener-
gien zwischen 20 und 55 keV durchgeführt. Die 
Strahlkollimation lag bei 0,3°, der Öffnungswinkel 
des Detektors (schwenkbarer Graphit-Faraday-Käfig 
mit mehreren Blenden) bei 0,4°, das Vakuum zwi-
schen 1 0 - 5 und 6 ' 1 0 _ 6 T o r r . Als Streufolien dien-
ten Kohlefolien mit Dicken von 100 — 1000 Ä, sowie 
AI- und Ag-Folien mit Dicken von 2 0 0 - 6 0 0 Ä, die 
durch Aufdampfen im Hochvakuum (besser als 10~5 

Torr) hergestellt wurden. Die Schichtdicken wurden 
interferometrisch nach Tolansky 15 bestimmt. 

IV. Ergebnisse 

IV. 1) Winkelverteilungen 

Um Vergleiche mit der Theorie von Meyer 2 durch-
führen zu können, müssen noch einige dort benutzte, 
dimensionslose Größen definiert werden: 

Reduzierte Energie 

e = 
M, a E 

(M1 + M2)Z1L Z2 e2 

Reduzierter Winkel 
~__LM1+M2 

2 Mo ' 

Reduzierte Schichtdicke 
x = TI a2 N t. 

(7) 

(8) 

(9) 

Dabei bedeuten M die Massen, Z die Ordnungszah-
len von ankommenden Teilchen bzw. Targetatom, t 
die Dicke und N die Volumendichte der Folie. Zu-
dem sollte erwähnt werden, daß fü r die Berechnung 
der theoretischen Werte von £ und # jeweils eine in 
den Monte-Carlo-Simulationen bestimmte mittlere 
Energie E = Er | AE der Teilchen in der Schicht 
verwendet wird, um der Nichtberücksichtigung des 
Energieverlustes AE in der Theorie von Meyer 
Rechnung zu tragen. 

Zwei Beispiele für gerechnete Streuverteilungen 
zeigt die Abb. 1, die außerdem auch die nach Meyer 
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Abb. 1. Vergleich der Winkelverteilung nach Meyer mit 
Monte-Carlo-Simulation für 100 keV N-Ionen, gestreut in 
einem 1122 Ä dicken Ge-Target (a), und für He-Ionen ver-

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

ermittelten Winkelverteilungen enthält. Die Überein-
stimmung ist fast immer gut, jedoch weichen bei sehr 
großen Schichtdicken die simulierten Streuprofile 
vor allem in ihren Schwänzen oft von den analytisch 
berechneten ab (Abb. 1 a) , wobei allerdings zu be-
achten ist, daß Meyers Theorie auf Klein-Winkel-
Streuung ( $ < 20°) beschränkt ist. Des weiteren 
bestätigt Abb. 1 b die Folgerung von Meyer, daß die 
in reduzierten Größen gezeichnete Form der Winkel-
verteilung von der Energie der einfallenden Teilchen 
unabhängig ist2 . Einen allgemeineren Überblick er-
möglicht die Abb. 2, in der für vier verschiedene 
reduzierte Winkel, d. h. für vier unterschiedliche Stel-
len der jeweiligen Streuprofile, ein Vergleich bezüg-
lich der normierten Intensität zwischen theoretischen 
Kurven und simulierten Ergebnissen für sechs Ion-
Target-Kombinationen über einen Schichtdicken-
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Abb. 2. Vergleich zwischen Monte-Carlo-Rechnungen und der 
Theorie von Meyer: Intensität für verschiedene reduzierte 
Winkel bezogen auf die Intensität in Durchschußrichtung, 

als Funktion der reduzierten Schichtdicke r. 

bereich von l < r < 2 0 dargestellt ist. Hier erkennt 
man noch besser die im allgemeinen gute Überein-
stimmung. 

IV. 2. Schichtdickenabhängigkeit der Halbwerts-
breite 

Ein wesentliches Resultat der Theorie von Meyer 
ist die Feststellung, daß für alle Ion-Target-Kombi-
nationen und unabhängig von der mittleren Beschuß-
energie eine universelle Funktion existieren soll, die 
das Verhältnis zwischen reduzierter Halbwertsbreite 
$i/2 und reduzierter Foliendicke r beschreibt. Diese 
Funktion ist in Abb. 3 zusammen mit Computer-

Reduz ie r te Sch ich td i cke x — • 

Reduzierte Dicke X 

Abb. 3. Reduzierte Halbwertsbreite als 
Funktion der reduzierten Dicke: Ver-
gleich zwischen Monte-Carlo-Rechnun-
gen für verschiedene Ion-Target-Kom-
binationen und der universellen Funk-
tion $t/t (r) nach Meyer 2 (durchgezo-

gene Kurve). 
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Simulationen für verschiedene Ion-Target-Kombina-
tionen und Schichtdicken dargestellt, wobei letztere 
den aus der Theorie sich ergebenden universellen 
Zusammenhang gut bestätigen. 

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

3 

2 

i <f? 
£ 1 
5 j5 
VI 

V 

I 0 
O 

x 0.7 
V « 

°N 

-2 0-5 T3 «I Ct. 

0.1 

0.0 

Abb. 4. Vergleich zwischen Experimenten und der Theorie 
von Meyer: Reduzierte Halbwertsbreite als Funktion der 
reduzierten Foliendicke für He-Ionen, gestreut in C- bzw. 

AI-Folien. 

ziemlich systematisch auftretende Diskrepanzen, die 
gemessenen Werte liegen teils über (Kohlenstoff), 
teils unter (AI) der universellen ^v2(T) -Kurve, zei-
gen zwar wenigstens einen qualitativ ähnlichen Ver-
lauf, sprechen aber gegen einen universellen Zu-
sammenhang zwischen und r . 

IV. 3. Anpassung des Abschirmparameters, Vergleich 
zwischen Monte-Carlo-Rechnungen und Experimenten 

Die eben erwähnten systematischen Abweichungen 
können nun dazu benutzt werden, den Abschirm-
parameter, für den in den Rechnungen zunächst im-
mer die Darstellung von Lindhard [Gl. (4) ] verwen-
det wurde, mit Hilfe einer Methode von Meyer und 
Krygel1 6 aus experimentell ermittelten Vielfachstreu-

verteilungen zu bestimmen. Dabei wurden für jede 
Ion-Target-Kombination die Messungen einzeln aus-
gewertet und daraus der Mittelwert errechnet, die so 
genommenen Werte a e x p sind zusammen mit den 
nach Lindhard bestimmten Abschirmradien in Tab. 1 
aufgeführt. 

Tab. 1. Vergleich der durch Anpassung an die Experimente 
gewonnenen Abschirmradien mit den aus der Lindhardschen 

Beziehung (4) ermittelten Werten. 

Ion-Target- a in Ä aexp in A 
Kombination gemäß Lindhard (Mittelwert) 

He -> C 0,212 0,234 * 
He AI 0,176 0,158 
He Ag 0,1225 0,100 

* Bernhard et al . 1 8: aexp = 0,242 Ä. 

Führt man Monte-Carlo-Rechnungen mit den ex-
perimentell ermittelten Abschirmparametern durch, 
so erzielt man im Rahmen der Fehlergrenzen eine 
gute Übereinstimmung zwischen Rechnung und Mes-
sung. Dies gilt zum einen für die einzelnen Winkel-
verteilungen, wie man am Beispiel der Streuung von 
He-Ionen in AI- und C-Targets erkennt: sowohl bei 
Abb. 5 für ein einzelnes Streuprofil als auch bei 
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Abb. 5. Darstellung einer experimentell ermittelten Winkel-
verteilung in reduzierten Größen für He-Ionen mit verschie-
denen Energien, gestreut in 500 Ä C, im Vergleich mit einer 
unter Verwendung von a e x p durchgeführten Monte-Carlo-

Simulation. 
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Abb. 6. Vergleich zwischen experimentell ermittelten Ergeb-
nissen und Computersimulationen (MC), gerechnet mit aexp 
gemäß Tabelle 1: Intensität für verschiedene reduzierte Win-
kel bezogen auf die Intensität in Durchschußrichtung, als 

Funktion von r. 

Abb. 6 als Uberblick über zwei Ion-Target-Kombina-
tionen mit Folien unterschiedlicher Dicke treten grö-
ßere Abweichungen nur in den Verteilungsschwän-
zen auf; zudem bestätigt sich auch hier die in 
IV. 1) erwähnte Vorhersage von Meyer (Abbil-
dung 5 ) . Zum anderen liegen aber audi die gemes-
sen reduzierten Halbwertsbreiten hinreichend gut 
auf rechnerisch gewonnenen, für jede Ion-Target-
Kombination charakteristischen und energieunabhän-
gigen (r) -Kurven, wie Abb. 7 zeigt. Dort sind 
neben eigenen Messungen auch Ergebnisse von Heg-
berg et a l .1 7 und Bernhard et al .1 8 eingetragen, die 
dem Verlauf der errechneten Kurve ebenfalls recht 
gut folgen. 

0 1 5 10 15 

Abb. 7. Vergleich zwischen mit Hilfe von a e xp gewonnenen 
Computersimulationen und Experimenten (neben eigenen 
audi solche von Hegberg 17 und Bernhard 1 8 ) : #v» als Funk-

tion von T für He-Ionen, gestreut in C- bzw. AI-Folien. 

IV. 3) Energieverlustverteilungen 

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

- H — r 

He* — - Nb ( t = 390 Ä ) 

= 

75 keV 100 keV 

r 1.0-r-« 
e 

05̂ -

7 8 9 
E n e r g i e v e r l u s t in keV 

Abb. 8. Mit dem Monte-Carlo-Programm errech-
nete Gesamtenergieverlustverteilungen für He-
Ionen mit verschiedenen Einschußenergien Ein , 

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 über 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 
für He-Ionen mit verschiedenen Einschußenergien, 
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Abb. 9. Rechnerisch ermittelte Energieverteilung von 34,4 
keV Li-Ionen nach Durchqueren einer 380 Ä dicken Cu-Folie 
im Vergleich mit einem gemessenen Spektrum nach Bernhard 
et al.19 . — Für die Rechnung wurden beim elektronischen 
Energieverlust die aus dem Experiment ermittelten Konstan-

ten verwendet. 
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Einschußenergien hin ist dabei gut zu erkennen. Bei 
Vergleichen zwischen errechneten und gemessenen 
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V. Zusammenfassung 

Zusammenfassend kann festgestellt werden, daß 
das Monte-Carlo-Rechenprogramm geeignet ist, die 
Wechselwirkung energiereicher Ionen mit dünnen 
Filmen zu beschreiben. Die Ergebnisse zeigen eine 
gute Übereinstimmung mit analytischen Berechnun-
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der Berücksichtigung des Energieverlustes auch die 
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variablen Potentialanpassung in jedem Stoßparame-
ter die Streuung zu großen Winkeln hin simuliert 
werden. Bei Verwendung eines experimentell ange-
paßten Abschirmparameters stimmen auch gerech-
nete und gemessene Resultate genügend gut überein. 
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