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SANTRUMPOS

RBS - (angl. Rutherford Backscattering Spectroscopy) Rezerfordo
atgalinés sklaidos spektroskopija;

RBS/C — Rezerfordo atgalinés sklaidos spektroskopija daleliy
kanaliavimo geometrijoje;

RTR - (angl. Relative To Rutherford, Ratio To Rutherford) daugiklis,
rodantis teorinio (rekomenduojamo) sklaidos skerspjuvio (kartu su
rezonansinémis juostomis) santykj su grynuoju Rezerfordo sklaidos
skerspjiiviu;

AMU - (angl. atomic mass unit) atominis masés vienetas, 1 amu =
1,66053907x10" kg;

FWHM - (angl. Full Width at Half Maximum) atstumas tarp dviejy
kreivés tasky ties puse amplitudés maksimumo;

TFU - (angl. Thin Film Units) optiniy dangy analizéje naudojamas dydis
medZiagos storiui nusakyti, 1 TFU = 10'5 at/cm?;

NIST — National Institute of Standards and Technology, valstybiné
fiziniy moksly laboratorija JAV.
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IVADAS
Temos aktualumas

Puslaidininkiy struktiiry savybes stipriai kei¢ia priemaiSos ir defektai,
todél Siy struktiry tobulinimams ir tyrimams butina jvertinti defekty
evoliucijos procesus. Egzistuoja daug jvairiy metodiky, kurios leidZia stebéti
defekty evoliucijag: Ramano spektroskopija [1], antriniy jony masiy
spektroskopija (angl. Secondary lon Mass Spectroscopy, SIMS) [2],
Rentgeno spinduliy difrakcija (angl. X—Ray Diffraction, XRD) [3], jony
pluostelio analizés metodai [4] ir kt. Kiekviena metodika turi savo privalumy
ir trikumy — nuo destruktyvios (pvz. SIMS) iki mazai skvarbios (pvz.
Ramano spektroskopija). Labiausiai populiariis jony analizés metodai yra
Rezerfordo  atgalinés  sklaidos  spektroskopija  (angl.  Rutherford
backscattering  spectroscopy, RBS), daleliy suzadintosios Rentgeno
spinduliuotés spektroskopija (angl. Particle Induced X—ray Emission, PIXE)
ir elastiniy atatranky spektroskopija (angl. Elastic Recoil Detection, ERD).
Sios metodikos remiasi elektringyjy daleliy saveika su medziaga ir pirminiy
(atgal iSsklaidyty) ar antriniy (naujai sugeneruoty) daleliy detektavimu bei
energinio spektro interpretavimu. Tai jautrios, sglyginai nedestruktyvios
metodikos, leidZiancios tirti medziagy savybes nedideliame bandiniy gylyje.
Siy techniky jautrumas Zymiai padidéja, kai kristalinems medziagoms
matavimai atlickami daleliy kanaliavimo geometrijoje [5], [6]. Daleliy
kanaliavimas yra procesas, kai tvarkingose kristalinése struktiirose
lygiagreciai kristalinéms asims krintancios dalelés yra fokusuojamos j ertme
tarp atomy grandinéliy, patiriant tik koreliuotus mazo kampo susidirimus
[7]. Tokiu atveju dalelés keliauja mazo krtvio tankio regionuose, todél
sumazgja sklaidos ar branduolinés reakcijos tikimybés, o taip pat gaunami
mazesni daleliy energijos nuostoliai lyginant su amorfinémis medziagomis
[8]-[10]. Tokiu atveju gaunamas didesnis daleliy siekis medziagoje [11] bei
sufokusuotas daleliy pluostas. Kanaliuojancios dalelés efektyviau sgveikauja
su defektais ar priemaiSomis, kurie yra arciau kristaliniy kanaly centry. Jony
pluosteliy analizés metodika daleliy kanaliavimo geometrijoje leidzia tirti
kristaliniy gardeliy kokybe¢ (defekty koncentracijg ir pasiskirstyma), jony
implantacijos sukurty pazaidy bei implantuoty jony profilius, gardelés
priemai8y pasiskirstyma, defekty anihiliacijos ir kitus procesus [5], [6], [12]-
[15]. PrieSingai nei amorfinése medziagose, kristaluose kanaliuojanciy
daleliy elektroniniai energijos nuostoliai didzigja dalimi priklauso nuo
lokalios elektrony koncentracijos [16], todél yra ypatingai jautris daleliy
pluostelio fokusavimui [17], [18]. Kai daleliy pluostelis lygiagretus



kristalinei aSiai, pasiekiamas didziausias kanaliuojanciy daleliy, arba
kanaliavimo efektyvumas — tikimyb¢, kad sklindant bandinyje jonai patyré
tik mazo kampo susidiirimus ir energijos nuostoliai buvo salyginai mazi.
Didé¢jant kampui tarp pluostelio ir kristalinés asies, dalelés sklinda ar¢iau
atominiy asiy ir didesnés lokalios elektrony koncentracijos aplinkoje, todél
didéja energijos nuostoliai ir kanaliavimo efektyvumas mazéja.

Kanaliavimo procesas gali biiti vertinamas analitiskai [19] arba remiantis
skaitiniu modeliavimu. Modernios skaitinio modeliavimo procediiros
atliekamos naudojantis molekuliy dinamikos (angl. Molecular Dynamics,
MD) [20], [21] arba binariniy susidiirimy aproksimacijos [22]-[24]
metodikomis. Molekuliy dinamikos skaitiniai modeliavimai yra labiau
tikslis bei detalis, kadangi sprendziamos judéjimo lygtys visai
sgveikaujanciy daleliy sistemai, taciau tai yra skaitiSkai sudétingas uzdavinys
ir dazniausiai tokia metodika naudojama su mazos energijos dalelémis
(<1 MeV). Didelés energijos daleléms yra tikslingiau naudoti binariniy
susidirimy aproksimacijos metoda, nes vertinama sgveika tik tarp dviejy
saveikaujanc¢iy daleliy vienu metu, todé¢l skaiciavimai tampa zZymiai maziau
sudétingi. Pagrindiniai atgalinés sklaidos spektry skaitinio modeliavimo
jrankiai yra paremti Monte Karlo binariniy susidirimy aproksimacijos
metodu, nes atgalinés sklaidos eksperimentuose dazniausiai naudojami 1 —
5 MeV energijos daleliy pluosteliai.

Viena pagrindiniy problemy, su kuria susiduriama atliekant jony
pluosteliy analize, yra eksperimentiniy spektry interpretavimas. PrieSingai
nei branduoliniy reakcijy, ar PIXE spektroskopijose, atgalinés sklaidos
atveju detektuojama daleliy energija néra tiksliai apibrézta ir priklauso nuo
daugelio salygy, tokiy kaip daleliy pluostelio parametrai, tyrimo medziaga,
eksperimento geometrija, detektoriaus savybés ir kt. Esant sudétingiems
daugiasluoksniams bandiniams, spektry interpretavimas tampa sunkiai
jmanomas be tam skirto spektry skaitinio simuliavimo ar tinkinimo
(fitinimo, angl. fitting) jrankio. Naudojantis tokiais jrankiais galima gauti
informacijos apie bandinio elementing sudétj, priemaiSiniy atomy profilj
pagal atstumg, struktiirines savybes ir kt. Siuo metu rinkoje yra keletas
populiariy tam skirty jrankiy, tokiy kaip DataFurnace WiNDF [25],
SIMNRA [26], WDepth [27], RUMP [28], RBX [29] ar kt., ta¢iau didzioji
dauguma jy yra uzdaro kodo ir komerciniai. Jrankiy pasirinkimas dar labiau
sumazéja, kai reikia interpretuoti daleliy spektrus, gautus kanaliavimo
geometrijoje. Labiausiai populiaris tam skirti jrankiai yra FLUX7 [11],
McChasy2 [30], ScatGUI [31], RBSADEC [32] , DICADA [33] ir kt.
Didzioji dalis programiniy pakety yra uzdaro kodo, o atviro kodo jrankiai
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yra nebepalaikomi, todél atsiranda sunkumy norint modifikuoti ir tobulinti
juos.

Siekiant iSspresti Sig problema, Sio darbo metu buvo kuriamas atviro
kodo modelis atgalinés sklaidos spektrams skaitiSkai modeliuoti. Pirminé
modelio versija buvo skirta atgalinés sklaidos spektry modeliavimui nuo
amorfiniy medziagy, taciau véliau buvo pritaikyta ir kristalinéms
medziagoms kanaliavimo geometrijoje. Tikslui pasiekti buvo pasirinktas
GEANT4 atviro kodo programinis paketas [34]. Sis paketas yra nuolat
atnaujinamas jvairiy sri¢iy specialisty — pridedami nauji ar modifikuojami
esami fizikiniai modeliai, reakcijy ir sgveiky skerspjiviy duomeny bazés,
daleliy stabdomyjy geby bibliotekos ir kt., todél atgalinés sklaidos modelis
gali buti lengvai atnaujinamas atsizvelgus j atnaujintus fizikinius procesus ar
stabdomuyjy geby bibliotekas.

Darbo tikslas ir uzdaviniai

Sio darbo tikslas buvo sukurti skaitinj jony pluosteliy atgalinés sklaidos
(RBS) modelj, kuris galéty skaitiSkai modeliuoti ir padéti interpretuoti
atgalinés sklaidos spektrus daleliy kanaliavimo sglygomis, leidziant laisvai
keisti fizikiniy procesy parametrus ir naudoti naujausias ir tinkamiausias
eksperimentiniy duomeny bibliotekas. Tikslui pasiekti buvo suformuoti Sie
uzdaviniai:

1. Sukurti atgalinés sklaidos skaitinj modelj, skirta amorfinéms
medziagoms, nustatyti pagrindinius jo trikumus ir apribojimus, validuoti
modelj atsizvelgiant j eksperimentinius rezultatus ir palyginti su kitais
komerciniais uzdaro kodo jrankiais gautais rezultatais.

2. lvertinti originalaus daleliy kanaliavimo modelio GEANT4 programinio
paketo aplinkoje galimybes, atlikti butinus pakeitimus ir validuoti
kanaliuojanciy daleliy energijos nuostolius remiantis eksperimentiniais
rezultatais.

3. Sukurti lengvyjy daleliy atgalinés sklaidos spektry skaitinj modelj, kuris
leisty gauti spektrus daleléms kanaliuojant, ir jj validuoti remiantis
eksperimentiniais rezultatais.

Asmeninis indélis

Disertacija rengta 2017 — 2023 m. Fiziniy ir technologijos moksly centre
(FTMC), Branduoliniy tyrimy skyriuje. Magistro studijy metu doktorantas
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igavo patirties naudojantis atviro kodo C++ kalba paraSytu programiniu
paketu GEANT4. Tuo metu autorius skaitiSkai modeliavo branduolinio
reaktoriaus neutrony sukuriamy taskiniy defekty sukiirimo sparta reaktoriaus
grafito medziagoje [35]. Sukaupta patirtis ir zinios leido autoriui
doktorantiiros studijy metu sukurti teorinj atgalinés daleliy sklaidos modelj,
kuris programiniame pakete iki Siol neegzistavo. Visas skaitinio
modeliavimo algoritmas ir reikalingi zingsniai, o taip pat programinis kodas
buvo sukurti doktorantiiros studijy metu. Antrasis darbo uzdavinys buvo
susijes su originaliu daleliy kanaliavimo modeliu, kuris buvo sukurtas ir
validuotas kity autoriy. Disertacijos autorius jvertino modelio galimybés bei
pateiké reikSmingus pataisymus ir patobulinimus. Kanaliuojanc¢iy daleliy
atgalinés sklaidos spektry skaitinis modelis taip pat yra visiSka naujové
GEANT4 programiniame pakete. Didzioji dauguma eksperimentiniy
rezultaty yra kity autoriy nuopelnas, taciau visi skaitinio modelio rezultatai
yra disertacijos autoriaus. Disertacijos autorius taip pat atliko dalj atgalinés
sklaidos nuo amorfiniy medziagy matavimy ir spektry interpretavimy.
Disertacijos autoriaus paraSytas skaitinis modelis GEANT4 programinio
paketo aplinkoje yra atviros prieigos ir laisvai pasiekiamas nuorodomis,
pateiktomis disertacijos pabaigoje. Disertacijoje pristatomi modeliy
pakeitimai detalizuojami 3 pagrindinése publikacijose.

Darbo naujumas

Sio darbo metu buvo sukurti 2 nauji atviro kodo jrankiai daleliy
Rezerfordo atgalinés sklaidos spektry skaitiniam modeliavimui: pirmasis
skirtas amorfinéms medziagoms, o antrasis — kristalinéms medZziagoms
atsizvelgus | daleliy kanaliavima. Atgalinés sklaidos nuo amorfiniy
medziagy modelis buvo palygintas su eksperimentiniais protony, helio ir
licio jony atgalinés sklaidos spektrais, taip pat komerciniy jrankiy rezultatais.
Gautas labai geras atitikimas.

Darbo metu nustatytos pagrindinés originalaus daleliy kanaliavimo
modelio GEANT4 aplinkoje problemos bei pasitlyti reikSmingi modelio
pataisymai. Modelis patikrintas vertinant 1 — 20 MeV energijos daleliy
kanaliavimo procesg silicio, galio arsenido ir germanio kristaluose. Darbe
pateikti daleliy stabdomyjy geby palyginimai su eksperimentinémis
vertémis, pateikiami kristaliniy potencialy ir kanaliuojanciy daleliy energijos
priklausomybés nuo bandinio temperatiiros. Darbo metu taip pat jvertinti
teorinio daleliy kanaliavimo modelio apribojimai, jtaka rezultatams
naudojant skirtingus daleliy sgveikos atstumo apribojimus.
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Darbo metu sukurtas daleliy atgalinés sklaidos skaitinio modeliavimo
irankis, skirtas naudoti kristalinéms medziagoms daleliy kanaliavimo
geometrijoje. Jis buvo validuotas atsizvelgiant j eksperimentinius spektrus.
Darbe pateiktos spektry priklausomybés nuo daleliy pluostelio fokusavimo
lygio. Sukurtas teorinis modelis yra svarbus tolimesniems daleliy
kanaliavimo teoriniams tyrimams 1 — 20 MeV energijy intervale, taip pat
tinkamy eksperimentiniy salygy jvertinimui prie§ atliekant praktinius
eksperimentus.

Disertacijos i§déstymas

Sia disertacija sudaro keturios pagrindinés dalys: literatiiros apzvalga,
jony Rezerfordo atgalinés sklaidos nuo amorfiniy medziagy modelis, daleliy
kanaliavimo modelis kristalinése medziagose ir atgalinés sklaidos
kanaliavimo geometrijoje modelis.

Pirmoje dalyje trumpai apzvelgiama problematika, kanaliavimo proceso
teorija, pagrindinés skai¢iavimy metodikos.

Antroje dalyje apraSomas sukurtas daleliy atgalinés sklaidos nuo
amorfiniy medziagy modelis, apzvelgiami pagrindiniai skaiciavimy
ypatumai, skaitinio modeliavimo rezultatai bei pagrindinés jzvalgos.

TreCioje dalyje apzvelgiamas originalus daleliy kanaliavimo modelis
GEANT4 aplinkoje, trumpai pademonstruojami trilkumai, aprasomi sitilomi
pakeitimai ir validuojami daleliy energijos nuostoliai pagal eksperimentines
vertes.

Ketvirtojoje dalyje aprasomas daleliy atgalinés sklaidos modelis, skirtas
naudoti kanaliavimo geometrijoje. Apzvelgiami modelio ypatumai,
jvertinamas kanaliavimo atgalinés sklaidos spektry jautrumas daleliy
parametrams.  Atlieckamas  teoriniy  spektry  validavimas  pagal
eksperimentinius spektrus.

Disertacija baigiama i§vadomis, santrauka ir literatliros sgrasu.

Ginamieji teiginiai
1. Labiausiai eksperimentines sglygas atitinkanciy li¢io jony stabdomyjy
geby biblioteky naudojimas leidzia geresniu nei 10 % nuokrypiu jvertinti
HfO,/Si0, medziagos sluoksniy storiy pasiskirstymg modeliuojant

atgalinés sklaidos spektrus.

2. Protonams kanaliuojant kristaluose su daleliy poveikiu nesusijusi
didéjanti bandinio temperatiira lemia didéjancius energijos nuostolius ir
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maz¢jancia kanaliuojanciy daleliy iSeigg — 2 MeV energijos protonams
iSilgai <100> aSies silicyje didziausig energija turin¢iy jony kiekis
sumazgja beveik 2 kartus, kai temperatiira pakyla nuo 100 K iki 1000 K.

Originalus daleliy kanaliavimo modelis GEANT4 aplinkoje neteisingai
vertina kanaliuojanéiy daleliy energijos nuostolius, o modelj
modifikavus energijos nuostoliai 1 — 20 MeV energijy intervale silicio,
germanio ir galio arsenido kristaluose jvertinami geresniu nei 20 %
nuokrypiu nuo eksperimentiniy verciy, kurj riboja stabdomuyjy geby
biblioteky patikimumas.

Jony atgalinés sklaidos spektrams kanaliavimo geometrijoje didZiausia
jtakg turi bandinio temperatira ir pluostelio kampiné skéstis, taciau
spektry matavimas Zemesnéje nei kambario temperatiiroje prasmingas
tik esant geram pluostelio kolimavimui — protonams iki 3 MeV energijos
daleliy pluostelio skéstis neturi virSyti 0,1°.
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D. Lingis, M. Gasparitnas, V. Kovalevskij, A. Plukis, V. Remeikis, ,,A
model to simulate large angle Rutherford backscattering spectra in
GEANT4”, Computer Physics Communications Vol. 271, (2022),
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1. Literatiiros apzvalga
1.1. Elektringyjy daleliy saveika su medziaga

Elektringosios dalelés, sgveikaudamos su medziaga, praranda energija
keliais buidais: energijos nuostoliai dél jonizacijos, stabdomoji spinduliuoté
bei branduolinés saveikos. Stabdomoji spinduliuoté (vok. Bremsstrahlung)
yra atvirksciai proporcinga krintanciosios dalelés masés kvadratui, todél
zymis energijos nuostoliai pastebimi lengvesnéms daleléms (pvz.,
elektronams), o lengviesiems jonams (pvz., protonai ir alfa dalelés)
stabdomieji energijos nuostoliai salyginai mazi. Didelés energijos daleléms
sgveikaujant su medziaga, dominuojantis energijos nuostoliy mechanizmas
yra jonizaciniai nuostoliai. Siuo atveju krintangioji dalelé¢ savo elektriniu
lauku veikia medziagos elektronus suteikiant jiems energijos. Vidutinius
energijos nuostolius kelio vienetui apibrézia Bethe—Bloch sarysis [16]:

dE _4mnZfe*[ 2m.c?p*>y* . C &
R
(1)
v 1
B=7 r= (1 _ﬁZ)

¢ia Z; ir Z> — krintancios dalelés ir taikinio branduolio kriivio skaidiai, e —
elementarusis krtvis, m. — elektrono rimties masé, v — dalelés greitis, / —
medziagos vidutiné jonizacijos konstanta, C — elektrony apvalkalo
korekcijos faktorius, 0 — tankio efekto funkcijos korekcija, »n — elektrony
koncentracija, o ¢ — S$viesos greitis. SarySyje kartu su stipria energijos
nuostoliy priklausomybe nuo dalelés greicio (energijos), taip pat yra stebima
priklausomybé nuo elektrony tankio. Amorfinése medziagose elektrony
tankis yra santykinai vienodas visomis kryptimis, taciau jis Zymiai skiriasi
kristalinése medziagose, todél daleléms sgveikaujant su kristalinémis
gardelémis energijos nuostoliai daznai skiriasi nuo nuostoliy amorfinése
medziagose.

Branduolinés sgveikos metu gali zymiai pakisti krintanciosios dalelés
energija ir judéjimo kryptis. Egzistuoja tamprioji sklaida, kurios metu bendra
sistemos energija iSlieka nepakitusi, ir netamprioji sklaida, kurios metu dalis
kinetinés energijos iSnaudojama atomy suzadinimui. Vienas i§ pagrindiniy
tampriosios sklaidos mechanizmy yra Rezerfordo sklaida, kurios metu
krintanc¢ioji dalelé sgveikauja tik elektrostatiSkai. Rezerfordo sklaida
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pagristas vienas i§ esminiy medZziagos analizés metody — Rezerfordo
atgalinés sklaidos spektroskopija.

1.2. Rezerfordo atgalinés sklaidos spektroskopija

Rezerfordo atgalinés sklaidos spektroskopija yra vienas i§ populiariausiy
ir informatyviausiy jony pluodteliy medZiagos analizés metody. Si
spektroskopija remiasi lengvyjy daleliy elastine sklaida nuo taikinio atomy.
Krintanciosios dalelés energija po sklaidos jvykio priklauso nuo taikinio
atomo mase€s:

2
2
cos(0)+ Mz - sin2(6)
E, =KE, = (M;d)z E,, )

1+M—1

Cia Ey ir E; yra dalelés energija pries ir po sklaidos jvykio, K yra kinematinis
faktorius, M; ir M; yra taikinio atomo ir krintanciosios dalelés masés
skaiciai, o 6 — sklaidos kampas. Si israiska rodo, kad tam tikros M; masés
dalelés energija E; po sklaidos kampu 0 priklauso praktiskai tik nuo taikinio
atomo masés My. Si iSraiska dalinai apibréZia energijos, o tuo paiu ir masés
rezoliucija [36]:

-1
AE, = EO;—N’;AMZ = §M, = ‘;—’j(:—k’;) . 3)
Pirmoji lygybé¢ rodo iSsklaidyty daleliy energijos skirtuma AE;, kai sklaida
vyksta nuo taikinio atomy, kuriy masés skirtumas yra AM,. Jeigu AE;
prilyginame JF, t.y. maziausiam energijos skirtumui, kurj galima atskirti
eksperimentiskai, gaunama taikinio atomy masés rezoliucija SM>. Si israiska
rodo, kad taikinio atomy masés rezoliucija oM,: a) mazéja didéjant
krintanciosios dalelés energijai Ep; b) mazéja didéjant taikinio elementy
masei M>; c) lengvyjy elementy juostos gali biiti uzgoztos sunkesniy
elementy juosty esant storam bandiniui. MaZiausia eksperimerimentiskai
atskiriama energija paprastai yra detektoriaus energiné skyra, jeigu dalelé
i§sklaidoma pavirSiuje, o vykstant sklaidai i§ gilesniy sluoksniy maZziausia
atskiriamg energija riboja energiné sklaida.
Rezerfordo atgalinés sklaidos spektrg sudaro detektuoty daleliy energiné
histograma. Tam tikros energijos daleliy atgalinés sklaidos intensyvumas 4Y
i§ plono At storio atomy sluoksnio yra:
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do
AY = OnNAt (d—Q)LAB, 4)
¢ia N — medziagos atomy tankis (cm™), Q — detektoriaus erdvinis kampas,
do/dQ yra diferencialinis sklaidos skerspjivis laboratorijos atskaitos
sistemoje, o n yra santykiné branduoliy koncentracija (angl. normalized
nuclei density). Santykiné branduoliy koncentracija rodo branduoliy
koncentracijos santykj kanaliuojancios dalelés pozicijoje lyginant su
amorfiniu bandiniu. Amorfiniams bandiniams $is daugiklis lygus 1, taciau
kanaliuojanciai dalelei Sis daugiklis gali varijuoti per 10 eiliy, kai santykis
yra labai mazas dalelei esant kristaliniame kanale ir labai didelis, kai dalelé
yra arti atomy aSies. Kai taikinys daugiaelementis, atgalinés sklaidos iSeiga
skaiciuojama kiekvienai taikinio atomy — krintanciosios dalelés porai ir
sumuojama. Tokiu biidu gaunamas pilnutis atgalinés sklaidos spektras.

1.3. Elektringyjy daleliy kanaliavimas

Daleliy pluostelio kanaliavimo reiSkinys buvo atsitiktinai atrastas
dvidesimtojo amziaus septintajame deSimtmetyje, stebint netikéta daleliy
elgsena kristalinése medziagose [37], [38]. Eksperimentiskai stebétas
padidéjes jony implantacijos gylis véliau buvo teoriskai atskleistas skaitiSkai
modeliuojant daleles, krintancias beveik lygiagreciai pagrindinéms aSinéms
(angl. axial) ir plokStuminéms (angl. planar) kristalografinéms kryptims
[39]. Energingoms daleléms sklindant kristalinégje gardeléje juy trajektorija
sudaro nuosekliy binariniy susidiirimy su medziagos atomais seka. Kai
pluostelis praktiskai lygiagretus asinéms ar plok§tuminéms kristalografinéms
aSims, kanaliuojanti dalelé¢ patiria eil¢ koreliuoty (mazo energijos ir sklidimo
kampo poky¢io) susidiirimy, dél kuriy dalelés krypties pokycio kampas Ag
yra santykinai mazas lyginant su bendru trajektorijos pokyciu. Tokiu atveju
gaunamas Svelnus dalelés trajektorijos pakeitimas, kai daleliy kritimo
kampas su kristalografine asimi yra lygus kampui, kuriuo dalel¢ yra
nukreipiama nuo atomy grandinélés po susidirimo. Visapusé daleliy
kanaliavimo teorija, sukurta Lindhard [7], remiasi tuo, kad pavieniy kristalo
atomy potencialas aproksimuojamas atomy grandin¢lés arba atomy
plokstumos testiniu potencialu atitinkamose atomy pozicijose. Tokia
aproksimacija galima tik tada, kai daleliy sklaidos kampai yra salyginai
mazi, egzistuoja sklaidos jvykiy koreliacija ir gardelé traktuojama kaip
ideali. Remiantis testinio potencialo aproksimacija, dalelés judéjimas
apribojimas dvimate potencine duobe [7]. Didelés energijos lygiagreciai
krintanti dalelé gali biiti jkalinama tokioje duobéje ir jos trajektorijai
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svyruojant tarp auk$ty atominiy potencialy. Tokiu budu kristalinése
medziagose gaunami kanalai (angl. channel), kuriuose sklindant daleléms
vyksta daleliy kanaliavimo procesas. Daleléms kanaliuojant jos yra
fokusuojamos kanaluose ir vyksta osciliacija tarp atomy grandinéliy, kaip
pavaizduota 1 pav.. Siuo atveju pateiktas darbo metu modifikuoto skaitinio
daleliy kanaliavimo modelio procesas: 2 MeV energijos protony,
kanaliuojanc¢iy isilgai <100> Si aSies, daleliy pasiskirstymas. Vertinant
daleliy pasiskirstymo priklausomybe nuo atstumo nuo pavirSiaus, stebimas
pirminis pluostelio sufokusavimas ties ~80 nm (zr. 1 pav. a) ir periodinés
osciliacijos kas ~240 nm. Remiantis daleliy dvimaciu pasiskirstymu (zr. 1
pav. b) pastebima, kad dalelés daugiausia laiko praleidzia atviruose
kanaluose tarp atominiy pozicijy. Pozicijos, kuriose maziausiai laiko
praleidzia dalelés atitinka atomy pozicijas ir didziausio potencialo vertes (zr.
18 pav. ir 19 pav.).

Daleliy skaitius
5680

1000 by

900 4
500 o 4560

7004

o0

Y koordinaté, nm

1140

0.000

Gardeles koordinate, nm X koordinate, nm
1 pav. GEANT4 modeliu gauti iSilgai <100> Si aSies kanaliuojanciy
protony erdviniai pasiskirstymai: a) pagal atstuma nuo pavirsiaus, b)
dvimatis pasiskirstymas gardeléje nuo pavirsiaus iki 500 nm gylio.

Kiristaliniy kanaly centruose lokali elektrony koncentracija yra Zzymiai
mazesné lyginant su koncentracija ar¢iau atomy pozicijy, o kartu ir lyginant
su vidutine koncentracija amorfinése medziagose. Kadangi jonizaciniai
daleliy nuostoliai daugiausia priklauso nuo elektrony koncentracijos (Zr.
formule (1)), dalelei kanaliuojant gaunami mazesni energijos nuostoliai
lyginant su amorfinémis medziagomis. Dél mazesniy energijos nuostoliy ir
padidéjusio daleliy siekio galimi jvairiis kanaliavimo pritaikymo buidai, tokie
kaip pluostelio kreipimas [40], dalinimas ir fokusavimas [41], taip pat
padaznéjusiy specifiniy branduoliniy reakcijy stebéjimas [42] ir kt. efektai.
Viena i§ svarbesniy kanaliavimo pritaikymo sri¢iy yra galimybé stebéti
kristaliniy defekty ir priemaisy kiirimosi ir evoliucijos procesus [12], [43].
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1.4. Kanaliavimo salygos

Pagrindinis §iuo metu naudojamas teorinis kanaliavimo modelis yra
apraSytas Lindhard [7]. Remiantis juo, jei dalelés judéjimas medziagoje yra
valdomas korelivoty susidirimy su atomy grandinélés atomais, atomy
poveikis gali buti aproksimuojamas testiniu atomy grandinéles potencialu.
Tokiu atveju, atsizvelgiant | visy atomy potencialus isilgai atomy
grandin¢lés, potencialo iSraiska:

/2
U(r) = f |74 (\/Zz + rz) dz, %)

—d/2

Cia V. yra kristalo potencialas, z yra atstumas iSilgai atomy grandinélés, d —
atstumas tarp kaimyniniy atomy, o » yra radialinis atstumas tarp dalelés ir
atomy grandinélés. | Sig lygti jstaCius Thomas—Fermi potencialo Moliere
aproksimacija, gaunamas asinis testinis potencialas statinei gardelei [44]:

n([C ] +1), (6)

ZyZ,e?
Ua(r) = =——

Cia C? = 3, Z; ir Z, yra dalelés ir atomo kriivio skai¢iai, ¢ — elementarusis
kriivis, » — atstumas nuo atomy grandinélés, o a yra ekranavimo atstumas.
Atsizvelgus ] sklaidg mazais kampais, kanaliuojancios dalelés kampai pries
sklaidg ir po jos yra apytiksliai lygts. Tokiu atveju gaunamas skersinés
(statmenai atomy grandin¢lés asiai) energijos Er iSsaugojimas:

2 + 2
Er = % +U@) =EP2+U(r), @)

¢ia U(r) yra kristalo potencialas, M yra krintanciosios dalelés masé, p; yra
dalelés momentas i — taja kryptimi, @ yra kritimo kampas, o E yra dalelés
kinetinés energijos komponenté statmenai daleliy sklidimo (z) asiai. Kai
dalelés skersiné energija lygi skersinei energijai artimiausio priartéjimo
(angl. closest approach) atstume 7uin, gaunamas kritinis kanaliavimo kampas
v

_ U(rmin) 8
Vo= | =5 — ()

Tokiu biidu gaunamas maksimalus ribinis kampas, kuriam esant dalelé¢ dar
gali buti kanaliuojanti. Statinéje gardelé¢je maziausio priartéjimo atstumas
Fmin lygus Thomas—Fermi ekranavimo spinduliui arr:
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-2/3
arr = 0.885ap (211/2 + 221/2) )

Cla Z; ir Z; yra dalelés ir taikinio atomo kriivio skaiCiai, o az yra Bohr
spindulys. Kai gardelé ne statiné, dél virpesiy atomy pozicijos tampa maziau
apibréztos, todé¢l kinta maziausio priarté¢jimo atstumas. Atstumg tokiu atveju
riboja ne vien Thomas—Fermi ekranavimo spindulys, bet ir atomy virpesiy
amplitudé dél temperattros (angl. thermal vibrational amplitude) p:

Tmin = ,’a%F + p2 (10)

Remiantis §ia iSraiska, testinio potencialo lygtimi (5) ir kritinio kampo
lygtimi (8), gaunama kritinio kampo iSraiska virpanciai gardelei:

w, Car? 12
_ 1 - 11
Y.(p) = ﬁ{ln<[ " ] + 1)} , (11)

Cia y; yra istoriskai naudojama grubi kritinio kampo aproksimacija:

,ZZlZzez (12)
lpl = —Ed .

Gauta, kad kritinis kampas, kurio nevirsijus gali vykti daleliy kanaliavimas,
apibréziamas (11) iSraiSka. Atsizvelgus i (6) ir (10) lygtis gaunama, kad
didéjant temperatiirai (o tuo paciu ir virpesiy amplitudei), mazéja maksimali
potencialo verté, o tuo paciu ir kritinis kampas. Jeigu kanaliavimo salyga
vertinama i$ energijos perspektyvos, tada kanaliavimas gali vykti kai:

E®? < Uy (13)

t.y. tol, kol dalelés kinetinés energijos komponenté statmenai sklidimo aSiai
yra mazesné uz maksimalig kristalo potencialo verte. Maksimali kristalinio
potencialo verté apribojama maziausio priartéjimo atstumo, kuris statinei
gardelei lygus Thomas-Fermi ekranavimo atstumui, o dél Siluminiy virpesiy
atstumas apibréziamas (10) iSraiska.

2. Atgalings sklaidos spektry nuo amorfiniy medziagy skaitinis
modelis

Sioje dalyje detalizuojamas atgalinés sklaidos nuo amorfiniy medziagy
spektry skaitinis modeliavimas GEANT4 programinio paketo aplinkoje —
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trumpai apzvelgiami naudoti programiniai paketai, apibréziamas modelio
algoritmas ir pagrindiniai sarysiai, palyginamos stabdomosios gebos ir
sklaidos  skerspjiiviai. Rezultaty skiltyje pateikiamas teoriniy ir
eksperimentiniy skerspjiiviy palyginimas bei atgalinés sklaidos spektry
validavimas.

2.1. Darbe palyginimui naudoti papildomi programiniai paketai
2.1.1. SRIM-2013 programinis paketas

SRIM—2013 (The Stopping and Range of lons in Matter) [45] yra
nemokamas, placiausiai pasaulyje naudojamas programinis paketas, skirtas
daleliy judéjimo medziagose skaitiniam modeliavimui. SRIM naudoja
binariniy susidirimy aproksimacija (angl. Binary Collision Approximation,
BCA) vertinant dalelés ir atomo sgveikg. Tokiu atveju daleliy judéjimas
medziagoje traktuojamas kaip pavieniy atomy ir dalelés nepriklausomy
susidirimy visuma. Pagrindinis SRIM programinio paketo privalumas yra
tas, kad galima jvertinti praktiSkai visy jony — atomy taikiniy sgveikg
placiame energijy diapazone. SRIM stabdomuyjy geby biblioteka paremta
didelio kiekio eksperimentiniy rezultaty vidurkinimu: vidutinis verciy
nuokrypis nuo eksperimentiniy yra geresnis nei 10 % mazZos energijos
sunkiesiems jonams ir geresnis nei 2 % didelés energijos lengviesiems
jonams [46]. Sio tyrimo metu SRIM stabdomosios gebos bibliotekos buvo
naudotos vertinant daleliy energijos nuostolius amorfinése medziagose, taip
pat skaitiskai modeliuojant sunkiyjy jony atgalinés sklaidos spektrus.

2.1.2.  SIMNRA ir WiNDF programiniai paketai

SIMNRA [26] ir DataFurnace WiNDF [25] yra du placiausiai jony
pluosteliy analizéje naudojami programiniai paketai atgalinés sklaidos
skaitiniam modeliavimui ir spektry interpretavimui. Paketai placiai paplitg
dél savo universalumo, nes leidzia skaitiSkai modeliuoti ir tinkinti ne vien
RBS spektrus, bet ir PIXE, ERD, NRA ir kt. spektrus. Skaiiavimy metu
paketai gali  atsizvelgti | pavirSiaus netolygumg, medziagos
nehomogeniskuma ir kitus parametrus. Siais paketais atlickant skai¢iavimus
buvo naudota SRIM-2003 stabdomyjy geby biblioteka, Bohr energijos
nuostoliy sklaida su Chu korekcijomis ir SigmaCalc [47] rezonansiniai
Rezerfordo atgalinés sklaidos skerspjiviai. Abejuose programiniuose
paketuose buvo naudojami daugkartinés daleliy sklaidos skai¢iavimo
algoritmai, o WINDF pakete papildomai buvo naudojamas ir dvigubos
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sklaidos (angl. double scattering) modelis. Skaitinio modeliavimo
eksperimentiné geometrija (pluostelio energija, kritimo kampas, bandinio
atstumas nuo detektoriaus ir kt. parametrai) buvo vienoda tarp visy pakety.
Sie du komerciniai jrankiai buvo naudoti siekiant palyginti $io darbo metu
sukurto GEANT4 RBS modelio atitikimg su eksperimentiniais rezultatais ir
komerciniais jrankiais. Daugiau informacijos apie programinius paketus
galima rasti dedikuotuose Saltiniuose ir programy vadovuose.

2.2. Rezerfordo atgalinés sklaidos modelis GEANT4 programiniame pakete

GEANT4 (GEometry ANd Tracking) yra placiai naudojamas
programinis paketas, skirtas skaitiSkai modeliuoti daleliy saveika su
medziaga [34]. Sio jrankio populiaruma lemia tai, kad jis yra atviro kodo,
paraSytas naudojant objekting C++ programavimo kalbg ir turi platy
pritaikomuma: nuo didelés energijos daleliy fizikos ir branduoliniy
eksperimenty [48] iki kosminiy [49] bei medicininiy [50] eksperimenty
skaitinio modeliavimo. Atviro kodo naudojimas leidzia skaitinj modeliavima
atlikti naudojant jterptus naujus fizikinius procesus, skai¢iavimy algoritmus
ir kita. GEANT4 paketo aplinkoje dalelés sgveika su medziaga ir trajektorija
skaitiSkai modeliuojama naudojant zingsnius (angl. step), kuriuos galima
jsivaizduoti kaip dalelés ir medziagos sgveikos jvykius (pvz., Kuloniné
sgveika). Kiekviename dalelés zingsnyje yra kvieCiamas fizikinés sgveikos
procesas, pagal kurj jvertinama ir modeliuojama dalelés trajektorija iki kito
zingsnio (kito zingsnio pozicija, Zzingsnio atstumas, dalelés energijos
nuostoliai per Zingsnj ir kt.). Fizikiniai procesai GEANT4 pakete skirstomi |
dvi kategorijas — diskretinius (pavienius, angl. discrete) ir tgstinius (angl.
continuous). Diskretiniai fizikiniai procesai vertina energijos ir judesio
kiekio momento pokytj zingsnyje dalelei saveikaujant su individualiomis
taikinio dalelémis, kaip elektronas ar branduolys, o tokie procesai yra
Kulono sklaida, pory kiirimas ir kt. Testiniai fizikiniai procesai vertina
dalelés energijos ir trajektorijos pokycius tarp zingsniy. Tokiems procesams
priskiriama jonizacija (laipsniSki energijos nuostoliai sgveikaujant su
medziagos elektrony debesé¢liu), daleliy daugkartiné sklaida (trajektorijos
pokytis saveikaujant su medziagos elektrony ir branduoliy elektriniu lauku)
ir kt. Tokiu bidu GEANT4 paketas daleliy saveika vertina kviesdamas
diskretinius fizikinius procesus kiekviename Zzingsnyje, o tarp Zzingsniy
trajektorijos ir energijos pokyc€iai jvertinami testiniy fizikiniy procesy.
Zingsniy dydis yra parenkamas GEANT4 paketo optimizuojant skaitinio
modeliavimo trukmeg ir trajektorijos tikslumg. Tokiu buidu dalelés sgveika su
medZziaga modeliuojama tol, kol jos energija nukrenta zemiau apibréztos
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vertés (dalel¢ sustoja arba tolimesnis dalelés sekimas netikslingas), dalelé
iSnyksta (pvz., branduolin¢ reakcija) arba iSlekia i§ modeliuojamos
geometrijos (bandinio). Detalesnis daleliy trajektorijos modeliavimo ir
fizikiniy procesy apraSymas pateiktas Saltiniuose [51] ir [52].

Skaitiskai modeliuojamy daleliy informacija (energija, kryptis ir kt.)
pasiekiama tik Zingsniy pozicijose, o ne tarp jy. Dél optimalaus zingsnio
dydzio parinkimo dalelei sklindant ploname medziagos sluoksnyje galimas
toks atvejis, kad zingsniai bus registruojami tik sluoksnio pradzioje ir
pabaigoje, o viduje sluoksnio dalelés zingsniy nebus. Tokiu atveju
informacija apie dalelés parametrus sluoksnio viduryje gali bt
nepasiekiama. Apriboti daleliy zingsnj paketo aplinkoje galima naudojant
specialia G4StepLimiter klase, kurios rémuose galima nustatyti maksimalius
zingsnio dydzius individualioms daleléms skirtingose medziagose. Tokiu
budu dalelé priver¢iama atlikti daugiau Zingsniy ir galimas detalesnis dalelés
energijos pasiskirstymo vertinimas sklindant per medziagos sluoksnj.

Darbo metu kiekviename dalelés zingsnyje buvo surenkama dalelés
pozicijos, energijos, krypties ir kt. informacija, kuri naudota skaitiniam
atgalinés sklaidos spektry modeliavimui. Plonesniems nei 20 nm medziagos
sluoksniams didziausias dalelés zingsnio dydis buvo apribotas iki 0,5 nm, o
storesniems nei 20 nm iki 2 nm maksimalaus dydzio. Fizikiniy procesy,
naudojamy modelyje, detalizavimas pateiktas GEANT4 fizikos apraSymuose
[53] ir Siame darbe nebus detalizuojamas i§skyrus pagrindinius ypatumus.
Tyrime naudoty daleliy (protonai, alfa dalelés ir li¢io jonai) sgveikai su
medziagomis buvo naudoti 2 pagrindiniai fizikiniai procesai: jonizaciniy
energijos nuostoliy (G4hlonisation ir G4ionlonisation klasés) bei Kuloniné
sklaida (G4CoulombScattering klases), kuri i§ esmés yra Rezerfordo sklaida.
Sunkesniems jonams taip pat naudota G4lonParametrisedLossModel klasé,
kuri skirta stabdomyjy geby parametrizavimui pagal eksperimentinius bei
teorinius rezultatus (placiau 2.4 skyriuje).

GEANT4 atgalinés sklaidos skaitinio modeliavimo algoritmo principiné
schema pateikta 2 pav.. Algoritmas remiasi daleliy transporto skaitiniu
modeliavimu ir daleliy parametry surinkimu ties kiekvienu dalelés zingsniu.
Tada dalelés energija, sklidimo kryptis ir pozicija perduodama RBS skaitinio
simuliavimo modeliui ir skai¢iuojamas teorinis atgalinés sklaidos spektras.
Siame darbe pristatomas sukurtas atgalinés sklaidos modelis susideda i§
keliy atskiry zingsniy, kurie detalizuojami Zemiau pateiktuose skyriuose.
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Dalelés | Pagrindiniai fizikos procesai

Protonai | G4CoulombScattering

[ GEANT4 daleliy transportas ] -«

G4hlonisatinion

Alfos G4CoulombScattering + G4lonCoulombScatteringModel
Gdionlonisation + G4lonParametrisedLossModel
Jonai G4CoulombScattering + G4lonCoulombScatteringModel
Daleliy parametrai A Gdionloisation + modifikuotas
kiekviename fiJlgSHijZ G4lonParametrisedLossModel

1) Kinetiné energija; Visos | GAStepLimiter

2) Momento kryptis;

3) Pozicija. )

Ivertinama:
1) Atgalinés sklaidos skerspjuvis it intensyvimas.
2) Pradineé i$sklaidytos dalelés energija pagal kinematinj
. ; B P N faktoriy.
Atgalinés sklaidos jvertimmo :
[ g . ! «—— | 3) Issklaidytos dalelés energijos nuostoliai ir energijos sklaida
algoritmas J iki detektoriaus.
4) Daugkartinés daleliy sklaidos indukuota energijos sklaida.
5) Detektoriaus neaktyviojo shioksnio indukuota energijos
‘ sklaida ir energijos skyra.
Galutinis atgalinés sklaidos Galutjnjs"atgaljnés Sklﬂi.d(.)S speklh‘as tinl.dnamas naudojant
et <« | Normahyjj (be daugkartinés daleliyy sklaidos) arba Pearson VII
spextras (su daugkartine sklaida) pasiskirstymus.

2 pav. Supaprastinta skaitinio modeliavimo schema GEANT4 aplinkoje.

2.3.Rezerfordo atgalinés sklaidos reakcijos skerspjiivio vertinimas

Rezerfordo atgalinés sklaidos skerspjuivis, kaip bus parodyta véliau,
priklauso nuo dalelés sklaidos kampo. Iprastai literatiiroje ar atlickant
eksperimentus, atgalinés sklaidos kampai pateikiami laboratorinés atskaitos
sistemos atzvilgiu, taciau skaiCiavimus lengviau atlikti naudojant masiy
centro atskaitos sistemg. Teorinis sklaidos kampas laboratorijos ir masiy
centro atskaitos sistemose susijes sarysiu [45]:

. My .

Sln(BCM - GLAB) = M—:SlnBLAB, (14)
¢ia Gcu ir Or4p yra sklaidos kampai masiy centro (angl. center of mass, CM)
ir laboratorin¢je atskaitos sistemoje, o M; ir M, yra, atitinkamai,

krintanciosios dalelés ir taikinio atomo masés skaiciai. Sklaidos kampas
masiy centro sistemos atzvilgiu tada:

M
OCM = arcsin (ﬁlSingLAB> + QLAB' (15)
2

Sklaidos kampas priklauso nuo taikinio atomy masés, todél skaitiniame
modeliavime naudojamos medziagos yra padalinamos j atskirus elementus
su atitinkamais atomy masés ir kriivio skaiciais, bei atominiu tankiu. Tada
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reakcijos skerspjiivis skaiiuojamas kiekvienai taikinio medziagos atomy —
dalelés porai. Norint jvertinti sklaidos skerspjivi CM sistemoje, kinetiné
dalelés energija laboratorinéje atskaitos sistemoje FEr4p turi biti
perskai¢iuojama j kineting energijg masiy centro atzvilgiu Ecu:

—_ M
Ecy = (M1+M2)ELAB- (16)

Masiy centro sistemoje diferencialinis Rezerfordo sklaidos skerspjtivis tada
apibréziamas [36]:

do Z1Z,e? 1
(E)CM = (16;8;ECM) SiTl‘l'(eCM/Z)’ (17)

¢ia g yra vakuumo dielektriné skvarba, 2 — erdvinis kampas, Z; ir Z, yra
krintanciosios dalelés ir taikinio atomo kriivio skaiCiai, 0 e — elementarusis
kravis. Skerspjivio vertinimai rodo, kad eksperimentiniai skerspjiviai
skiriasi nuo teoriniy tiek auksty, tiek ir zemy energijy srityse. Zemy energijy
srityje (< 0,5 MeV) nuokrypis nuo teorinio Rezerfordo sklaidos skerspjiivio
atsiranda dél taikinio atomy branduoliy dalinio ekranavimo elektrony
apvalkalais, kurie supa branduolius [54]-[56]. Dél branduoli supancio
elektrony debesies, krintancioji dalelé patiria silpnesne stima nuo taikinio
branduolio sklindant elektrony debesyje, taip patiriant ir mazZesnj stabdomajj
efekta lyginant su neekranuotu Rezerfordo atveju. Ekranavimo korekcija
atlickama sklaidos skerspjivi dauginant i§ Andersen‘o ekranavimo
faktoriaus F(E,0) [55]:

2
1V
(1+2ECM)

> 18
<1+ Vi +[ vy ]2>2 ( )
EcMm [2Ecpsin{bcpm/2)

¢ia Ecu energija nurodoma kiloelektronvoltais (keV), o V; jvertinama pagal:

F(E, ) andersen =

1/2
V,[keV] = 0.04873 - Z,Z, (zf/ Sy 7z 3) . (19)

Didesniy energijy srityje (> 0,5 MeV) eksperimentinio sklaidos
skerspjiivio nuokrypis nuo teorinio Rezerfordo sklaidos skerspjtvio
atsiranda dél branduoliniy jégy jtakos tarp krintanciosios dalelés ir taikinio
branduolio. Sis efektas stipriai priklauso nuo energijos, sklaidos kampo ir
dalelés — branduolio poros [57]-[61]. Siuo metu vienintelis biidas atsizvelgti
1 ne Rezerfordinj sklaidos skerspjiivi yra naudotis iSmatuoty skerspjuviy
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lentelémis. Vieni i§ pagrindiniy jrankiy ne Rezerfordiniams skerspjuviams
gauti yra IBANDL duomeny bazé¢ [62], [63] ir SigmaCalc skerspjuviy
skai¢iuokle [47], [64]. Atgalinés sklaidos skerspjiiviai SigmaCalc
skaiciuokléje pateikiami kaip santykis tarp ne Rezerfordiniy ir Rezerfordiniy
skerspjiiviy (angl., Ratio To Rutherford, RTR). Siekiant integruoti
skerspjivius modifikuojancius daugiklius j modelj, buvo specialiai
sukuriami 2D vektoriai, j kurivos jvedama RTR priklausomybé nuo
energijos ir sklaidos kampo. Skaitinio modeliavimo metu kiekviename
dalelés zingsnyje jvertinamas sklaidos kampas ir kinetiné energija. Pagal
Siuos parametrus atlickama RTR vektoriaus duomeny interpoliacija.
Teoriskai jvertintas Rezerfordo sklaidos skerspjuvis tada padauginamas i$
atitinkamo RTR daugiklio.

Atsizvelgus | dideliy ir mazy energijy skerspjiiviy korekcijas, masiy
centro  atskaitos  sistemoje  gautas  diferencialinis  skerspjuvis

d . . .. . . ._ . (d
(—G) konvertuojamas ] laboratorijos atskaitos sistemos skerspjiiv] (—6)
ane/cm a0/ A

pagal sarysj:

3

2 2
M3 My

(1+—M%+2—M2 COS@CM) (

(do) _
an/rap 1+%coseCM an
2

do) (20)
cM

Si galuting reakcijos skerspjiivio israiska naudojama atgalinés sklaidos
iSeigai jvertinti. Sklaidos intensyvumas gaunamas naudojant $ig iSraiSka
lygtyje (4). Kai medziaga yra sudaryta i§ daugiau nei vienos risies atomy,
atgalinés sklaidos intensyvumas skai¢iuojamas kiekvienai rasiai ir
integruojamas j pilnutinj RBS spektra.

2.4. Energijos nuostoliy vertinimas ir stabdomoji geba atgalinés sklaidos
modelyje

Skaitinio modeliavimo metu dalelés energijos nuostolius medziagoje
valdo GEANT4 programinio paketo fizikiniy procesy klasés, taciau atgal
iSsklaidytos dalelés galutiné energija turi biiti jvertinama rankiniu btidu. Tai
susije su tuo, kad skaitiSkai modeliuojant atgalinés sklaidos spektrus
naudojamos ne tikros atgal i$sklaidytos dalelés, o teoriniai jy atitikmenys.
Kadangi atgalinés sklaidos skerspjiiviai yra sglyginai mazi, skaitinio
modeliavimo metu butinas didziulis kiekis daleliy, kad btty gaunamas
statistiSkai patikimas atgalinés sklaidos spektras. Siekiant optimizuoti
skaitinio modeliavimo procesa, atgalinés sklaidos spektras jvertinamas pagal
teorinj sklaidos skerspjiivi ir energijos nuostolius. Tai leidzia Zymiai

29



paspartinti atgalinés sklaidos spektro generavima nereikalaujant didziulio
krintanciyjy daleliy kiekio.

Ties kiekvienu dalelés zingsniu skaiiuojama teoriné atgal iSsklaidytos
dalelés energija pagal kinematinio faktoriaus iSraiskg (2). Tada vertinami
dalelés nuostoliai kelyje iki detektoriaus pavirSiaus. Teoriné iSsklaidytos
dalelés energija ties detektoriumi apskai¢iuojama dalinant atstumg nuo
sklaidos jvykio lokacijos iki bandinio pavirSiaus j 100 vienody intervaly ir
integruojant energijos nuostolius i§ kiekvieno intervalo. Teoriniai energijos
nuostoliai  jvertinami  naudojant GEANT4  programinio  paketo
G4EmCalculator klasés funkcija CalculateTotalDEDX, kuri grazina
pilnuting (elektroning ir branduoling) stabdomaja geba nurodytoje
medZiagoje esant tam tikrai energijai.

GEANT4 aplinkoje lengvyjy jony stabdomosios gebos gaunamos
naudojant PSTAR (protonai) ir ASTAR (helio jonai) bibliotekas [65]. Sios
bibliotekos remiasi eksperimentiskai jvertintomis stabdomosiomis gebomis
ir jony siekiais, pateiktais ICRU Report49 Saltinyje [66]. AukSty energijy
parametrai apskaiciuojami remiantis Bethe stabdomosios gebos sarysiu [67],
0 zemose energijose naudojama interpoliacija, paremta eksperimentiniais
duomenimis. Riba tarp aukStos ir Zemos energijos riby yra 0,5 MeV
protonams ir 2 MeV alfa daleléms. Ji susijusi su tuo, kad esant zemoms
energijos Bethe—Bloch formulés tikslumas Zymiai suprastéja dél elektrony
sluoksnio korekcijos, todél zemose energijose naudojamas stabdomuyjy geby
parametrizavimas. Jeigu skaitiniame modeliavime naudojama medZziaga yra
itraukta i NIST (angl. National Institute of Standards and Technology)
duomeny bazg, tada stabdomosios gebos skaiiavimuose naudojamas NIST
parametrizavimas. Jeigu medziagos néra NIST duomeny bazéje — naudojama
ICRU49 parametrizacija. GEANT4 atgalinés sklaidos modelyje naudojamos
stabdomyjy geby vertés buvo palygintos su SRIM—-2013 stabdomosiomis
gebomis protonams ir alfa daleléms silicio diokside (zr. 3 pav.). DidZiausias
stabdomuyjy geby skirtumas protony atveju siekia 10 % ties 30 keV energija,
o vidutinis skirtumas tarp stabdomuyjy geby yra 4,5 %. Alfa daleliy atveju
egzistuoja didesnis skirtumas energijy intervale iki 1,5 MeV — didziausias
skirtumas siekia 14 % ties 150 keV energija, o vidutinis skirtumas yra apie
9 %. Kity autoriy atlikti eksperimentiniy rezultaty palyginimai rodo, kad
stabdomosios gebos gali skirtis iki 20 % naudojant skirtingus Saltinius [68],
[69], todél gautas skirtumas tarp GEANT4 ir SRIM stabdomyjy geby yra
priimtinas.
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3 pav. (a) protony ir (b) alfa daleliy stabdomoji geba silicio diokside (tankis
2,32 g/em?. Stabdomosios gebos jvertintos SRIM-2013 ir GEANT4 kodais.

GEANT4 aplinkoje sunkesniy nei He jony energiniai nuostoliai
vertinami naudojant G4lonParametrisedLossModel klasg, kuri naudoja
ICRU Report73 stabdomyjy geby duomeny baze [70]. Vietoje ICRU
duomeny bazés GEANT4 aplinkoje taip pat galima naudoti ATIMA (angl.
ATtomic Interaction with MAtter) energijos nuostoliy modelj [71].
Pagrindinis modelio ypatumas yra tas, kad stabdomosios gebos vertinimas
remiasi SRIM kodo protony parametrizavimu [72], kai krintanciojo jono
energija mazesné¢ nei 10 MeV/amu, o vir§ 10 MeV/amu naudojamas
Lindhard—Soerensen (LS) modelis [73]. Didesniam skaitinio RBS modelio
universalumui taip pat buvo sukurtas specialus algoritmas, kuriuo galima
jterpti SRIM—2013 stabdomuyjy geby vertes | GEANT4 modelj. Tam tikslui
buvo sukurta speciali duomeny lentelé naudojant G4ExtDEDXTable klasg, |
kurig buvo nuskaitomos stabdomosios gebos, gautos SRIM—2013 kodu.
Siekiant naudoti ICRU arba SRIM stabdomgsias gebas, originali
G4lonParametrisedLossModel klas¢ buvo modifikuota. Licio jony
stabdomyjy geby palyginimas 0 — 3 MeV energijos intervale buvo atliktas
silicio dioksido ir hafnio dioksido medziagoms (zr. 4 pav.). Licio jony atveju
gaunamas didziulis skirtumas tarp SRIM, ATIMA ir ICRU stabdomyjy geby
biblioteky. Stabdomoji geba silicio diokside pagal ICRU biblioteka nedaug
skiriasi nuo kity skaitiniame modeliavime naudoty biblioteky, taciau stebima
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net 36 % didesn¢ stabdymo geba HfO, medziagoje ties 0,75 MeV energija.
Naudojant ATIMA biblioteka, li¢io jony stabdomoji geba energijy diapazone
vir§ 1,5 MeV pradeda atsilikti nuo kity biblioteky, o SiO, atveju mazesné
stabdomoji geba gaunama nuo pat energijos intervalo pradzios. Lyginant
GEANT4-SRIM ir SRIM-2013 stabdomgsias gebas gaunamas idealus
atitikimas. Li¢io ir sunkesniems jonams rekomenduojama naudoti SRIM—
2013 stabdomyjy geby bibliotekas [74], [75], todél Sio darbo metu bandiniy
analizé buvo atlickama naudojant biitent SRIM biblioteka, o ATIMA ir
ICRU duomenys buvo naudojami palyginimui.
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4 pav. Li¢io jony stabdomosios gebos: a) SiO (tankis 2,32 g/cm?); b) HfO,
(tankis 9,68 g/cm?). Stabdomosios gebos jvertintos SRIM-2013 kodu ir
GEANT4 kodu naudojant skirtingas bibliotekas (ATIMA, ICRU ir
GEANT4-SRIM).

2.5. Daleliy energijos iSsibarstymo vertinimas

Daleliy pluosteliui sklindant medZiagoje, stabdymo procesas vyksta per
individualius susidiirimus su taikinio atomais. Priklausomai nuo energijos,
taikinio atomy rusies, sklaidos kampo ir kity parametry atsiranda energijos
nuostoliy statistinés fliuktuacijos. Sis procesas vadinamas energine sklaida
(angl. energy straggling) arba energijos nuostoliy sklaida (angl. energy loss
straggling). Jis lemia daleliy energijos pasiskirstymo iSplatéjima. Energijos
nuostoliy sklaidg galima kategorizuoti i dvi dalis — elektroniniy energijos

32



nuostoliy ir branduoliniy energijos nuostoliy sklaidas. Elektroniniy energijos
nuostoliy sklaida nurodo dalelés prarandamos energijos fliuktuacijas
saveikaujant su atomy elektronais, o branduoliniy energijos nuostoliy sklaida
rodo prarandamos energijos fliuktuacijas dél sgveikos su medziagos atomy
branduoliais.

Elektroninés energinés sklaidos teorija pirmiausia buvo sukurta didelés
energijos jonams. Bohr energinés sklaidos vertinimas paremtas pilnai
jonizuoty didelés energijos jony ir laisvyjy elektrony dujy saveikos modeliu
[76]. Bohr energinés sklaidos modelis remiasi trimis prielaidomis: a)
krintanciosios dalelés greitis yra Zymiai didesnis uz taikinio atomy
elektrony, sklindanc¢iy orbitale, greitj; b) energijos nuostoliai yra mazi
lyginant su dalelés pilnutine energija; c) taikinio atomai yra atsitiktinai
pasiskirste medziagoje ir kanaliavimo procesas nevyksta. Priclaidos b) ir ¢)
atitinka daugumoje atvejy sgveikaujant su amorfine medziaga, taciau
priclaida a) neatitinka kai dalelés energija yra Zemiau vidutinés (1 —
300 keV/amu). Lindhard—Scharff [77] iSplété Bohr modelj pritaikant
korekcijos faktoriy, atsizvelgus i lokaly taikinio atomy elektrony tankij.
Remiantis juo, esant pakankamai didelei dalelés energijai, energijos
nuostoliy sklaida yra lygi Bohr sklaidai, o Zemy energijy srityje priklauso
nuo dalelés energijos. Modifikuotas modelis rodo, kad energijos nuostoliy
sklaida turi didéti didéjant taikinio atomy kriivio skaiciui Z esant tai paciai
energijai, taciau eksperimentiSkai pastebéta priklausomybé nuo Z skaiciaus
neatitiko teorijos. Pastebéta, kad esant zZemai daleliy energijai, energijos
sklaida turi osciliuojancig priklausomybe nuo taikinio atomy Z skaiCiaus.
Pirmasis §ig priklausomybe¢ paaiskino Chu [78], teoriskai jvertines sklaida
protonams ir helio atomams, atsizvelgiant | atominio krivio pasiskirstyma
naudojant Hartree—Fock—Slater modelj. Galiausiai, pilnuting energijos
nuostoliy sklaida apibiidino Yang, atsizvelgdamas j visas prie$ tai minétas
pataisas bei pateikiant empiring formulg, kuri tinka tiek lengviesiems, tiek ir
sunkiesiems jonams [79]. GEANT4 programinio paketo aplinkoje energijos
nuostoliy sklaida jvertinama remiantis Yang empirine iSraiska [79]:

2 2 2
o [ Ao
— 2 Chu
— =v°(Z1,Z2,v) 7+ 5, (21)
9Bohr OBohr 9Bohr

Cia y yra efektyvusis jono kriivio faktorius (y < 1), v yra jono greitis, 40> —
energijos nuostoliy sklaida dél koreliaciniy efekty, o’cq, yra sklaidos
faktorius pagal Chu teorija [78], 0 6o yra Bohr energijos nuostoliy sklaida
[80], kuri apibréziama lygtimi [81]:
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Ofony = 4me*Z27Z,NAx, (22)

¢ia e — elementarusis kriivis, N — atomy tankis, o 4x — atstumas. Programinio
paketo GEANT4 aplinkoje elektroniniy energijos nuostoliy sklaidai jvertinti
naudojamos formulés (21) ir (22) ir papildomos funkcinés klasés. Jono
efektyviajam kruviui gauti naudojama G4hlonEffChargeSquare klasé, kuri
jvertina dalelés efektyvyji kriivi medziagoje pagal kineting energija. Chu
sklaidos faktorius jvertinamas naudojant G4lonChuFluctuationModel klase,
o 1 sklaida dél koreliaciniy efekty atsizvelgiama naudojant
G4lonYangFluctuationModel klase [82].

Branduoliniy energijos nuostoliy sklaida atsiranda dél elastiniy ir
neelastiniy susidarimy bei branduoliniy reakcijy. Siai sklaidai jvertinti
modelio rémuose naudojama dispersijos iSraiSka [83]:

2
o2 = 0.26 - 2272 (MI’TMZ) e (23)
¢ia M, Z; ir M>,Z, yra, atitinkamai, jono ir taikinio atomo masés ir kriivio
skaiCiai, N yra atomy tankis, o Ax atstumas. Paprastai lengviesiems jonams
(protonai, helio jonai) branduoliniai energijos nuostoliai ir energiné sklaida
yra mazi, lyginant su elektroniniais energijos nuostoliais, taciau tampa
svarbis, kai naudojami sunkesnieji jonai (pvz. Li).

2.6. Daleliy daugkartiné sklaida

Krintanc¢iyjy daleliy daugkartiné sklaida mazais kampais (angl. multiple
scattering) vyksta dalelei sklindant ir stojant medziagoje. Si daugkartiné
sklaida lemia energijos skirstinio iSplatéjimg dviem biidais [27]: a) jony
energija skiriasi dél skirtingy nukeliauty atstumy; b) issklaidytos dalelés
energija priklauso nuo reakcijos kampo. Dél §iy priezas¢iy eksperimentiskai
stebimas energijos pasiskirstymas nukrypsta per 10 — 20 % nuo normaliojo
pasiskirstymo, kai sklaidos kampai mazi, o skirtumas auga didéjant sklaidos
kampui [84]. Teoriniam daugkartinés daleliy sklaidos sukeltam energijos
skirstinio iSplitimui jvertinti sukurti algoritmai [85], [86], kurie leidzia
pakankamai tiksliai aproksimuoti galutinj daleliy energijos pasiskirstyma
atgalinés sklaidos skaitiniame modeliavime. Aproksimacija atliekama
naudojant Pearson VII pasiskirstyma [85]:
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m+1

2 2
402 (2m+i-1
f6.0=¢- (1 +E )> : @9

¢ia 7t — redukuotas dalelés nukeliautas atstumas, m — vadinamasis formos
faktorius, € — svertinis sklaidos kampas (sklaidos kampo ir svertinio
daugiklio sandauga), 46 — pasiskirstymo plotis pusés maksimumo aukstyje
FWHM (angl. Full Width at Half Maximum), o ¢ — normalizavimo

konstanta:
[‘(m_ﬂ) 2 2
¢= F(%iﬁﬁ\} (szrl h 1)’ (25)

Cia I' — gamma funkcija I'(n) = (n — 1)!. Daugkartiné sklaida teoriskai
atgal iSsklaidytai dalelei GEANT4 atgalinés sklaidos modelyje jvertinama
remiantis keliais etapais. Pirmiausia daugiaelementiniai sluoksniai yra
pakei¢iami ekvivalencios struktiiros sluoksniais, kurie sudaryti iS

monoelementiniy 2 — 10 nm storio posluoksniy. Posluoksnio storis priklauso
nuo krintanciyjy daleliy rusies ir energijos. Toks pasirinkimas atlickamas
iSlaikant salyga, kad daleliy energijos nuostoliai praéjus tokj posluoksnj biity
mazi (< 10 %) [86]. | tokio tipo geometrija leidZziama viena dalelé ir
skai¢iuojamas daugkartinés daleliy sklaidos sukeltas energijos iSplitimo
plotis FWHM ir Pearson VII pasiskirstymo formos faktorius m. Specialiai
sukurtose lentelése iSsaugoma $iy parametry priklausomybé nuo taikinio
atomo tipo ir gylio bandinyje. Kai uzpildomos lentelés, pradedama realiy
daleliy skaitiné simuliacija. Kiekviename dalelés Zingsnyje daugkartinés
daleliy sklaidos jtaka jvertinama interpoliuojant anksciau uzpildyty lenteliy
duomenis.

Siekiant gauti galutinj daleliy energinj pasiskirstyma biitina atsizvelgti |
energijos skirstinio iSplitimg dél energijos nuostoliy dispersijos (Normalusis
pasiskirstymas) ir daugkartinés daleliy sklaidos (Pearson VII
pasiskirstymas). Galutinis pasiskirstymas aproksimuojamas Pearson VII
funkcija. Sio pasiskirstymo formos faktorius ir plotis FWHM gaunami
atlickant pasiskirstymy konvoliucija (angl. convolution). Funkcijy
konvoliucija naudoja daug kompiuteriniy resursy, todél skaitiniame
modeliavime jos vengiama. Vietoj tikrosios konvoliucijos naudojamas
sumavimo metodas, detalizuotas [27] Saltinyje. Jame pateikti jvairiy Pearson
VII pasiskirstymy konvoliucijy rezultatai, naudojant skirtingus formos m ir
ploCio parametrus. Skaitinio modeliavimo metu vietoj konvoliucijy
atlickama interpoliacija tarp lentelés rezultaty. Gautas formos parametras ir
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plotis FWHM naudojamas aproksimuojant galutinj daleliy energinj
pasiskirstymg Pearson VII funkcija. Jeigu skaitiniame modeliavime
nevertinama daugkartiné daleliy sklaida, galutinis daleliy energinis
pasiskirstymas aproksimuojamas Normaliuoju pasiskirstymu.

2.7. Detektoriaus parametrai ir spektro skaitinis modeliavimas

GEANT4 atgalinés sklaidos modelyje detektoriaus energiné skyra
naudojama kaip modelio naudotojo pateikiamas parametras FWHM.
Energiné skyra protonams paprastai siekia 10 — 20 keV, o alfa daleléms 15 —
30 keV. Modelyje taip pat pridéta galimyb¢ apskaiiuoti teoring detektoriaus
energine skyra sunkiesiems jonams. Siuo atveju detektoriaus energiné skyra
yra kintanti ir priklauso nuo jono energijos. Sunkiyjy jony energiné skyra
apskaic¢iuojama pagal [87]:

FWHM[keV] = C,Z;*(In[Eyey])® — CoZ;* /(In[Erey ], (26)

¢ia C;—Cs yra konstantos, kuriy vertés nurodytos [87] Saltinyje, Z; yra
detektuojamos dalelés kriivio skaiCius, o Err — dalelés kinetiné energija
kiloelektronvoltais. Si lygtis galioja sunkesniems nei He* jonams, kai jy
energija didesn¢ nei 0,2 MeV. Didzioji dauguma daleliy detektoriy turi
vadinamajj neaktyvy sluoksnj, kuriame nevyksta daleliy detekcija. Sio
neaktyvaus sluoksnio jtaka jvertinama skai¢iuojant energijos nuostolius ir
energine sklaida anksCiau minétais metodais. SkaitiSkai modeliuojant
atgalinés sklaidos spektrus, daroma prielaida, kad daleliy galutinés energijos
pasiskirstymas artéja prie Normaliojo pasiskirstymo. Tokiu atveju
pasiskirstymo dispersija yra detektoriaus energinés skyros ir daleliy
energingés sklaidos suma:

2
_ N N N FWHM

0= \/Zb_elo-2 + z:b_nuc 0%+ z:d_el 0%+ ( 2.355 ) ’ (27)
Cia Zg’_el 02 yra elektroniniy energijos nuostoliy sklaidos suma, pagal visus
medziagos elementus N, Zg_m 02 — branduoliniy energijos nuostoliy
sklaidos suma, Z’&’_elaz — detektoriaus neaktyviojo sluoksnio elektroniniy
energijos nuostoliy sklaida, o paskutinis démuo yra detektoriaus energiné
skyra. Jeigu skaitinio modeliavimo metu pasirenkama atsizvelgti |
daugkarting daleliy sklaida, tada atgalinés sklaidos spektras tinkinamas
naudojant Pearson VII pasiskirstyma, kuris apraSytas 2.6 skyriuje.
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2.8. Eksperimentiné¢ atgalinés sklaidos spektry matavimo aparatiira

Teoriniam GEANT4 atgalinés sklaidos modeliui validuoti buvo naudoti
protony, helio ir li¢io jony pluosteliai. Vertinant teoriniy atgalinés sklaidos
skerspjiiviy patikimuma, skaitinio modeliavimo metu gauti protony atgalinés
sklaidos skerspjuviai buvo palyginti su eksperimentiniais spektrais,
adaptuotais pagal [57] Saltinj. Kitais atvejais bandiniy apS§vita protonais ir
li¢io jonais buvo atlikta naudojant 2 MV Tandetron 4110A (General lonex
Corporation, JAV) tandeminio tipo jony greitintuva, esantj Fiziniy ir
Technologijos moksly centre, Branduoliniy tyrimy skyriuje. Atgalinés
sklaidos spektrai registruoti naudojant AMETEK-ORTEC (JAV)
puslaidininkinj gryno silicio detektoriy su 15 keV FWHM energine skyra
5,5 MeV energijos alfa daleléms. Krintan¢iyjy daleliy pluostas buvo
nukreiptas statmenai | bandiniy pavirsiy, o detekcijos kampas buvo 135°,
Helio jony eksperimentiniai spektrai adaptuoti pagal [88] $altinj. Siuo atveju
buvo naudoti ULTRA™ Alpha AMETEK-ORTEC detektoriai, daleliy
pluostelis buvo statmenas bandiniy pavirSiams, o detekcijos kampas buvo
173,4°. Eksperimentinés bandiniy analizés salygos pateiktos lenteléje 1.
Medziagy tankis gali skirtis tarp skaitinio modeliavimo kody, todél
standartizavimui pasirinkta naudoti TFU (angl. Thin Film Unit,
1 TFU = 10" at/cm?) vienetg, kuris nepriklauso nuo atomy tankio.
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1 lentelé. Eksperimentinés bandiniy ir daleliy pluostelio salygos

Bandinys Daleliy Daleliy Surinktas Sluoksnis Sudétis Storis, TFU
pluostelis energija, MeV | kriivis, pC
Kvarcinio stiklo | Protonai 1,6 3,7 1 Si10; Padéklas
padéklas FS
SiO;
HfO,/FS SiO, Protonai 2,0 0,7 1 0,936 HfO, + 1470
0,064 Ar
Li** 3,0 0,8 2 SiO; Padéklas
Si02/Nb,Os/FS | Protonai 1,5 2,6 1 Si0, 1930
SiO; 2 Nb2Os 1580
3 SiO; Padéklas
Au/Ni/Si0,/Si He* 3,06 1,9 1 Au 14
2 0,92 Ni+ 50
0,08 Cu
3 Si0O, 2000
4 Si Padéklas
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2.9.Rezultatai
2.9.1. Atgalinés sklaidos reakcijos skerspjiivio vertinimas

Siekiant uztikrinti modelio skai¢iuojamy reakcijos skerspjiiviy tiksluma,
jie buvo palyginti su literatiroje naudojamais (rekomenduojamais)
skerspjiiviais, kurie gauti SigmaCalc [64] skaiCiuokle. Protony atgalinés
sklaidos skerspjuviai, gauti vykstant sklaidai 160° kampu nuo natiralios
sudéties Si ir 135° kampu nuo O'® atomy, pateikti 5 pav.. Modelis puikiai
atitinka rekomenduojamus skerspjivius — didziausi nuokrypiai siekia iki
0,4 %. Toks pat puikus skerspjiiviy atitikimas gautas ir alfa daleléms,
vykstant sklaidai 135° kampu nuo SiO; bandinio (Zr. 6 pav.). Kaip ir protony
atveju, didziausi nuokrypiai tarp skerspjliviy gaunami rezonansiniuose
regionuose. 5 pav. ir 6 pav. rodo, kad GEANT4 atgalinés sklaidos modelis
puikiai skaitiSkai modeliuoja reakcijos skerspjiivius Si ir O atomams protony
ir alfa daleliy atveju. PanaSus atitikimas gaunamas ir kitiems taikiniy

atomams.
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5 pav. a) Atgalinés sklaidos skerspjiiviai Si(p,p*)Si reakcijai 160° ir
O'(p,p’ )0 reakcijai 135° kampais, gauti GEANT4 RBS modeliu; b)
GEANT4 modelio jvertinty skerspjiiviy nuokrypis nuo SigmaCalc
skerspjuviy.
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6 pav. a) Atgalines sklaidos skerspjiiviai Si(a,a’)Si reakcijai 135° ir
0'%(a,a")0'® reakcijai 135° kampais, gauti GEANT4 RBS modeliu; b)
GEANT4 modelio jvertinty skerspjiiviy nuokrypis nuo SigmaCalc
skerspjuviy.

Siekiant jvertinti skaitiSkai modeliuojamy atgalinés sklaidos skerspjuviy
patikimuma, atgalinés sklaidos spektrai buvo palyginti su eksperimentiniais
kity autoriy spektrais, gautais detektavus 160° kampu issklaidytus 1,9 —
3,47 MeV energijos protonus nuo gryno silicio bandiniy [57]. Kaip galima
pastebéti, eksperimentiniai ir teoriniai atgalinés sklaidos spektrai ne visada
sutampa (zr. 7 pav.). Teoriniai atgalinés sklaidos skerspjiviai daznai
nukrypsta nuo eksperimentiniy skerpsjiiviy dél stabdomyjy geby ir energinés
sklaidos neapibrézCiy, taip pat deél riboto teoriniy skerspjiiviy patikimumo
[57], [59]. Spektruose papildomai stebima Au smailé, kuri atsiranda dél
plono aukso sluoksnio, uzgarinto ant bandiniy dél eksperimentiniy ypatumy.

Geras spektry atitikimas gaunamas prie mazesniy energijy, o didéjant
krintan¢iyjy  protony energijai teoriniy spektry nuokrypiai nuo
eksperimentiniy didéja. SkaitiSkai modeliuotos energinés spektry pozicijos
1,9 ir 2,5 MeV energijy atvejais puikiai atitinka eksperimentines, taciau
stebimi smailiy nuokrypiai ties 3,5 MeV krintanciyjy protony energija. Tai
rodo, kad GEANT4 modelis tinka skaitiSkai modeliuoti spektrus, taiau
spektrai ypatingai priklauso nuo ne Rezerfordiniy skerspjuviy bibliotekos
duomeny tikslumo [57].
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7 pav. Eksperimentiniai ir GEANT4 modeliu simuliuoti protony RBS
spektrai nuo Si bandinio 160° kampu. Protony energijos: a) 1,903 MeV; b)
2,45 MeV; c¢) 3,467 MeV. Eksperimentiniai rezultatai adaptuoti pagal [57].

SkaitiSkai modeliuojant daleliy atgalinés sklaidos spektrus GEANT4
modelyje skirtingos medziagos yra dalinamos j sluoksnius. Esant plonam
sluoksniui, simuliuojant daleliy pluostelj gali btiti gaunamas jau anksc¢iau
minétas mazas zingsniy skaiCius sluoksnyje, todél statistiSkai patikimam
jvertinimui naudojamas dalelés Zingsnio dydzio apribojimas. Esant dideliam
sluoksniui, dalelés zingsnio dydzio apribojimas skaitiSkai modeliuojamam
atgalinés sklaidos spektrui didelés jtakos nedaro. Zingsnio dydzio jtakos
vertinimas atliktas 5 nm storio HfO, sluoksniui ant SiO, bandinio (Zr.
8 pav.).
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8 pav. 2 MeV energijos protony indukuoti RBS spektrai, gauti naudojant
skirtingus dalelés zingsnio dydzio apribojimus GEANT4 modelyje: a)
pilnutinis spektras; b) Hf signalas; c) O signalas i§ HfO,; d) Si signalas i$
Si0»; e) Si rezonansiné zona; f) O signalas i§ SiO».

Siekiant jvertinti jtaka spektrui, kai sluoksniai sudaryti i$ tos pacios
edziagos, papildomai SiO, medZziagoje buvo jterptas atskiras 5 nm storio

Si0; sluoksnis. Protony pluostelio energija buvo 2 MeV, o atgalinés sklaidos
kampas sieké 160°. Pilnutiniame atgalinés sklaidos spektre (Zzr. 8 pav. a)
zingsnio dydZzio ypatumai nevisai akivaizdis. Didelés energijos srityje Hf
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signalo intensyvumas i§ HfO, sluoksnio stipriai priklauso nuo Zingsnio
dydzio (zr. 8 pav. b): kai Zingsnio dydis apribotas iki sluoksnio storio
(5 nm), atgalinés sklaidos signalas praktiSkai nestebimas, taCiau atsiranda,
kai zingsnio dydis yra mazesnis uz sluoksnio storj (2 nm). Signalas dar
labiau i8ryskéja zingsnio dydj sumazinus iki 0,5 nm, kas yra 10 karty maziau
nei HfO, sluoksnio storis. Tai susij¢ su didesniu zingsniy skai¢iumi ir
detalesniu daleliy energijos pasiskirstymo vertinimu tokiame sluoksnyje,
todél gaunama geresmé atgalinés sklaidos skaitinio modeliavimo statistika
(didesnis saveikos jvykiy skaiCius vienai dalelei) ir rySkesnis signalas.
Deguonies signalas i§ HfO, dangos taip pat praktiskai nestebimas esant
didesniam nei 5 nm zingsnio dydziui (zr. 8 pav. ¢). Sumazinus Zingsnio dydj
iki 0,5 — 1 nm signalas iSauga iki maksimalios vertés. Papildomo 5 nm silicio
dioksido sluoksnio jtaka atgalinés sklaidos spektrui taip pat stipriai priklauso
nuo zingsnio dydzio (zr. 8 pav. d, f). Sumazinus zingsnio dydj iki 1 nm
spektro sritis, simbolizuojanti atgaline sklaida riboje tarp sluoksniy, tampa
labiau tolydesné, o esant didesniam zingsnio dydziui stebimi spektro
intensyvumo  sumaz¢jimai  ir  formos  iSkreipimai. Kai  skaitiskai
modeliuojamas sluoksnis yra storas, zZingsnio dydzio jtaka tampa Zymiai
mazesné. Rezonansiné atgalinés sklaidos smailé ties ~1,0 MeV energija
iSlieka praktiskai vienodo intensyvumo visais zingsnio dydzio atvejais (Zr.
8 pav. e). Tai rodo, kad storuose medziagos sluoksniuose dalelés zingsnio
dydzio jtaka yra minimali.

Apibendrinant galima teigti, kad skaitiSkai modeliuojant plonus
sluoksnius biitina apriboti daleliy Zingsnio dydj iki tokio, kuris lemty
pakankamai daug dalelelés saveikos jvykiy tame sluoksnyje, bet biity
optimalus modeliavimo trukmés atzvilgiu. Simuliuojant plonus sluoksnius
(plonesnius nei 20 nm) geriausias rezultatas gaunamas apribojant dalelés
zingsnio dydj iki 0,5 nm. Skaitiskai modeliuojant storesnius sluoksnius
zingsnio dydzio apribojimo galima nenaudoti, taciau biitina kompensuoti
sumazejusj jvykiy skai¢iy didinant modeliuojamy daleliy skaiciy.

2.9.2. Daugkartinés daleliy sklaidos jtaka

GEANT4 atgalinés sklaidos modelio rémuose integruotas daugkartinés
daleliy sklaidos vertinimo algoritmas buvo palygintas su skaitinio
modeliavimo kodu Depth [85]. Daugkartinés sklaidos parametrai buvo
jvertinti 2 MeV energijos alfa daleléms sgveikaujant su sidabro jodidu (Zr.
9 pav.a) ir 2 MeV energijos protonams sgveikaujant su aliuminiu (Zr.
9 pav. b). Daleliy pluosteliai sudaré 15° kampa su bandiniu, o detekcijos
kampas buvo 150°. Alfa daleliy atveju papildomai buvo jvedama
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stabdomosios gebos korekcija, kuria naudojant atsizvelgiama j energijos
sklaida i§ story bandinio sluoksniy. Protonams Siuo atveju korekcija jtakos
nedaro, taCiau alfa daleléms egzistuoja stipri korekcijos jtaka, kai sklaida
medziagoje vyksta didesniame nei 2 um gylyje (Zr. 9 pav. a). Tai susij¢ su
alfa daleliy energija ir Zymia stabdomosios gebos priklausomybe nuo
energijos prie$ pilnai sustojant dalelei. Protonams maksimalus GEANT4
atgalinés sklaidos modelio rezultaty nukrypimas nuo Depth programos
rezultaty siekia 20 %, o vidutinis nuokrypis siekia 2,6 % energijos ir kampo
plo¢iams. Alfa daleliy atveju maksimalus nuokrypis siekia 14 %, o vidutinis
nuokrypis yra 6 % energijos sklaidos ir 4 % kampinés skésties plociams.
Atsizvelgiant | Siuos rezultatus galima teigti, kad GEANT4 modelyje
integruotas daugkartinés sklaidos skaiciavimo algoritmas veikia pakankamai
tiksliai.

b) Protonai aliuminyje

@ FWHM, *

'WHM + korekeija. keV
FWHM + korekeija keV
FWHM, keV

FWHM, keV

no @ FWHM, *

Energijos issibarstymo FWHM. keV

Kampinio i3sibarstymo & FWHM. #

Gylis, nm

9 pav. Kampinés ir energinés sklaidos FWHM dél daugkartinés sklaidos,
vertintos naudojant GEANT4 RBS modelj ir Depth programinj paketa: (a)
alfa daleliy sidabro jodide; (b) protony aliuminyje.

Vertinant protony pluostelio sklaidg, gaunama, kad praéjus 6 pm
medziagos sluoksnj, daugkartinés daleliy sklaidos sukeltas energinés
sklaidos plotis siekia apie 2,1 keV. Tuo tarpu elektroniniy energijos
nuostoliy sklaidos plotis siekia 28 keV. Prie elektroniniy energijos nuostoliy
skirstinio plo¢io pridéjus detektoriaus energing skyra (maziausiai 10 keV),
gaunama, kad daugkartinés daleliy sklaidos sukurtas energijos skirstinio
i§plitimas nedaro zymios jtakos galutinei energinés sklaidos vertei. Dél to
didelio kampo protony atgalinés sklaidos spektruose galima atmesti
daugkartinés daleliy sklaidos jtaka.

Vertinant daugkarting daleliy sklaida sunkesniyjy jony atveju atsiranda
jitaka, j kurig butina atsizvelgti. Bandinio pavir§iuje dominuoja elektroniniy
energijos nuostoliy sklaida, taciau didéjant saveikos jvykio gyliui,
daugkartinés sklaidos sukelta energiné sklaidos wverté priartéja prie
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elektroniniy energijos nuostoliy sklaidos vertés ir net ja virSija (zr. 9 pav. a).
D¢l to skaitiSkai modeliuojant sunkesniyjy daleliy atgalinés sklaidos
spektrus biitina atsizvelgti j daugkartinés sklaidos efekta. Sis efektas
pavaizduotas 10 pav.. Cia pateiktas Normalusis pasiskirstymas dél
elektroniniy energijos nuostoliy, Pearson VII formos energiné sklaida dél
daugkartinés sklaidos ir galutinis Pearson VII formos energinis
pasiskirstymas. 2 pm sklaidos gylyje (zr. 10 pav. a) daugkartinés sklaidos
energijos pasiskirstymo funkcija yra intensyvi ir siaura lyginant su
normaliuoju pasiskirstymu dél elektroniniy energijos nuostoliy. Funkcijy
konvoliucijos kreivé nedaug skiriasi nuo normaliojo pasiskirstymo —
stebimas mazesnis intensyvumas ir platesni krastai. Sklaidos jvykio 2,4 um
gylyje atveju (zr. 10 pav. b) daugkartinés sklaidos kreivé panasi j normaliojo
pasiskirstymo kreive su platesniais krastais. Galutinis energinis
pasiskirstymas turi mazesnj maksimaly intensyvuma ir yra iSplitgs. Kadangi
daugkartinés sklaidos jtaka pasireiskia dideliame bandinio gylyje, atgal
i§sklaidytos ir detektoriy pasiekusios dalelés yra mazos energijos ir atgalinés
sklaidos spektruose stebimos i$plitusios ir maZiau intensyvios smailés Zemos
energijos regionuose.

by

0015 | = Daugkartine sklaida _ . 00t Daugkartid skizida
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10 pav. GEANT4 modeliu gauty alfa daleliy energijy tikimybés
pasiskirstymai sklaidos 2 um (a) ir 2,4 um (b) gylyje atvejais. Paveiksluose
pateikta daugkartinés daleliy sklaidos sukelta energiné sklaida, elektroniniy

energijos nuostoliy sukelta sklaida ir galutinis pasiskirstymas po

konvoliucijos.

2.9.3. Teoriniy ir eksperimentiniy spektry palyginimas

SkaitiSkai modeliuojamy  spektry atitikimui  jvertinti  jvedamas
normalizuotas Pearson Chi kvadraty testas [89]:
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2
Cia sim; ir data; yra i—tojo kanalo verté, atitinkamai, skaitiSkai modeliuoto ir
eksperimentinio spektry atvejais, o k — kanaly skaicius. Daliklis max(data;,4)
naudojamas spektro statistiniy fliuktuacijy (triuk§my) jtakai sumazinti. Juo
pasirenkama maksimali verté — jeigu kanalo verté maZziau nei 4, naudojama
dalyba i§ 4, kitu atveju dalyba i§ data vertés. Konstantos 4 verté parinkta
analogiSkai WiNDF pakete naudojamai vertei. Idealaus spektry atitikimo
atveju, y° verté artéja j 0. Priklausomai nuo eksperimento ypatybiy (bandinio
struktiira, medziaga, pluostelio energija ir kt.) daznai galima atmesti Zemy
energijy riba, kaip neduodancia esminés informacijos apie bandinj. Tuo
tikslu apibréziama dominantis energinis intervalas (angl. region of interest,
ROI), kuris nurodo interpretuojamo spektro ruoza. Zemiau pateiktuose
spektruose $i riba nurodoma kiekvienam atvejui atskirai. Teoriniai spektrai
taip pat buvo skaitiSkai modeliuoti ir tinkinti kitais komerciniais jrankiais —
SIMNRA [26] bei WiNDF [25]. Sie jrankiai naudoti palyginimui su
GEANT4 atgalinés sklaidos spektry skaitinio modeliavimo jrankiu.
Komerciniy jrankiy naudojimas ir simuliavimo ypatumai néra $ios
disertacijos tikslas, todél detalesné informacija apie skaitinio modeliavimo
ypatumus pateikiama [90].

2.9.4. Protony atgaliné sklaida nuo SiO; bandinio

Eksperimentiniai protony atgalinés sklaidos spektrai nuo amorfinio
kvarcinio stikliuko buvo palyginti su modeliavimo rezultatais (zr. 11 pav.).
Siuo atveju krintandiyjy protony energija sieké 1,6 MeV, pluostelis
nukreiptas statmenai bandinio plokstumai. WINDF ir SIMNRA kreivés
praktiskai neatskiriamos 0,6 — 1,2 MeV energijy diapazone, o GEANT4
atgalinés sklaidos modeliu gaunamas didesnis kreivés intensyvumas tame
paciame diapazone. Silicio krastas yra geriau skaitiSkai modeliuojamas
GEANT4 ir SIMNRA metodais, o WINDF spektro intensyvumas aukstesnis
nei eksperimentinés vertés. WINDF ir SIMNRA spektry y? vertés yra
mazesneés nei 1, gautas puikus eksperimentinio spektro atitikimas. GEANT4
metodu gauta y? verté¢ yra didesné nei WINDF ir SIMNRA metody, o
pagrindiné to priezastis yra didesnis intensyvumas 0,6 — 1,2 MeV energijy
diapazone. GEANT4 modeliu gautos deguonies ir silicio atomy atgalinés
sklaidos energinés pozicijos puikiai atitinka eksperimentines pozicijas ir
modelis tinkamas spektry nuo amorfinio kvarcinio stiklo padékliuko
skaitiniam modeliavimui.
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11 pav. 1,6 MeV energijos protony atgalinés sklaidos spektrai nuo amorfinio
kvarcinio stiklo.

2.9.5. Protony ir li¢io jony atgaliné sklaida nuo HfO,/FS SiO, bandinio

Jungtiné protony ir li¢io jony atgalinés sklaidos analizé buvo atlikta HfO»
sluoksniui, uzgarintam ant kvarcinio stiklo padékliuko (zr. 12 pav.).
Bandinio struktiira buvo indentifikuota atliekant spektry tinkinimag WINDF
programa, remiantis jungtine protony ir licio jony RBS spektry analize.
Nustatyta, kad ant kvarcinio stikliuko buvo uzgarinta 1470 TFU storio
sluoksnis, sudarytas i§ 93,6 % HfO, ir 6,4 % argono atomy. Tokia bandinio
strukttira buvo skaitiskai modeliuota SIMNRA ir GEANT4 programiniuose
paketuose. Pilnutinis protony atgalinés sklaidos spektras (zr. 12 pav. a) gerai
atitinka eksperimenting kreive energijos diapazone 0,3 — 1,9 MeV: y? vertés
yra mazesnés uZ 1, i§skyrus Siek tiek didesng GEANT4 y? verte. Vidutinés
energijos (1,2 — 1,75 MeV) intevale (zr. 12 pav. b) SIMNRA ir WINDF
spektrai puikiai atitinka eksperimenting kreive — y? verté dar labiau priartéja
priec 1, o GEANT4 kreivés y* verté yra didesné dél jvertinto didesnio
deguonies krasto intensyvumo, lyginant su SIMNRA ir WINDF spektrais.
Didelés energijos intervale (1,79 — 1,9 MeV) visy skaitiskai modeliuoty
spektry y? verté yra didelé, taciau Siuo atveju GEANTA4 kreivé labiau atitinka
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eksperimentinius rezultatus (dél mazesnés y? vertés) nei SIMNRA ir WINDF
kreivés (zr. 12 pav. ¢). SIMNRA jrankiu gauta kreivés maksimumo energiné
pozicija atitinka geriausiai, kai tuo tarpu WINDF ir GEANT4 smailiy
maksimumai pasistiime per 1,5 keV | auksStesniy energijy puse.
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12 pav. Protony atgalinés sklaidos spektrai nuo HfO,/SiO bandinio: a)
pilnutinis spektras; b) vidutinés energijos intervalas; ¢) didelés energijos
intervalas.

SkaitiSkai modeliuoti pilnutiniai li¢io jony atgalinés sklaidos spektrai taip
pat gerai atitinka eksperimentinj spektra (zr. 13 pav. a). Siuo atveju
GEANT4 aplinkoje  detektoriaus energinés skyros FWHM buvo
apskaic¢iuojamas pagal formule (26), kadangi tikroji eksperimentiné verté
nebuvo jvertinta. Visy skaitiskai modeliuoty kreiviy y* vertés yra 2 — 5
intervale. Sie nuokrypiai susije su 2 priezastimis: spektry neatitikimas Zemos
energijos srityje ir eksperimentinio spektro triuk§mo lygis. Pirmoji priezastis
puikiai stebima 13 pav. c., kur SIMNRA spektrai buvo simuliuoti be
daugkartinés daleliy sklaidos, o WINDF ir GEANT4 spektrai buvo skaitiskai
modeliuoti su daugkartine sklaida. GEANT4 kreivés atveju peréjimai ties
deguonies ir silicio krastais yra statesni nei WINDF ir SIMNRA atvejais. To
priezastys galéty biiti mazesné teoriné detektoriaus FWHM verté arba
papildomai nejskaityta energijos sklaida. SkaitiSkai modelivota Hf smailé
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(zr. 13 pav. b) gerai atitinka eksperimenting kreive visiems naudotiems
metodams. Didesné GEANT4 kreivés y? verté yra susijusi su skaitiskai
modeliuoto spektro triuk§mingumu (neapibréztimis).
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13 pav. Licio atgalinés sklaidos spektrai nuo HfO,/SiO, bandinio: a)
pilnutinis spektras; b) didelés energijos intervalas; ¢c) mazos energijos
intervalas; d) skirtingy stabdomyjy geby panaudojimas GEANT4 modelyje.

Skirtingy stabdomyjy geby biblioteky jtaka atgalinés sklaidos spektrui
pateikta 13 pav. d. GEANT4 aplinkoje buvo panaudotos ICRU, SRIM ir
ATIMA stabdomyjy geby duomeny bazés. Pazymétina, kad naudojant ICRU
stabdomasias gebas gaunama stipriai iSplatéjusi Hf smailé, o zemos
energijos Si krastas yra visiSkai kitoje energinéje pozicijoje (~750 keV), nei
eksperimentinis krastas (~850 keV). Tai susij¢ su didesne stabdomaja geba
(zr. 4 pav.): naudojant ICRU bibliotekg li¢io jony stabdomoji geba HfO,
medziagoje yra iki 50 % didesné, nei pagal SRIM bibliotekos duomenis. Dél
didesnio energijos praradimo praeinant ta patj medziagos stor] atgalinés
sklaidos spektras, gautas naudojant ICRU biblioteka, iSsiplécia | Zemesniy
energijy puse. Naudojant ATIMA biblioteka Hf smailé yra siauresné dél
mazesnés stabdomosios gebos 1,5 — 3 MeV intervale. Taip pat pastebimas ir
nezymus (~ 15 keV) Si krastg atitinkancios energinés pozicijos pasistimimas
link aukStesniy energijy. Naudojant ICRU bibliotekg geriausiai
eksperimentinj atitinkantis spektras gaunamas skaitiSkai modeliuojant
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1320 TFU HfO, sluoksnj, kuris skiriasi nuo 1470 TFU, gauto remiantis
SRIM biblioteka li¢io jonams. Protony atgalinés sklaidos skaitinis
modeliavimas rodo, kad labiausiai eksperimenta atitinkantis HfO, sluoksnio
storis yra 1470 TFU, todél jony atgalinés sklaidos simuliacijose tikslingiau
naudoti SRIM stabdomasias gebas.

2.9.6. Protony atgaliné sklaida nuo SiO2/Nb,Os/FS SiO; bandinio

GEANT4 atgalinés sklaidos modelio patikimumas buvo patikrintas
skaitiskai modeliuojant ir eksperimentiSkai matuojant kompleksinj
Si02/Nb,Os/FS SiO; bandinj (Zr. 14 pav. a). Siuo atveju spektry skaitiniam
modeliavimui ir rezultaty interpretavimui ypatingai svarbus tinkamas
stabdomosios gebos bibliotekos pasirinkimas, nes Nb,Os optiné danga yra po
Si0O; sluoksniu. Niobio smailé gerai simuliuojama visy metody (Zr. 14 pav.
c), tatiau GEANT4 spektre gaunama didesné y> verté. Pagrindiné to
priezastis yra prastesnis didelés energijos krasto modeliavimas lyginant su
kitais metodais. Vertinant WINDF spektrg, y? verté didéja dél Nb smailés
energinio centro pasistimimo per 1 keV i aukstesniy energijy sritj, o
SIMNRA metodu gaunamas didesnis smailés intensyvumas. Dél didelio
spektry intensyvumo Sioje energijos srityje stipriai didéjancig ¥ verte lemia
eksperimentinio spektro triukSmai bei neZymis teoriniy spektry neatitikimai
jam dél stabdomyjy geby.

Vidutinés energijos srityje (zr. 14 pav. b) skaitinio modeliavimo
tikslumas yra pakankamai geras: energinés smailiy pozicijos gerai atitinka
eksperimentines, o teoriniy kreiviy intensyvumas maZzai skiriasi nuo
eksperimentiniy duomeny. Siame energijy diapazone GEANT4 spektre
stebimas statesnis deguonies frontas i§ pavirSinio SiO» ir maZesnis deguonies
signalo intensyvumas i§ Nb,Os sluoksnio. Zemy energijy spektro sritis,
kurios pagrindinis signalas yra atgaliné sklaida i§ SiO, padéklo, taip pat
simulivojama gerai. Lyginant pilnutinio atgalinés sklaidos spektro y? vertes
tarp skaitinio modeliavimo metody rezultaty gaunama, kad Siuo atveju
eksperimentinj spektra geriausiai atitinka GEANT4 modeliu gautas teorinis
spektras.
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14 pav. Protony atgalinés sklaidos spektrai nuo SiO2/Nb,Os/FS SiO»
bandinio: a) pilnutinis RBS spektras; b) vidutinés energijos ruozas; c)
didelés energijos ruozas.

2.9.7. He" atgaliné sklaida nuo Au/Ni/SiO,/Si bandinio

GEANT4 modelio patikimumas skaitiSkai modeliuojant kompleksines
struktiiras buvo jvertintas lyginant teorinius ir eksperimentinius He" atgalinés
sklaidos spektrus. Siuo atveju eksperimentinis spektras buvo adaptuotas
pagal [88] saltinj. Pilnutinis spektras gerai skaitiSkai modeliuojamas visais
paketais — x? vertés artimos ar mazesnés nei 1 (zr. 15 pav. a). Mazos
energijos intervale (zr. 15 pav. b) eksperimentiné deguonies smailé yra
intensyvesné, nei skaitiSkai modeliuojama. Taip pat pastebimas GEANT4
kreivés postumis j didesniy energijy pusg. Tai gali buti susij¢ su neteisingai
pasirinktais detektoriaus energinés skyros ir krintan¢iyjy daleliy energijos
parametrais, arba teoriniy atgalinés sklaidos skerspjiviy neatitikimas.

Vidutinés energijos intervale (Zr. 15 pav. c) Si signaly fronty energinés
pozicijos puikiai skaitiSkai modeliuojamos visais metodais, taciau egzistuoja
zymus amplitudziy skirtumas, kai vertinamas Si signaly i§ SiO, sluoksnio ir
Si padéklo junginys (< 1,55 MeV). Pagrindinés Siy skirtumy priezastys gali
biiti modeliuojama detektoriaus energiné skyra ir skirtumai tarp stabdomuyjy
geby. WINDF ir SIMNRA skai¢iavimuose buvo naudota nekintanti
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detektoriaus energinés skyros verté, o GEANT4 metodu buvo naudotas
detektoriaus energinés skyros skaiCiavimo algoritmas (zr. skyriy 2.7).
Galima pastebéti, kad GEANT4 spektre matomi statesni fronty kilimai, kurie
gali atsirasti dél modeliavime naudotos mazesnés energinés skyros vertés
arba nepakankamai tiksliai jvertintos energijos sklaidos: pavirSiaus
netolygumai, papildomi sklaidos mechanizmai (pvz., dviguba sklaida (angl.
plural scattering)), bei kiti efektai, | kuriuos neatsizvelgiama.
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15 pav. He" jony atgalinés sklaidos spektrai nuo Au/Ni/SiO,/Si bandinio: a)
pilnutinis spektras; b) Zemos energijos intervalas; ¢) vidutinés energijos
intervalas; d) aukstos energijos intervalas. Eksperimentinis spektras
adaptuotas pagal [88] Saltinj.

Didelés energijos intervale (zr. 15 pav. d) matomos Au ir Ni signaly
smailés. Pagal [88] §altinj, nikelio sluoksnyje yra mazdaug 10 % vario, kuris
lemia didelés energijos uodegg ties 2,3 MeV. GEANT4 metodu gautos Ni
smailés intensyvumas yra didesnis nei eksperimentinés kreivés. Siuo atveju
pagrindiné priezastis yra detektoriaus energiné skyra. WINDF ir SIMNRA
kreivése nestebima atskira Cu smailé, taciau eksperimentiniame ir GEANT4
modeliu gautuose spektruose vario smailé atskiriama. Atsizvelgus | Au
smaile eksperimentinés kreivés intensyvumas puikiai modeliuojamas visais
metodais, taCiau didesnés energijos kraStai nevisiSkai atitinka
eksperimentinés kreivés pozicijos.
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2.10. GEANT4 atgalinés sklaidos modelio rezultaty apibendrinimas

Sio darbo metu sukurtas GEANT4 modelis puikiai skaitiskai modeliuoja
protony ir alfa daleliy atgalinés sklaidos skerspjuvius. Kadangi skerspjuviy
skaiciavimuose remiamasi ne Rezerfordiniy skerspjiiviy vertémis, skaitiSkai
modeliuojamo spektro patikimumas priklauso nuo naudojamy iSoriniy
biblioteky, tokiy kaip SigmaCalc, skerspjuviy patikimumo. Daugumoje
atvejy teoriniai reakcijy skerspjuviai atitinka eksperimentinius duomenis ir
skaitiskai modeliuojami spektrai gerai sutampa su eksperimentiniais.
Papildoma neapibréztj teoriniuose spektruose daro stabdomyjy geby
netikslumai. Protonams ir alfa daleléms stabdomyjy geby skirtumai tarp
numatytosios GEANT4 ir standartinés SRIM biblioteky yra salyginai
nedideli, taciau sunkesniesiems jonams (pvz., Li) stabdomyjy geby vertés
gali stipriai skirtis naudojant skirtingas bibliotekas ir teoriniai spektrai taip
pat skirsis zenkliai. Darbo metu liCio jony stabdomosios gebos buvo
jvertintos naudojant ICRU, ATIMA ir SRIM stabdomyjy geby bibliotekas ir
gauti iki 40 % skirtumai tarp ver¢iy. Toks skirtumas lemia didesnj nei 10 %
nuokrypij vertinant bandinio sluoksniy pasiskirstyma, todél tiksliam spektry
skaitiniam modeliavimui bitina pasirinkti  eksperimentines  salygas
atitinkancias stabdomuyjy geby bibliotekas. Kai li¢io jony energija mazesné
nei 3 MeV tikslingiau naudoti SRIM stabdomasias gebas.

Sio darbo metu sukurtame GEANT4 atgalinés sklaidos modelyje lengva
jterpti naujas stabdomosios gebos vertes sunkesniesiems jonams, todél
galima detalesné ir tikslesné spektry analizé priklausomai nuo bandinio
sudéties.

Nustatyta, kad skaitiskai modeliuojant plonus medziagos sluoksnius
bitina atsizvelgti j daleliy Zingsniy dydj. Kai daleliy Zingsnio dydis yra
didesnis uz medziagos sluoksnio storj, atgalinés sklaidos intensyvumas i$ to
sluoksnio stipriai sumazéja dél mazos statistiniy jvykiy imties. Norint tiksliai
modeliuoti atgalinés sklaidos signalg i§ plono medziagos sluoksnio biitina
apriboti dalelés zingsnio dydj iki daugiau nei 10 karty mazesnio, nei
sluoksnio storis.

Lyginant eksperimentinius ir skaitiSkai modeliuotus spektrus nustatyta,
kad GEANT4 modelis puikiai skaitiS$kai modeliuoja protony, helio ir li¢io
jony atgalinés sklaidos spektrus tiek nuo paprasty bandiniy (kvarcinis stiklas
Si0,), tiek ir daugiasluoksniy optiniy dangy (SiO2/Nb2Os/FS SiO»).
Palyginimy metu gauta, kad S$is modelis gaunamy rezultaty tikslumu
prilygsta komerciniams jrankiams ir gali biiti sékmingai toliau tobulinamas
naudojant jvairias tikslesnes iSorines duomeny bazes bei eksperimentinius
rezultatus.
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3. Daleliy kanaliavimo modelis GEANT4 programinio paketo
aplinkoje

Sioje dalyje apibadinimas daleliy kanaliavimo skaitinio modelio
GEANT4 aplinkoje algoritmas, apibtidinami vertinime naudoti programiniai
paketai, apibréziami pagrindiniai originalaus daleliy kanaliavimo modelio
pataisymai. Rezultaty skiltyje pateikiama temperatiiros jtaka kristalo
potencialo pasiskirstymams, taip pat palyginamas originalus ir modifikuotas
GEANT4 modeliai bei parodomi pagrindiniai ypatumai naudojant skirtingus
daleliy zingsnio dydzius. Rezultatai uzbaigiami palyginant teorines ir
eksperimentines protony ir deuterony efektyvigsias stabdomasias gebas
jvertintas silicio, galio arsenido ir germanio kristaluose daleléms
kanaliuojant.

3.1.Kristaliniy charakteristiky vertinimas ECHARM paketu

Norint atlikti daleliy kanaliavimo skaitinj modeliavimg GEANT4
aplinkoje, biitina parengti kristaly savybes apibiidinanéius jvesties failus. Sio
darbo metu orientuoty kristaly elektriniy charakteristiky vertinimui buvo
naudotas ECHARM programinis paketas [91]. Pakete skai¢iavimo
algoritmas remiasi klasikiniy fizikos lyg¢iy sprendimu ir periodiniy funkcijy
skleidimu Fourier eilute. Paketu jvertinami vienmaciai ir dvimaciai fizikiniy
charakteristiky pasiskirstymai iSilgai tam tikros kristalinés gardelés asies:
kristalo potencialas, elektrony ir branduoliy tankiy pasiskirstymas, elektrinio
lauko komponentés. Kristaliniy parametry apskaiciavime atlieckami S$ie
zingsniai:

1. Nurodomos fundamentinés atomy savybés — kriivio ir masés
skaiciai, Debye temperatiira, vidutiné jonizacijos konstanta ir formos
faktorius (Moliere arba eksperimentinis);

2. Modeliuojama gardelé. Gardelé gali biiti sukurta pagal standartines
(BCC, FCC, deimato ir kt.) arba visiSkai naujai — nurodant atomy
pozicijas ir kampus primityviajame narvelyje;

3. Nurodomi pagrindinés kristalinés krypties Miller indeksai ir 2
statmeny plokstumy Miller indeksai;

4. Nurodoma, kokias charakteristikas apskaiCiuoti. Taip pat Siame
etape galima skaitiSkai modeliuoti daleliy kanaliavimg ECHARM
aplinkoje.

54



Sio darbo metu kristalinés charakteristikos buvo jvertintos silicio kristalui
isilgai <001>, <110> ir <111> kristaliniy aSiy temperatiiry intervale nuo
100 K iki 1400 K. Charakteristiky vertinimui buvo naudojamos dvi Debye
temperattiros — 640 K (gauta i§ Siluminés talpos matavimy [92]) ir 490 K
(gauta i8 kanaliavimo eksperimenty [93]). Taip pat buvo jvertintos germanio
ir galio arsenido kristaly charakteristikos isilgai <110> ir <111> asiy 300 K
ir 800 K temperatiirose. Debye temperatiros Siems kristalams kambario
temperatiroje [94]: 400 K germanio atomams, 240 K galio atomams ir
275 K arseno atomams. Viena i§ pagrindiniy daleliy kanaliavimui svarbiy
kristaliniy charakteristiky, kuri kinta didéjant temperatirai, yra atomy
virpesiy amplitudé. Jos verté gaunama sprendziant [95]:

9h2T(<p(x)+£> T
2 — 4 ) 29
(4%(0) 42 MKT} X T’ (29)
Cia h — Planck konstanta, k — Boltzmann konstanta, 7 — temperattra, M —
vidutiné atominé masé, 7, — Debye temperatiira, o ¢(x) yra Debye integralas:

MOEEIN S8 (30)

X

Skaitinio modeliavimo metu naudotos gardeliy konstantos: 5,431 A silicio,
5,6575 A germanio ir 5,653 A galio arsenido kristalams.

3.2.Daleliy kanaliavimo skaitinis modeliavimas GEANT4 aplinkoje

Pirma karta kanaliavimo modelis GEANT4 aplinkoje buvo
implementuotas su 10.3 versija, kai | paketa buvo pridéta kristaliniy
struktiiry klasé¢ [24]. Originalus kanaliavimo modelis buvo skirtas labai
didelés energijos daleliy (400 GeV/c protonai) kanaliavimui tiesiuose ir
lenktuose kristaluose. Modelyje prie standartinés medziagy klasés
G4Material buvo integruota ispléstiné klas¢ G4Extendedmaterial, kuri
leidzia naudoti kristaliniy struktiiry savybes. Fizikiniam kanaliavimo
procesui buvo sukurta dedikuota klasé, o fizikiniy procesy modifikavimui
buvo skirtos wrapper klasés. Pastarosios, 1§ esmés, yra fizikiniy procesy
klasés, tik jose papildomai modifikuojamas procesy sgveikos atstumas pagal
momentinéje dalelés pozicijoje esancius branduoliy ir elektrony tankius.
Pradedant GEANT4 versija 10.6, kanaliavimo modelyje wrapper klasés yra
pakeistos skerspjivio modifikavimo procesais, taciau atliekant skaitinius
modeliavimus pastebétas netinkamas procesy vertinimas. Kanaliuojanciy
daleliy energijos nuostoliai buvo tokie, tarsi dalelés sgveikauty su amorfine
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medZziaga, nors kanaliavimo sglygos buvo tenkinamos. D¢l Sio neatitikimo
modelis buvo modifikuotas grazinant sengsias wrapper klases, su kuriomis
energijos nuostoliai skiriasi nuo amorfiniy atvejy. Didelés energijos
(> 1 MeV) jony energijos nuostoliai ir stabdymas medziagose priklauso nuo
lokalaus elektrony tankio iSilgai dalelés judéjimo kelio (zr. formulg (1)).
Dalelés, kurios kanaliuoja, sklinda tarsi 2D potencinéje duobéje. Jeigu dalelé
sklinda tarp atomy aSiy, kur yra maziausia elektrony ir branduoliy
koncentracija, gaunami mazesni energijos nuostoliai, nei sgveikaujant su
amorfine medziaga. Taciau kai dalelés priartéja prie atomy asiy, kur lokaliis
elektrony ir branduoliy tankiai yra didesni, energijos nuostoliai padidéja.
Normalizuoti amorfiniy medziagy elektrony ir branduoliy tankiai lygiis 1 ir
nepriklauso nuo dalelés pozicijos medziagoje. Naudojant kanaliavimo
modelj kristalinése medziagose, $i verté padalinama j santykinai didelius
elektrony ir branduoliy tankius prie atomy grandiniy, ir santykinai mazus
lokalius tankius kanaly viduje. Tokiu biidu vidutiné tankiy verté plokStumoje
vis vien lieka lygi 1, taCiau labai priklauso nuo dalelés momentinés
pozicijos. Dalelei kanaliuojant, jos energijos nuostoliai priklausys nuo tankio
integralo iSilgai dalelés trajektorijos, todél kuo daugiau laiko dalelé
praleidzia kanalo centre, kur tankiai santykinai mazi, tuo mazesni jos
energijos nuostoliai.

Antroji modelio modifikacija buvo kritinio kanaliavimo kampo salygos
iskaitymas. Atliekant skaitinio modeliavimo procediirg, pries dalelei kertant
bandinio pavirsiy, tikrinama, ar medziaga yra amorfiné, ar kristaliné. Jei
medziaga amorfiné, kanaliavimo procesas nevykdomas. Jei medziaga
kristaling, krintanciosios dalelés pozicija atsitiktinai generuojama
plokstumoje, statmenoje kanaliavimo aSiai. Originaliame GEANT4 11.0
modelyje kritinio kanaliavimo kampo salyga yra nevertinama. Sio darbo
metu modelis buvo modifikuotas, implementuojant salyga pagal nelygybe
(13), kai atlickamas dalelés momento krypties ir kristalinés asies kampo
vertinimas bei lyginama su teoriniu kanaliavimo kampu dalelés energijai.
Jeigu krintancios dalelés kampas su kristaline aSimi yra mazesnis uz kritinj,
kanaliavimo procesas yra vykdomas. Jeigu kampas yra didesnis nei kritinis,
kanaliavimo procesas nutraukiamas ir iSsaugoma paskutiné¢ dalelés
kanaliavimo pozicija kristalinéje ir laboratorinéje atskaitos sistemose. Nuo
Sio zingsnio dalelés sgveika vykdoma su amorfine medziaga. Jei kritinio
kampo sglyga tolimesniuose dalelés zingsniuose vél tampa patenkinama,
dalelés pozicija vél generuojama plokstumoje, statmenoje kristalinei aSiai.
Siuo atveju generuojama ne atsitiktiné pozicija, o prie paskutinés kanaliuotos
pozicijos pridedamas laboratorinés atskaitos sistemos pozicijy skirtumas
(paskutinés kanaliavime ir dabartinés). Tokiu atveju uZztikrinama, kad
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kanaliuojanti dalelé gali nebekanaliuoti, bet po kurio laiko, kai tenkinamos
salygos, grizti | kanaliavimo rezima.

Kanaliavimo procesas GEANT4 modelyje susideda i$ keliy etapy. Prie§
atliekant dalelés Zingsnj yra skaiciuojamas zingsnio dydis, fizikinio proceso
reakcijos skerspjiivis, dalelés judéjimo kryptis, energijos nuostoliai ir kt.
parametrai. Kanaliavimo atveju, pries atliekant Zingsnj pirmiausia atlickama
patikra, ar medziaga yra kristaliné. Jeigu medziaga yra kristaliné ir
tenkinama kritinio kanaliavimo kampo salyga, dalelés momentas
laboratoringje atskaitos sistemoje yra perskaiiuojamas | momenta
kristalinéje atskaitos sistemoje. Pagal dalelés pozicija kristalinéje
plokstumoje ir jos momentg pirminiame Zingsnyje n skaic¢iuojama pozicija
ir momentas po kanaliavimo jvykio kitame zingsnyje n+/. Diferencialiné
dalelés judéjimo lygtis gali buti iSreiSkiama Z—i = f(x,y) forma, kur y yra
nezinomasis narys (dalelés pozicija, momentas) pozicijoje x. Tokia
diferencialing lygtj galima spresti naudojantis 4 eilés Runge—Kutta metodu
[96], [97]:

kl = f(xnf yn)r
h ky
k, = f(xn +§,yn + h7>,

h k,
ks = f(xn t5, 0t h_>;
2 2 (31)

ks = f(n + h, yn + hks3),
1
yn+1 = yTL + gh(kl + 2k2 + 2k3 + k4),

Xn+1 = Xn + h:

¢ia y"* ir y" funkcijos rezultatas tolimesnéje ir dabartinéje iteracijoje
(zingsnyje), k; — ks — koeficientai, 4 yra integracijos zingsnio dydis (angl.
step size), n yra skaifiavimy iteracija, o x yra kintamasis. Tokiu budu
apskaiciuojami tolimesniame dalelés zingsnyje esantys pozicijos ir momento
parametrai. Sie parametrai i$saugojami tolimesniam dalelés judéjimo
integravimui. Sekancio zingsnio pozicija naudojama gauti lokaly elektrony ir
branduoliy tankj fizikiniy procesy modifikavimui. Dalelés momento
rezultatas konvertuojamas | laboratoring atskaitos sistemg ir atliekamas
fizikinio proceso vertinimas pagal skerspjiivius ir teorinius modelius,
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nurodytus GEANT4 klasése. Toks algoritmas naudojamas sekti
kanaliuojancios dalelés pozicijg ir momenta kristalo kanale.

Bendras daleliy kanaliavimo skaitinio modeliavimo algoritmas GEANT4
modelyje pateiktas 16 pav.. Pirmiausia atliekamas kristalinés gardelés
skaitinis modeliavimas ECHARM programiniu paketu: skai¢iuojamos
gardelés konstantos (arba atstumas tarp atomy grandiniy), elektrony ir
branduoliy  tankiy  pasiskirstymai, kristalo elektrinio  potencialo
pasiskirstymas ir elektrinio lauko komponentés plokStumoje, statmenoje
kanaliavimo aSiai. Sie parametrai naudojami GEANT4 modelyje daleliy
kanaliavimo simuliacijoms. Skaitinio modeliavimo metu silicio, germanio ir
galio arsenido kristalai buvo skaitiskai modeliuojami kaip NIST medziagos,
0 masiy tankiai buvo 2,33 g/cm?, 5,323 g/cm? ir 5,31 g/cm?, atitinkamai.

I$pléstiné Daleliy kanaliavimo
Atomy fundamentinés savybés medziaga fizika

@ |:> Gardelés konstantos % Q

|:> Branduoliy tankis
|:> Elektrinis potencialas Galuti.uia.i
rezultatai
@ ﬁ % E) Elektrinis laukas

Gardelé Primityvus Miller‘io Fizikiniy procesy
narvelis mndeksai modifikacija

16 pav. Daleliy kanaliavimo proceso skaitinio modeliavimo schema
naudojant ECHARM ir GEANT4 kodus.

3.3.Daleliy kanaliavimo skaitinis modeliavimas FLUX7 aplinkoje

GEANT4 modelio rezultaty palyginimui buvo naudojamas populiarus
kanaliavimo skaitinio modeliavimo paketas FLUX7 [11]. FLUX7 yra
specialiy programy kolekcija, skirta skaitiSkai modeliuoti daleliy
trajektorijas kanaliavimo salygomis. Skaic¢iavimo algoritmai paremti Monte
Carlo metodu — naudojama binariniy susidiirimy aproksimacija ir vietoje
nepertraukiamy atomy grandiniy aproksimacijos modeliuojama tikra
kristaliné gardelé. Sklaidai modeliuoti naudojamas ekranuotas Coulomb
potencialas, o ekranavimo funkcijos gali biiti Moliere, universali (dar zinoma
kaip ZBL) arba Hartree—Fock. Sio darbo metu naudotas Hartree—Fock
potencialas, kuriuo gaunamas geriausias atitikimas eksperimentiniams
rezultatams [98]. Darbo metu buvo skaitiSkai modeliuojamas pragjusiy
bandinj daleliy energinis pasiskirstymas. Energijos nuostoliams vertinti
FLUX?7 jvesties failuose naudojami 2 parametrai — ELCORE ir DEDX
VALENCE. ELCORE parametras nurodo energijos nuostoliy sanda dél
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vidiniy sluoksniy elektrony kaip funkcija nuo smiigio parametro (angl.
impact parameter), t.y. atstumo tarp krintanciosios dalelés krypties tiesés ir
taikinio branduolio kuriamo potencinio lauko centro. ELCORE vertés
gaunamos naudojant DETTMAN programg su nurodytais parametrais:
krintanciosios dalelés energija, smiigio parametras ir elektrony konfigiiracija
su ry$io energijomis. Valentiniy elektrony sandg nurodo DEDX VALENCE
parametras. Siekiant nustatyti jo verte, naudojama FLUXCHK programa.
FLUXCHK programa naudojama tikrinant jvesties failag dél nurodytos
gardelés ir energijos nuostoliy teisingumo. D¢l vidiniy elektrony jtakos
jvertinta stabdomoji geba lyginama su SRIM-2013 stabdomaja geba ir
gaunamas stabdomosios gebos sandas dél valentiniy elektrony. Ivedus
ELCORE ir DEDX VALENCE parametrus, paleidziama FLUXCHK
programa ir jvertinta pilnutiné stabdomoji geba amorfinéje medziagoje turi
buti lygi SRIM-2013 stabdomajai gebai. Kiti FLUX7 jvesties failo
parametrai yra gardelés tipas, gardelés konstantos, kanaliavimo kryptis,
Debye temperatiira. Skaitiniame modeliavime naudotos tos pacios bandinio
ir Debye temperattros, kaip ir GEANT4 aplinkoje. Kiekvienas skaitinis
modeliavimas buvo atlickamas su 10 000 daleliy. Atlickant modeliavimus
nustatyta, kad FLUX7 paketas turi energijos ir bandinio dydzio apribojimus
— didesni nei 100 um storio bandiniai ir didesné nei 20 MeV daleliy energija
yra nemodeliuojama, todél kai kuriuose darbe gautuose rezultatuose ir
palyginimuose FLUX vertés nepateikiamos.

3.4.Rezultatai
3.4.1. Kristaly charakteristiky jvertinimas

Siekiant jvertinti temperatiiros jtaka kanaliuojanciy jony energetiniam
pasiskirstymui, buvo jvertinta atomy virpesiy amplitudés priklausomybé nuo
temperattiros silicio kristale. Vertinant rezultatus naudojamas virpesiy
amplitudés ir gardelés konstantos santykis R. Silicio gardelés konstanta
a=5,431 A. Esant 100 K temperatiirai vidutinés virpesiy amplitudés yra
A=0,048 A (R=0,9 %) ir A=0,058 A (R = 1,1 %) atitinkamai prie 640 K ir
490 K Debye temperatiiry (zr. 17 pav.). VirSutiniame temperatiiry regione,
ties 1400 K, amplitudés yra A = 0,133 A (R = 2,4 %, T4 = 640 K) ir
A=0,174 A (R = 3,2 %, Tq = 490 K). Virpesiy amplitudés tose paciose
temperatiirose naudojant skirtingas Debye temperatiiras skiriasi 18 % ties
100 K ir 27 % ties 1400 K temperatiiromis. Sis skirtumo didéjimas augant
temperatiirai susijes su tuo, kad virpesiy amplitudé nuo temperatiiros
priklauso ne tiesiskai (zr. formules (29) ir (30)). Tirtame temperattiry ruoze,
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lyginant virpesiy amplitudes prie 100 K ir 1400 K, jos padid¢ja 2,75 karto
naudojant Tq = 640 K ir 3,01 karto kai Tq = 490 K. Gauti rezultatai puikiai
atitinka kity tyrimy rezultatus (zr. 17 pav.).
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17 pav. Atomy virpesiy amplitudziy priklausomybé nuo bandinio
temperatiiros. Punktyriné linija Zymi Sio darbo rezultatus, nenutriikstama
linija nurodo rezultatus i$ kity Saltiniy (adaptuota pagal [95] Saltinj).

Atliekant skai¢iavimus ECHARM kodu buvo jvertinta virpesiy
amplitudziy jtaka gardelés potencialo pasiskirstymui. Potencialy
pasiskirstymai isilgai <100> kristalinés asies siliciui protony atveju pateikti
18 pav. ir 19 pav.. Siuo atveju lygintos didZiausiy potencialy veréiy
priklausomybés nuo temperatiros prie skirtingy Debye temperatiry.
Naudojant 640 K Debye temperatiirg, bandinio temperatiirai augant nuo
100 K iki 1000 K maksimali potencinés energijos vert¢ mazé¢ja nuo 106 eV
iki 57 eV, ty. beveik 2 kartus. Virpesiy amplitudé ties 1000 K yra
A=0,113 A (R = 2,1 %), t.y. 2,35 karto didesné, nei 100 K atveju. Panasi
situacija gaunama kai Debye temperatiira yra 490 K (zr. 19 pav.) Siuo atveju
maksimali potencialo vert¢ sumazéja nuo 95 eV ties 100 K iki 44 eV ties
1000 K. Viduting virpesiy amplitudé ties 1000 K yra A=0,147 A
(R=2,7%), ty. 2,53 karto didesné. Did¢jant bandinio temperatirai didéja
vidutinés virpesiy amplitudés dydis. Kadangi virpesiy amplitudé riboja
artimiausio priartéjimo atstumg (zr. formulé (10)), dél padidéjusio atstumo
mazéja maksimali asinio tgstinio potencialo verté (zr. formulé (6)).
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Y koordinat¢, A

X koordinaté, A X koordinaté, A

18 pav. Silicio potencinés energijos pasiskirstymas statmenai <001> aSiai
100 K (a) ir 1000 K (b) temperattrose. Skaiciavimuose naudota 640 K
Debye temperatiira.

Y koordinate, A
Potenciné energija, ¢V
o

_.\' koordinaté, A AX koordinaté, A
19 pav. Silicio potencinés energijos pasiskirstymas statmenai <001> aSiai
100 K (a) ir 1000 K (b) temperattrose. Skaiciavimuose naudota 490 K
Debye temperatira.

Vertinant germanio gardele, vidutinés virpesiy amplitudés buvo
A=0,087AR=1,5%,T=300K)irA=0,112 A (R=1,9 %, T =800 K).
Skai¢iavimuose naudota gardelés konstanta a = 5,658 A. GaAs kristalui
amplitudés ties 300 K galio atomams yra A = 1,052 A (R = 1,9 %) ir arseno
atomams A = 0,902 A (R = 1,6 %), o ties 800 K galio atomams A = 1,705 A
(R = 3,0 %) ir arseno atomams A = 1,459 A (R = 2,6 %). Skai¢iavimuose
naudota gardelés konstanta a = 5,653 A. Silicio, germanio ir galio arsenido
kristaly potencialy pasiskirstymas iSilgai <110> kristalografinés aSies
pateiktas 20 pav.. Skirtingiems kristalams maksimalios potencialo vertés
skiriasi drastiskai prie ty paciy salygy: 130 eV siliciui, 234 eV germaniui ir
197 eV galio arsenidui. GaAs gardelei taip pat pastebimas skirtumas tarp Ga
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ir As atomy pozicijy: maksimali verté siekia 197 eV Ga atomo pozicijoje ir
162 eV As atomo pozicijoje (Zr. 20 pav. c¢) esant 300 K temperatiirai. Kai
bandinio temperatiira siekia 800 K, maksimalios potencialo vertés sumazéja
iki 95 eV siliciui, 159 eV germaniui ir 126 eV galio arsenidui. Lyginant su
300 K temperatiira, potencialas sumazéja per 31 % siliciui, 38 % germaniui
ir 44 % galio arsenidui. Kadangi kritinis kanaliavimo kampas priklauso nuo
maksimalios potencialo vertés, didéjant temperatirai, kartu su potencialu
mazéja kritinis kampas ir dalelés turi kristi lygiagreciau atominéms asims,
kad galéty kanaliuoti.
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X koordinaté, A

20 pav. Kristaly potencialai 300 K temperatiiroje isilgai <110> aSies: a)
siliciui, b) germaniui, c) galio arsenidui. Zingsnio rezoliucija ~0,5 A.

3.4.2. Energijos nuostoliy ir kritinio kampo validavimas

Sio darbo metu modifikuotas kanaliavimo modelis (su wrapper klasémis)
buvo palygintas su nemodifikuotu GEANT4 11.0 versijos kanaliavimo
modeliu (su bias operatoriais). Skaitinis modeliavimas buvo atliktas 4 MeV
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protonams, kanaliuojantiems isilgai <100>, <110> ir <I11> silicio kristalo
aSiy. Daleliy pluostelis krito statmenai bandinio plokStumai, pluostelio
skersmuo 0,01 mm be kampinés skésties. Bandinys buvo 50 pm storio,
didziausias dalelés zingsnis buvo apribotas iki 4 nm, o kiekvienu atveju
skaitiSkai modeliuota 20 000 daleliy. Protony energijos pasiskirstymas
atitinka amorfinés medziagos atvejj, kai naudojamas nemodifikuotas
GEANT4 kanaliavimo modelis (zr. 21 pav. b). Kai naudojamas modifikuotas

modelis, stebimas zymus energijos pasiskirstymy skirtumas (zr. 21 pav. a).

(a) (b)
10 T T T T T

——— Amorfinis atvejis
Bias <100>
W\ |—Bias <110>

4 MeV protonai isilgai:
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—<110=

—<lll=
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— Bias <110>
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Pragjusiy daleliy skaiéius, s. v.

I L 0.0 -
30 32 34 36 a8 40 3.00 305 3.10 315 3.20

Daleliy energija, MeV Daleliy energija, MV
21 pav. (a) 50 pm storio silicio kristalg pragjusiy protony energijos
pasiskirstymas iSilgai nurodyty kristalografiniy asiy; (b) palyginimas tarp
amorfinés medziagos atvejo ir nemodifikuoto GEANT4 kanaliavimo
modelio.

Lyginant daleliy energinius spektrus, gautus modifikuotu modeliu
daleléms kanaliuojant iSilgai skirtingy aSiy, pastebima, kad <110> kryptimi
kanaliuojancios dalelés praranda maZziau energijos saveikaujant su bandiniu.
Sis faktas eksperimentiskai stebétas, kai iSilgai <110> asies kanaliuojan¢ios
dalelés turéjo 3 kartus mazesnj neelastinj branduoliniy jvykiy (branduoliy
suzadinimo) daznj lyginant su kanaliavimu iSilgai <111> aSies [99].
Lyginant energinj pasiskirstymg tarp <111> ir <100> asiy pastebima, kad
smailiy energinés pozicijos didelés energijos srityje yra praktiskai vienodos,
taCiau egzistuoja intensyvumo skirtumas Zemesnése energijose. Nors
skirtumas nedidelis, jis susijes su skirtingu kanaliavimo efektyvumu, nes
skiriasi atstumas tarp atomy, potencialo vertés ir kt. parametrai.

Kritinio kanaliavimo kampo salygos validavimui skaitiniai modeliavimai
atlikti 2 MeV protonams, kanaliuojantiems iSilgai <100>, <110> ir <111>
asiy 20 pm storio silicio kristale (zr. 22 pav.). Kiekvienu atveju skaitinj
modeliavimg sudaré 10 000 daleliy, o zZingsnio dydziai buvo limituoti iki
4 nm ir 20 nm. Bandinys buvo sukamas aplink statmeng pluosteliui asj tol,
kol pra¢jusiy daleliy energinis pasiskirstymas tapdavo lygus amorfinés
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medziagos pasiskirstymui. Teoriniai kritiniai kampai buvo jvertinti pagal
formule (11) naudojant 0,0652 A silicio virpesiy amplitude ties 300 K
temperatiira. Kritiniai kampai yra 0,43° iSilgai <100> aSies, 0,51° iSilgai
<110> asies ir 0,46° isilgai <111> aSies. Remiantis kreivémis, praéjusiy
daleliy energinis pasiskirstymas art¢ja prie amorfinés medziagos
pasiskirstymo didéjant bandinio pasukimo kampui (zr. 22 pav. a, b). Virsijus
kritinj kampg, daleliy energinis spektras lygus amorfinés medziagos
pasiskirstymui.
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22 pav. (a) Protony energijos spektras naudojant skirtingas bandinio
orientacijas ir 4 nm zingsnio dydj iSilgai <110> Si aSies; (b) iSilgai <100> Si
aSies naudojant 4 nm ir 20 nm Zzingsnio dydzius; (c) protony energijos
pasiskirstymai prie skirtingy temperattiry esant 0,1° bandinio pasukimui; (d)
vidutiné artimos sgveikos tikimybé¢, jvertinta GEANT4 (G4) ir FLUX7 (F7)
modeliais.

Darbo metu buvo nustatyta, kad kanaliavimo procesas GEANT4
aplinkoje stipriai priklauso nuo dalelés zingsnio apribojimo. Lyginant 4 nm
ir 20 nm zingsniy apribojimus, pastebima, kad kai bandinys yra nepasuktas,
energinis pasiskirstymas panasus, iSskyrus intensyvesnj Zemesnés energijos
diapazong 4 nm Zingsnio atveju (zr. 22 pav. b). Pasukus bandinj 0,2° kampu
nuo <100> kristalografinés aSies, 4 nm zingsnio dydzio energinis
pasiskirstymas tampa labai artimu pasiskirstymui nuo amorfinés medziagos,
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su mazai intensyvia didesnés energijos uodega, kai tuo tarpu 20 nm Zingsnio
dydzio spektre aiSkiai stebimas likgs didelis kanaliuojanciy daleliy
intensyvumas. Sis rezultatas taip pat stebimas ir vidutinio branduoliy tankio
pasiskirstymuose (zr. 22 pav. d). Naudojant 4 nm zingsnio dydj, artimos
saveikos (dalelés ir taikinio branduolio susidirimas, angl. close encounter)
tikimybé stipriai iSauga, kai bandinio pasukimo kampas didesnis nei 0,1°,
kai tuo tarpu 20 nm Zingsnio dydzio atveju tikimybés padidéjimas nedidelis.
Tai susij¢ su skaitinio modeliavimo specifika: esant mazesniam zingsnio
dydziui dalelés judéjimas arti atomy grandinés yra tiksliau modeliuojamas —
dalelé gali priartéti ar¢iau didesnio elektrony ir branduoliy tankio. Kadangi
energijos nuostoliai labiausiai priklauso nuo S$iy tankiy, gaunami didesni
energijos nuostoliai ir tuo paciu didesné artimos sgveikos tikimybé.
Vertinant artimos sgveikos tikimybe 20 nm atveju GEANT4 kreivés gerai
sutampa su FLUX?7 kreivémis. Pagrindiniai regionai, kur atsiranda skirtumai,
yra 0° bandinio pasukimo kampas ir kampas vir§ kritinio kanaliavimo
kampo. Sie neatitikimai gali biiti dél skirtingo gardeliy skaitinio
modeliavimo algoritmo FLUX7 ir GEANT4 modeliuose: GEANT4
modeliavime naudojamas testinis potencialas, o FLUX7 skaiiavimuose
naudojamas tikras atomy pasiskirstymas. D¢l tikro atomy pasiskirstymo
naudojimo galimas daleliy kanaliavimas kitomis, maziau rySkiomis
kristalinémis asimis ir dél to artimos sgveikos tikimybé pasiekia 1 Zymiai
toliau nei kritinis kampas.

Kanaliuojanciy protony energijos pasiskirstymo priklausomybé nuo
temperatiiros silicyje pateikta 22 pav. c. Siuo atveju pateikti protony
energijos pasiskirstymai, gauti pra¢jus iSilgai <100> Si aSies bandinj su 0,1°
pasukimo kampu prie skirtingy temperatiiry. Geriausiai kanaliuojanciy (arba
maziausius energijos nuostolius patirian¢iy) daleliy (~1,8 MeV smailé)
skaiCius beveik nesiskiria 100 K ir 300 K atvejais. Kai temperatiira
aukstesné nei 300 K, tarp energiniy pasiskirstymy atsiranda skirtumai — kuo
didesné¢ temperatira, tuo mazesnis smailés intensyvumas. Didziausia
energija turinCiy daleliy iSeigos vertintos pagal Sios smailés ploto ir pilno
skaitiSkai modeliuoty daleliy skaiCiaus santykj. 100K ir 300 K
temperatiiroje kanaliuojanciy protony dalis siekia, atitinkamai, 21 % ir 22 %.
Tuo tarpu prie 600 K temperatiiros Sis santykis siekia 16 %, o prie 1000 K
tik 12 %. Gaunama, kad didéjant bandinio temperatiirai, atomy pozicijos
tampa maziau apibréztos dél Siluminiy virpesiy, o dél padidéjusio
minimalaus priartéjimo prie atomy atstumo 7, (zr. formules (10) ir (6))
mazg€ja atomy grandinés potencialas ir daleliy kanaliavimo efektyvumas.

Isilgai <100> asies 10 pum storio silicio sluoksnj praéjusiy 1 MeV protony
energijos pasiskirstymai prie skirtingy bandinio temperatiry ir pluostelio
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kritimo kampy pateikti 23 pav. Siuo atveju lygintos 100 K ir 1400 K
temperatiros. Kritiniai kanaliavimo kampai, apskaiCiuoti naudojant (11)
formule, yra w.=0,66° prie 100 K ir w.=0,46° prie 1400 K temperatiiros.
Abiem atvejais lygiagreciai kanaliavimo aSiai krintan¢iy bandinj praéjusiy
protony maksimalios energijos smailés yra ties 0,88 MeV, tadiau smailiy
auksciai skiriasi nuo 22 % prie 100 K iki 18 % prie 1400 K. Vidutiné daleliy
energija 100 K atveju siekia 0,85 MeV, o 1400 K atveju 0,83 MeV, kai tuo
tarpu sgveikaujant su amorfine medziaga vidutiné¢ daleliy energija yra
0,52 MeV. Daleliy kritimo kampui artéjant prie kritinio, energijos spektrai
artéja prie amorfinés medziagos pasiskirstymo. Kai naudojamas lygiagretus
pluostelis, 100 K temperatiiroje gaunama 12 % daugiau daleliy, kurios turi
0,88 MeV energija lyginant su 1400 K temperatiira. Didinant daleliy kritimo
kampg iki 0,2°, 100 K temperatiiroje tokiag energija turinciy daleliy santykis
padidéja iki 2,5 karto, o 0,4° atveju net iki 13,9 karto lyginant su 1400 K
temperattra.
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23 pav. GEANT4 modeliu gauti 1 MeV protony, pragjusiy 10 pm isilgai
<100> asies silicyje ties skirtingais kritimo kampais, energijos
pasiskirstymai: a) 100 K; b) 1400 K; ¢) 100 K ir 1400 K temperattiry
bandinius praé¢jusiy daleliy santykis; d) mazos energijos regionas kritimo ties
kritiniu kampu 100 K ir 1400 K atvejais.

Nezymiai virsijus kritinius kanaliavimo kampus, pasiskirstymuose vis dar
stebimas didesnés energijos regionas, kai dalis krintanc¢iy daleliy dar
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kanaliuoja. Tokiu atveju taip pat stebimas zemesnés 0,4 — 0,5 MeV energijos
regionas, kuriame kanaliavimo kritiniu kampu kritusiy daleliy skaiCius yra
15 % (prie 100 K) ir 25 % (prie 1400 K) didesnis nei amorfinés medZziagos
atveju (zr. 23 pav. d). Tai susij¢ su tuo, kad krintanciosios dalelés priartéja
arCiau atomy asiy ir yra veikiamos didesnés santykinés elektrony ir atomy
koncentracijos, todél stebimi didesni energijos nuostoliai ir padidéjes
atgalinés sklaidos intensyvumas [4].

3.4.3. Protony energijos nuostoliai silicyje i$ilgai <111> asies

Protony energijos nuostoliy validavimui, kai dalelés kanaliuoja iSilgai
<111> asies silicio kristale, buvo palyginti eksperimentiniai ir skaitinio
modeliavimo rezultatai. 20,4 MeV energijos protonai sklido 240 um storio
silicio kristalu ir buvo vertinamas praéjusiy daleliy energinis pasiskirstymas.
Dél ankséiau minéty FLUX?7 apribojimy, skaitinis modeliavimas esant tokiai
energijai buvo nejmanomas ir rezultatai gauti tik GEANT4 kanaliavimo
modeliu. Eksperimentiniai duomenys buvo adaptuoti pagal [100] Saltinj.
Saltinyje pateikiamy energiniy pasiskirstymy spektruose horizontalioji asis
pateikiama kaip detektoriaus kanalo numeris. Vidutiniai energijos nuostoliai
sieké 0,83 MeV kanaliuojanc¢ioms daleléms ir 1,3 MeV kai sgveikaujama su
amorfine medziaga. Atliekant kanaly — energijos kalibracija, eksperimentiniy
spektry svertinis kanaly numeriy vidurkis buvo prilygintas energijos
nuostoliams. Vertinant amorfiniy medZiagy energijos nuostolius buvo
pastebéta, kad tieck GEANT4, tiek SRIM—2013 skai¢iavimy metodai pateikia
mazesnius  energijos nuostolius, nei nurodyta eksperimentiniuose
rezultatuose (Zr. 24 pav. a). Kai bandinys pasuktas 0° kampu, SRIM-2013 ir
GEANT4 kreivés gerai sutampa viena su kita, taciau eksperimentinés
smailés pozicija yra prie zemesniy energijy. Siekiant atitikti kreiviy
eksperimentinés smailés pozicija buvo atlikta keliasdeSimt skirtingy skaitiniy
simuliacijy. Teorinés smailés geriausiai atitinka eksperimentinés smailés
energing pozicija, kai bandinys pasuktas 25° kampu (ty. efektyvusis
bandinio storis, kurj turi praeiti dalelés, padid¢ja). Eksperimentiniy rezultaty
Saltinyje apie bandinio pasukimg ar tai, kaip gautas eksperimentinis
amorfinés medziagos spektras, informacijos nepateikiama. Darant prielaida,
kad silicio kristalas buvo iSpjautas taip, kad pluosteliui statmenas pavirSius
buty iSilgai <111> kristalinés aSies, bandinj pasukus 25° kampu biity
gaunamas nekanaliuojanciy daleliy energinis pasiskirstymas. Ekperimentiniy
rezultaty Saltinis teigia, kad detektoriaus energiné skyra sieké 0,5 % protony
pluostelio energijos, o daleliy pluostelio energijos sklaida buvo 100 keV —
150 keV. Atsizvelgus i Siuos parametrus, skaitiSkai modeliuotas daleliy
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pasiskirstymas buvo tinkintas Normaliojo pasiskirstymo funkcija su
standartiniu nuokrypiu ¢ = 200 keV. Eksperimentinis ir skaitiskai
modeliuotas energinis pasiskirstymas amorfinés medziagos atveju sutampa
puikiai.

—— Eksperimentas

(a) 14 " | = G4 modeliavimas 0° neapdorota

- = SRIM modeliavimas 0° 1
12 = SRIM modeliavimas 25°
= (34 modeliavimas 25° neapdorota

—— (G4 modeliavimas 25° tinkinimas
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24 pav. Eksperimentiniai ir GEANT4 modeliu gauti energijos pasiskirstymai
20,4 MeV energijos protonams, praéjusiems 240 um silicio kristalg
amorfinés medziagos (a) ir kanaliavimo (b) atvejais. Eksperimentiniai
duomenys adaptuoti pagal [100].

Atliekant skaitinio modeliavimo eksperimentus kanaliuojanciy daleliy
atveju buvo naudojamas 0° bandinio pasukimo kampas ir 0,01° bei 0,02°
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pluostelio kampinés skéstys. Eksperimentiniy rezultaty Saltinis nurodo
maksimalia pluostelio kamping skésti 0,01°. Kristaliniy charakteristiky
parametrai buvo jvertinti 300 K temperatiiros bandiniui naudojant 640 K
Debye temperatiirg. Skaitinio modeliavimo metu gauta, kad kanaliuojanciy
daleliy energijos nuostoliai yra mazesni nei eksperimentiniai, o energinio
pasiskirstymo smailés pozicija geriausia atitinka skaitiskai modeliuojant
0,02° pluostelio kampine skéstj (Zr. 24 pav. b). GEANT4 kreivés didelés
energijos uodega yra Zymiai intensyvesné uZ eksperimenting kreive.
Eksperimentiniy ir teoriniy rezultaty skirtuma lemia: a) neidealios
eksperimentinés salygos (pvz., pluostelio energiné sklaida, detektoriaus
energiné rezoliucija, kristalo kokybé ir kt.); b) teorinio modelio GEANT4
aplinkoje trikumai. Kadangi skaitiskai modeliuojant kristaliné gardelé
traktuojama kaip ideali, t.y. be defekty, eksperimentiniame kristale esantys
defektai lemty didesnius energijos nuostolius lyginant su teoriniais
rezultatais. Skaitinio modeliavimo metu gauti energijos nuostoliai amorfinés
medZziagos atveju yra 1,24 MeV, kai tuo tarpu eksperimentiniai rezultatai
pateikia 1,3 MeV. Kanaliuojanciy daleliy eksperimentiniai energiniai
nuostoliai yra 0,83 MeV, kai tuo tarpu skaitinio modeliavimo metu gaunami
0,83 MeV (0,02° pluostelio kampiné skéstis) bei 0,77 MeV (0,01° kampiné
skéstis) energijos nuostoliai. Saltinis pateikia kanaliavimo ir amorfinés
medZiagos energijos nuostoliy santykj K = 0,64 + 0,1. Sio darbo metu gauti
santykiai yra 0,66 (0,02° kampiné skéstis) ir 0,62 (0,01° kampiné skéstis).
GEANT4 modeliu gauti kanaliuojanciy iSilgai <111> silicio aSies daleliy
energijos nuostoliai gerai atitinka eksperimentinius rezultatus.

3.4.4. Protony stabdomosios gebos silicyje iSilgai <111> aSies

Papildomas palyginimas tarp eksperimentiniy ir teoriniy energijos
nuostoliy buvo atliktas protonams, kanaliuojantiems iSilgai <I111> aSies
silicyje. Eksperimentiniai duomenys buvo adaptuoti pagal [9] Saltinj.
Rezultatai Saltinyje pateikiami kaip eksperimentiné efektyvioji stabdomoji
geba B. Eksperimentiné stabdomoji geba dE/dx medziagoje:

dE _ _C, (b =
dx En B

B(E)
=

(32)

¢ia C ir b yra konstantos, priklausancios nuo medziagos. Eksperimentinés
efektyviosios stabdomosios gebos tokiu atveju gaunamos remiantis:
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_ 1 (B E} — Ef
B:—j EdE = ——, (33)

¢ia E; ir Er yra krintanciosios ir iSeinancios i§ medziagos dalelés energija, o
Ax yra kristalo storis. Eksperimentiniy rezultaty S$altinyje pateikiama
efektyviyjy stabdomyjy geby tiesiné aproksimacija, kurios parametrai
C=75,2 + 3 MeV?/cm ir In(b)=3,54 + 0,55. SkaitiSkai modeliuoto bandinio
storis buvo 20 um, o skaitinis modeliavimas atliktas 1 — 10 MeV energijos
diapazone 1 MeV zingsniu. Eksperimentiniy rezultaty Saltinis teigia, kad
pluostelio kampiné skéstis buvo geresné nei 0,1°. Skaitinio modeliavimo
metu buvo naudojamas pluostelis be skésties, bei su 0,05° kampine skéstimi.
Naudojant pastaraja buvo gauti labiausiai eksperimentinius atitinkantys
rezultatai. FLUX?7 skaitiniame modeliavime nebuvo naudojama pluostelio
skéstis, o simuliacijos buvo atliekamos naudojant dvi konfigiiracijas: su
DEDX VALENCE parametru, kuris atsizvelgia | valentiniy elektrony indél;j j
stabdomajg gebg ir be DEDX VALENCE parametro, kai atsizvelgiama |
stabdomajg geba tik dél vidiniy elektrony. Tieck GEANT4, tiek ir FLUX7
atvejais skaitiniai modeliavimai buvo atlickami su 10000 daleliy.
Eksperimentiné tiesin¢ aproksimacija ir skaitinio modeliavimo rezultatai
pateikti 25 pav.. Papildomai prie eksperimentinés tiesinés aproksimacijos,
kartu pateikta ir minimalios ir maksimalios aproksimacijos vertés, vertinant
ar skaitinio modeliavimo rezultatai patenka ] eksperimentiniy rezultaty
aproksimacijos intervalg. Naudojant GEANT4 modelj ir 0,05° kamping
skéstj, skaitinio modeliavimo rezultatai beveik idealiai atitinka
eksperimentinius — didziausias ~30 % nuokrypis gaunamas 1 MeV energijos
protonams, o vidutinis nuokrypis visame energijy diapazone siekia ~7 %.
Kai nenaudojama kampine skéstis, GEANT4 modeliu gautos efektinés
stabdomosios gebos yra per 30 — 40 % maZesnés nei eksperimentinés vertes.
Pluostelio kampiné skéstis daro zymia jtaka daleliy energijos nuostoliams, o
kartu ir kanaliavimo efektyvumui. FLUX7 rezultatai, prieSingai nei
GEANT4 rezultatai, rodo zymiai didesnes stabdomasias gebas, lyginant su
eksperimentinémis vertémis. Kai atsizvelgiama j valentiniy elektrony jtaka,
stabdomosios gebos yra vidutini$kai 27 % didesnés nei eksperimentinés. Kai
neatsizvelgiama ] valentiniy elektrony jtaka, FLUX7 modeliu gautos
stabdomosios gebos yra Zymiai mazesnés nei eksperimentinés — vidutiniSkai
2 kartus. Tirtame energijy intervale, naudojant GEANT4 modifikuota
kanaliavimo modelj, gaunamos eksperimentus atitinkanc¢ios stabdomosios
gebos vertés.
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25 pav. (a) Universaliy stabdomyjy geby kreives, gautos protonams
kanaliuojant iSilgai <111> aSies silicio kristale ir eksperimentiné tiesiné
aproksimacija; (b) GEANT4 ir FLUX7 rezultaty nuokrypis nuo
eksperimentinés tiesinés aproksimacijos. Eksperimentiniai duomenys
adaptuoti pagal [9].

3.4.5. Efektyviyjy stabdomyjy geby vertinimas germanio kristale

ISpléstinis stabdomyjy geby palyginimas tarp eksperimentiniy ir teoriniy
ver¢iy buvo atliktas protonams ir deuteronams, kanaliuojaniems iSilgai
<110> ir <I11> kristalografiniy asiy germanio kristale. Eksperimentiniai
duomenys buvo adaptuoti pagal [101] Saltinj. Eksperimenty metu kampiné
pluostelio skyra buvo geresné nei 0,2°, taCiau papildomai naudotas
selektyvinis kanalinis detektorius leido atrinkti mazo kampo sklaidg
patiriancias ir kanaliuojancias daleles ir vertinti jy stabdomaja geba.
Kanaliavimo  skaitinis modeliavimas buvo atliktas naudojant 3
konfigiiracijas: 300 K temperatiiros bandinys be pluostelio kampinés
skésties, 800 K temperatiiros bandinys be kampinés skesties ir 300 K
temperatiiros bandinys su kampine skéstimi. Geriausiai eksperimentinius
rezultatus atitinkanciai pluostelio kampinei skésCiai gauti buvo atlikta keleta
skaitiniy modeliavimy, tafiau geriausias atitikimas pasiektas su 0,025°
pluostelio skéstimi. Rezultaty lentelése vertés pateikos naudojant 300 K
bandinio temperatiirg ir 0,025° pluostelio kamping skéstj. Prie
eksperimentiniy rezultaty lentelése taip pat pridétos efektyviosios
stabdomosios gebos aproksimacijos vertés, gautos naudojant (32) formulg ir
rezultaty Saltinyje pateiktas konstantas: a) iSilgai <111> aSies konstantos
C=132+9 MeV?*cm ir In(b)=2,36 £0,3; b) isilgai <110> aSies
C =108 + 12 MeV?/cm ir In(b)=2,26 + 0,16.

Skaitiskai modeliuojant praéjusiy kanaliuojanciy daleliy energija,
modelyje butina naudoti tam tikrg medziagos sluoksnj. Eksperimentinis
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rezultaty Saltinis kristaly storiy nepateikia, todél skaitiniame modeliavime
naudoti pagal rezultatus jvertinti storiai. Atsizvelgiant j eksperimentiskai
nustatytas krintanciyjy ir pragjusiy daleliy energijas ir efektyviasias
stabdomagsias gebas, teoriniai kristaly storiai buvo jvertinti naudojant
formulg (33). Dél riboto eksperimentiniy duomeny tikslumo, teoriskai
jvertinti kristaly storiai skiriasi per ~5 % tarp jvairiy atvejy. Paprastumo
délei naudota vidutiné kristalo storio verté. ApskaiCiuotas teorinis vidutinis
kristaly storis buvo 143 + 0,3 pm iSilgai <110>ir 113 + 1 um iSilgai <111>
kristaliniy asiy.

Kiekvieno skaitinio modeliavimo metu buvo naudojama 5 000 — 10 000
daleliy, kad energijos paklaida biity mazesné¢ nei 10 keV. Energijos
nuostoliai amorfiniuose bandiniuose buvo papildomai jvertinti ir SRIM—
2013 programiniu paketu. Energijos nuostoliy ir efektyviyjy stabdomyjy
geby vertés protonams ir deuteronams germanio kristale daleléms
kanaliuojant i8ilgai <110> ir <111> kristaliniy asiy pateiktos lentelése 2 ir 3.
Skaitinio modeliavimo metu gauti energijos nuostoliai ir efektyviosios
stabdomosios gebos protony ir deuterony atveju gerai atitinka
eksperimentinius rezultatus (skirtumas mazesnis nei 10 %), kai krintanciyjy
daleliy energija didesné nei 6 MeV. Zemesnése energijose skirtumas
padidéja iki 10 — 20 %. Skirtumo padidéjimas gali buti susijgs su
eksperimentiniy rezultaty paklaidomis, pluostelio kampinés skésties jtaka,
teoriniy stabdomyjy geby nuokrypiu nuo eksperimentiniy verciy ir kt.
Stabdomyjy geby skirtumy jtaka puikiai stebima 5,54 MeV protony atveju,
kai amorfing medziagg pra¢jusiy daleliy energija skiriasi 14 % lyginant
GEANT4 ir SRIM—2013 rezultatus.

Vertinant energijos nuostolius amorfin¢je medziagoje, germanio ir galio
arsenido atvejais protony stabdomoji geba yra mazesné GEANT4 modelyje,
o SRIM-2013 stabdomosios gebos yra per 2 — 3 % didesnés 1 — 10 MeV
energijy intervale (zr. 26 pav.). Deuteronams germanyje stabdomoji geba
turi ta pacig tendencija: 2 — 10 MeV energijy intervale stabdomosios gebos
skiriasi per 2 — 3 %, o maz¢jant daleliy energijai skirtumas taip pat maz¢ja.
PrieSinga situacija stebima galio arsenido medziagoje — ¢ia GEANT4
modelyje deuterony stabdomosios gebos 1 — 5 MeV energijy intervale yra
per 2 % didesnés nei SRIM-2013 stabdomosios gebos. Vir§ 5 MeV
energijos stabdomyjy geby skirtumas sumazéja iki maziau nei 1 %. Tokie
stabdomyjy geby skirtumai lemia galutinés daleliy energijos 4 % vidutinj
skirtuma, o didziausias skirtumas siekia ~15 %.
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2 lentelé. Energijos nuostoliy ir efektyviyjy stabdomyjy geby vertés germanyje iSilgai <110> aSies.

. .. Prae.Jus.lq daleliy energpa, M?V Efektyvioji stabdomoji geba B, MeV?/cm
Jonas | Pradiné energija, MeV | Kanaliavimas | Amorfiné medziaga
Eksp.!| Mod.? | Eksp. | Mod.| SRIM?|Aproks.# Eksp. [Mod.| ~ Skirtumas, %
7,59 6,62 | 6,65 | 4,82 | 4,87 | 4,81 456 | 483 | 469 3
7,07 6,07 | 6,05 | 4,14 | 4,15| 4,07 | 447 | 461 | 469 2
6,57 5,56 | 5,48 | 3,35 | 3,4 | 3,31 439 | 429 | 460 7
6,1 502 | 492 | 2,6 |2,62| 2,53 | 429 | 420 | 456 8
H+ 5,54 44 | 422 | 1,74 | 1,51 1,4 417 | 396 | 451 13
5,05 3,8 | 3,53 - - - 405 | 387 | 457 17
4,54 3,1 | 291 - - - 389 | 385 | 426 10
4,03 2,32 | 2,41 - - - 369 | 380 | 366
D+ 7,35 575 | 5,77 | 2,42 | 2,22| 2,05 - 747 | 726 3

¢ia ir toliau:

! Eksperimentiné verté,

2 Skaitiskai modeliuota GEANT4 paketu gauta verté,
3 SRIM-2013 paketu apskai¢iuota verté,

4 Eksperimentiniy duomeny aproksimacija.

73



3 lentelé. Energijos nuostoliy ir efektyviyjy stabdomyjy geby vertés germanyje iilgai <111> aSies.
Pragjusiy daleliy energija, MeV

Efektyvioji stabdomoji geba B, MeV?/cm

Jonas Pradiné energija, MeV | Kanaliavimas | Amorfiné medziaga
Eksp.| Mod. | Eksp. | Mod. | SRIM | Aproks.|Eksp.|Mod.| Skirtumas, %
6,57 5591 5,51 | 421 | 420 | 4,14 550 | 544 | 567 4
H+ 6,1 5 4,96 3,5 | 3,54 | 3,47 538 | 537 | 558 4
5,05 3,74 3,67 | 1,81 | 1,83 | 1,74 507 | 506 | 532 5
4,5 3,03 | 2,87 - - - 487 | 476 | 532 11
D+ 6,78 503 | 5,18 | 2,58 | 2,73 | 2,60 - 909 | 847 7
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26 pav. Skaitinio modeliavimo buidu gautos stabdomosios gebos germanyje
(a) ir galio arsenide (b) naudojant SRIM-2013 ir GEANT4 programinius
paketus.

Vertinant daleliy kanaliavima germanyje iSilgai <110> aSies gaunamas
vidutinis 7 % skirtumas tarp efektyviyjy stabdomuyjy geby, o isilgai <111>
aSies Sis skirtumas siekia 6 %. Vidutinis eksperimentiniy duomeny
aproksimacijos skirtumas nuo eksperimentiniy duomeny siekia 3 %. Esant
didesnéms protony energijoms, iSilgai <110> germanio asies, aproksimacijos
biuidu gauta efektyvioji stabdomoji geba yra mazesné nei eksperimentiné
verté. ISilgai <111> aSies sklindan¢iy protony germanyje (zr. 27 pav. b) ir
deuterony galio arsenide (Zr. 28 pav. b) atvejais efektyviyjy stabdomuyjy
geby priklausomybé nuo daleliy energijos yra panasi | tiesing. Vertinant
<110> aSies germanyje atvejj, stebimas nuokrypis nuo tiesinés
priklausomybés. Tai rodo didesnj eksperimentiniy duomeny iSsibarstyma.

Visy 3 skaitinio modeliavimo metu naudoty konfigtiracijy palyginimas
pateikiamas 27 pav.. Galutinés daleliy energijos ir stabdomosios gebos
800 K ir 300 K temperatuiry atvejais skiriasi nedaug, o 300 K temperatiiros ir
0,025° pluostelio skésties kreivés skirtumas didesnis. Lyginant su
eksperimentine kreive, GEANT4 modeliu kanaliuojant iSilgai <110>
germanio kristalo aSies gaunama maziau ryski stabdomosios gebos
mazéjimo priklausomybé didéjant daleliy energijai (zr. 27 pav. a). Lyginant
galutines daleliy energijas gaunama, kad vidutinis skirtumas tarp
eksperimentiniy ir skaitinio modeliavimo biudu gauty efektyviyjy
stabdomuyjy geby siekia apie 5 %, kai modeliuojamas 300 K temperatiiros
bandinys su 0,025° pluostelio kampine skéstimi. Taciau efektyviyjy
stabdomyjy geby didziausias skirtumas siekia 17 %. Tai rodo, kad tiksliam
efektyviyjy stabdomyjy geby jvertinimui biitina kuo tiksliau Zinoti kristalo
storj. Taip pat net maziausias fizikiniy parametry (tokiy kaip kristalinés
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gardelés parametrai, galutiné daleliy energija, pluostelio kampiné skéstis ir
kt.) pokytis gali zymiai keisti stabdomuyjy geby verte.

Vertinant efektyvigja stabdomaja geba, kai protonai kanaliuoja iSilgai
<111> aSies germanio kristale, gaunama ryskesné priklausomybé nuo daleliy
energijos, ypac¢ 300 K temperatiiros su pluostelio skéstimi atveju (Zr. 27 pav.
b). Skaitiskai modeliuojant pluostelj be kampinés skésties gaunamos maziau
ryskios priklausomybés. Didéjant daleliy energijai gaunamas net efektyviyjy
stabdomyjy geby mazéjimas. Labiausiai tikétina priezastis yra kanaliavimo
modelio trikumai, kurie §iuo metu nustatiné¢jami.
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27 pav. GEANT4 modeliu jvertintos efektyviosios stabdomosios gebos ir jy

paklaidos skirtingy energijy protonams, kanaliuojantiems isilgai <110> (a) ir

<111> (b) germanio asiy. Laukeliuose pateikiama praéjusiy daleliy vidutiné
energija (MeV). Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [101] Saltinj.

3.4.6. Efektyviyjy stabdomyjy geby vertinimas galio arsenido kristale

Vertinant protony ir deuterony efektyviasias stabdomasias gebas galio
arsenido kristale, naudotas tas pats eksperimentiniy duomeny S$altinis, kaip ir
ankstesniame skyriuje. Siuo atveju dalelés kanaliavo iilgai <110> ir <I11>
aSiy. Eksperimentinés ir skaitinio modeliavimo sglygos bei parametrai buvo
i8laikyti tokie patys. Efektyviyjy stabdomyjy geby aproksimacijai naudotos
Sios konstantos: a) iSilgai <111> asies C=136+7 MeV?*cm ir
In(b)=2,46 £0,1; b) isilgai <110> aSies C=112+9MeV*cm ir
In(b)=2,24 £ 0,1. Vertinant daleliy efektyviasias stabdomasias gebas gauta,
kad skirtumas nuo eksperimentiniy rezultaty beveik visais atvejais yra
mazesnis nei 10 % (zr. lenteles 4 ir 5). Didesni nuokrypiai nuo
eksperimentiniy rezultaty gaunami mazos energijos (4,81 MeV ir 4,34 MeV)
deuteronams, kanaliuojantiems iSilgai <110> aSies. Remiantis energijos
nuostoliy skaitiniais modeliavimais amorfinéms medzZiagoms (zr. 26 pav. b),
GEANT4 stabdomosios gebos yra per 2 — 5 % maZesnés nei SRIM-2013
stabdomosios gebos tirtame energijy intervale. Todél stabdomyjy geby

76



skirtumas yra viena i§ pagrindiniy priezasciy efektyviyjy stabdomyjy geby
skirtumo mazos energijos deuteronams. Kita priezastis gali biti nejskaityta
kai kuriy fizikiniy procesy jtaka teoriniame GEANT4 kanaliavimo modelyje.
Nepaisant $iy trikumy, gaunami vidutiniai 6,2 % ir 4,3 % skirtumai tarp
eksperimentiniy ir skaitinio modeliavimo metu gauty efektiniy stabdomuyjy
geby daleléms sklindant iSilgai, atitinkamai, <110> ir <I11> aSiy. Tai rodo
puiky GEANT4 kanaliavimo modelio atitikimg galio arsenido kristalo
atveju. TeoriSkai jvertinty kristaly storiai yra 107 = 0,3 pm isilgai <110>
aSies ir 100 £ 0,1 pm iSilgai <111> aSies. Lyginant su germanio kristalo
atveju, gaunamas mazesnis apskaiciuoty kristalo storio verciy iSsibarstymas.

Vertinant protony, kanaliuojanciy iSilgai <111> aSies, energijos
nuostolius, gautas puikus atitikimas su eksperimentiniais rezultatais —
vidutinis skirtumas yra tik 1 %. Didziausias energijos skirtumas yra 3 %, kai
krintan¢iyjy daleliy energija siekia 4,48 MeV. Lyginant efektyvigsias
stabdomgsias gebas, skirtumas tarp teoriniy ir eksperimentiniy verciy yra
2,6 %. Deuterony atveju skirtumai Siek tiek didesni — vidutinis energijos
nuostoliy skirtumas yra 3,5 %, o didziausias 7,7 % skirtumas gaunamas
4,97 MeV energijos daleléms. Vidutinis deuterony efektyviyjy stabdomuyjy
geby skirtumas tirtame energijy diapazone yra 6,7 %. Pagal protony ir
deuterony gauty efektyviyjy stabdomyjy geby vertes galima teigti, kad
GEANT4 modelis gerai skaitiSkai modeliuoja kanaliuojanciy daleliy
energijos nuostolius. Didéjanciy skirtumy priezastys mazéjant daleliy
energijai yra nustatinéjamos.

Visy 3 skaitinio modeliavimo metu naudoty konfigliracijy palyginimas
deuterony atveju pateikiamas 28 pav.. Eksperimentines galutinés energijos ir
efektyviyjy stabdomyjy geby vertes geriausiai atitinka skaitinio modeliavimo
atvejis, kai naudojama 300 K bandinio temperatiira ir 0,025° pluostelio
kampiné skéstis. Kai simuliacijose nenaudojama pluostelio kampiné skéstis,
energijos nuostoliai yra zymiai mazesni nei eksperimentiniai. Tai gali reiksti,
kad: a) eksperimento metu naudota kristaliné gardel¢ turi nemazai defekty;
b) GEANT4 kanaliavimo modelis nevisiskai teisingai apskaiciuoja energijos
nuostolius.
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4 lentelé. Energijos nuostoliy ir efektyviyjy stabdomyjy geby vertés galio arsenide iSilgai <110> aSies.
Jonas | Pradiné energija, MeV | Pragjusiy daleliy energija, MeV Efektyvioji stabdomoji geba B, MeV?/cm
Kanaliavimas Amorfiné medziaga
Eksp. Sim. Eksp. Sim. SRIM Aproks. Eksp. Sim. | Skirtumas, %
H+ 7,82 7,09 7,16 5,85 5,92 5,89 476 506 462 9
7,33 6,59 6,63 5,30 5,31 5,29 468 486 457 6
6,82 6,06 6,07 4,68 4,66 4,64 459 450 452 0,4
6,31 5,53 5,51 3,99 3,97 3,96 450 435 442 2
5,79 4,98 4,92 3,29 3,22 3,22 439 420 435 4
5,30 4,38 4,34 2,52 2,44 2,46 427 415 432 4
4,80 3,77 3,71 1,58 1,48 1,56 414 411 433 5
4,28 3,15 3,00 - - - 398 391 435 11
3,79 2,48 2,40 - - - 379 382 402 5
3,28 1,77 1,92 - - - 355 355 330 7
D+ 7,79 6,70 6,70 4,36 4,44 4,50 — 735 738 0,4
6,78 5,47 5,55 2,80 2,84 2,97 — 747 709 5
5,76 4,28 4,28 - - — — 692 694 0,3
4,81 2,97 3,25 - - — — 667 588 13
4,34 2,27 2,79 - - — — 637 516 21
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5 lentelé.

Energijos nuostoliy ir efektyviyjy stabdomuyjy geby vertés galio arsenide iSilgai <111> aSies.

Jonas | Pradiné energija, MeV | Praéjusiy daleliy energija, MeV Efektyvioji stabdomoji geba B, MeV?/cm
Kanaliavimas Amorfiné medziaga
Eksp. | Sim. Eksp. | Sim. SRIM | Aproks. | Eksp. Sim. | Skirtumas, %
H+ 7,48 6,60 6,64 5,65 5,64 5,62 600 622 591 5
6,98 6,09 6,10 5,04 5,02 5,00 590 583 573 2
6,48 5,53 5,53 4,42 4,37 4,35 578 572 567 1
5,47 4,36 4,35 2,97 2,96 2,96 551 549 552 1
4,97 3,76 3,72 2,19 2,13 2,17 535 532 544 2
4,48 3,11 3,02 1,27 1,11 1,22 516 518 546 5
3,97 2,43 2,47 — — — 493 494 482 2
D+ 7,48 6,04 6,14 4,31 4,26 4,32 - 977 910 7
6,98 5,41 5,55 3,62 3,50 3,59 - 975 893 9
5,97 4,16 4,29 1,84 1,72 1,92 - 918 864 6
5,47 3,52 3,61 - - - - 882 846 4
4,97 2,73 2,95 - - - - 864 801 8
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Lyginant 300 K ir 800 K temperatiiros kreives stebima aukstesnés
temperatiiros jtaka energijos nuostoliams, o tuo paciu ir kanaliavimo
efektyvumui — esant Zemesnei bandinio temperatiirai, galutiné daleliy
energija yra didesné, nei esant aukstesnei temperatiirai. Vertinant deuterony
Zemos energijos sritj egzistuoja stiprus stabdomosios gebos sumazéjimas kai
dalelés kanaliuoja iSilgai <110> aSies, lyginant simuliuotg ir eksperimenting
kreives. Tas pats stebima ir protony, kanaliuojanciy germanio kristale, atveju
(zr. 27 pav. a). Skaitiskai modeliuojant tokiy energijy krintanciasias daleles
pastebimas mazesnis praéjusiy daleliy skaiCius — kanaliavimo efektyvumas

krenta dél atsirandancios sklaidos dideliais kampais.
(a) (b)
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28 pav. Efektyviosios stabdomosios gebos ir jy paklaidos skirtingy energijy
deuteronams, kanaliuojantiems iSilgai <110> (a) ir <1 11> (b) galio arsenido
kristalo asiy. Laukeliuose pateikiama praéjusiy daleliy vidutiné energija
(MeV). Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [101] Saltin;.

3.5.Daleliy kanaliavimo modelio rezultaty apibendrinimas

Darbo metu vertinant originalaus GEANT4 11.0 kanaliavimo modelio
patikimuma nustatyta, kad modelis neteisingai vertina kanaliuojanciy daleliy
energijos nuostolius. Taip pat modelis neatsizvelgia i kritinio kanaliavimo
kampo salyga. Modelis buvo modifikuotas jvedant kritinio kampo salyga
pagal (13) formule verciant daleles nustoti kanaliuoti, kai kritinis kampas yra
virSijamas. Modeliu gauti rezultatai parodé, kad kanaliavimo tikimybé
ryskiai sumazéja, kai daleliy kritimo kampai yra artimi teoriniams kritiniams
kampams. Nustatyta, kad kanaliavimo efektyvumo jvertinimui modeliavimo
metu jtakos turi nustatyta maksimali dalelés zingsnio dydzio verté. Lyginant
4 nm ir 20 nm Zingsnio apribojimus 2 MeV energijos protonams slilicyje,
gauta, kad 4 nm Zingsnio atveju stebimas stiprus kanaliavimo efektyvumo
mazeéjimas, kai kampas tarp krintanciyjy daleliy ir pagrindinés kanaliavimo

80



aSies yra didesnis nei 0,1°. Toks mazé¢jimas 20 nm atveju yra Zymiai
silpnesnis. Esant mazesniam zingsnio dydziui, dalelés sklidimas tarp atomy
grandiniy yra modeliuojamas detaliau, todél didéja branduoliy ir elektrony
pasiskirstymy jtaka daleléms, esancioms arti atomy asiy. Lyginant 20 nm
zingsnio apribojimo atvejj su FLUX?7 rezultatais gaunamas geras atitikimas,
rodantis, kad modifkuotas GEANT4 modelis gerai skaitiSkai modeliuoja
daleliy kanaliavimg. Darbo metu jvertinta protony, kanaliuojanciy isilgai
<100> asies silicyje, energiné priklausomybé nuo temperatiiros 100K —
1000 K intervale. Lyginant 100 K ir 300 K spektrus gauta, kad
kanaliuojan¢iy daleliy iSeiga yra labai panasi, taCiau lyginant 100 K ir
1000 K atvejus gauta, kad iSeiga sumazéja nuo 22 % iki 12 %.

Antrasis modelio pakitimas buvo fizikiniy procesy pakeitimas i$
skerspjiiviy modifikavimo ] sgveikos atstumo modifikavimg (wrapper klasiy
grazinimas). Tai lémé pageréjusius energijos nuostolius kanaliuojancioms
daleléms. Sio darbo metu buvo vertintos kanaliuojanéiy protony ir deuterony
stabdomosios gebos, kai dalelés juda iSilgai pagrindinéms asims (<100>,
<110> ir <111>) silicio, germanio ir galio arsenido kristaluose 1 — 20 MeV
energijy diapazone. Dazniausiai skirtumas tarp skaitinio modeliavimo ir
eksperimentiniy rezultaty sieké iki 10 %, o didziausias skirtumas sieke
~20 %. Skirtumas didéja maz¢jant pirminei daleliy energijai, kai atsiranda
pastebimi skirtumai tarp GEANT4 ir SRIM stabdomyjy geby. Pagrindinés
dideliy skirtumy priezastys yra eksperimentiniy salygy kompleksiskumas
(kristaly kokybé, jony pluostelio parametrai, detektoriai, eksperimentiné
geometrija ir kt.) ir modelio truokumai (stabdomosios gebos skirtumai,
zingsnio dydzio apribojimai, fizikiniy procesy skerspjuviai ir kt.).
Apibendrinant, modifikuotas GEANT4 kanaliavimo modelis yra tinkamas
kanaliuojan¢iy protony ir deuterony energijos nuostoliams vertinti silicio,
germanio ir galio arsenido kristaluose.
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4. Kanaliuojanc¢iy daleliy atgalinés sklaidos modelis

Sioje dalyje apibiidinami pagrindiniai atgalinés sklaidos spektry nuo
amorfiniy medziagy modelio pakitimai pritaikant modelj kanaliuojancioms
daleléms, nurodomos tyrime naudotos medziagos, kristaliniy potencialy
pasiskirstymai bei atgalinés sklaidos skerspjiiviai. Rezultaty skiltyje
pateikiama teorinio atgalinés sklaidos spektro priklausomybés nuo kampinés
pluostelio skésties bei bandinio temperatiiros. Pateikiami teoriniy ir
eksperimentiniy atgalinés sklaidos spektry, gauty atsitiktinio kampo ir
kanaliavimo atvejais, palyginimai gryno silicio, silicio dioksido, silicio
karbido ir deimanto kristalams.

4.1. Amorfiniy medziagy GEANT4 RBS modelio modifikacija atsizvelgiant
1jony kanaliavima

Kanaliuojanc¢iy daleliy atgalinés sklaidos spektry skaitinio modeliavimo
modelis buvo gautas sujungiant modifikuota daleliy kanaliavimo modelj
kartu su amorfiniy medziagy atgalinés sklaidos modeliu. Daleliy
kanaliavimo skaitinis modelis S$iuo atveju nesikeité ir pagrindiné
modifikacija buvo atliktos atgalinés sklaidos modeliui. Kadangi atgaliné
sklaida vyksta dideliu kampu, Lindhard potencialo aproksimacija,
reikalaujanti sklaidos jvykiy koreliacijos ir sklaidos mazais kampais, tampa
negaliojanti, todél atgal iSsklaidytos dalelés kanaliavimo procesas skaitiskai
nemodeliuojamas. Kubiniy gardeliy pagrindinés kristalografinés asys
(<100>, <110> ir <111>) skiriasi tarpusavyje 45° intervalais, todél
kanaliavimo procesg galima atmesti atgalinés sklaidos 135° < ¢ < 180°
kampy atvejais. D¢l §iy priezasCiy atgal iSsklaidytos dalelés galutiné
energija, energijos sklaida ir kiti parametrai skai¢iuojami taip, tarsi dalelé
saveikauty su amorfine medziaga. Atgalinés sklaidos skerspjiivis, kaip ir
amorfiniy medziagy modelyje, skaiiuojamas kiekviename dalelés
zingsnyje, o skaiCiuojant atgalinés sklaidos intensyvuma buvo atlikta
modifikacija panaudojant modifikuojant] daugiklj, kuris yra santykiné
branduoliy koncentracija dalelés pozicijoje (narys n (4) iSraiSkoje).
Santykinés tam tikros rusies branduoliy koncentracijos pasiskirstymai buvo
gauti skaitiSkai modeliuojant gardele ECHARM kodu. Kaip ir anksciau,
naudotas 2D koncentracijos pasiskirstymas. Kadangi santykinés branduoliy
koncentracijos yra lokalizuotos prie atomy asiy, kanaliuojanciy daleliy
atgalinés sklaidos signalas stipriai keiciasi nuo daleliy priartéjimo prie atomy
asiy.
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Detalus kanaliuojanciy daleliy judéjimo skaitinis modeliavimas reikalauja
daug kompiuteriniy resursy ir laiko, nes sprendziamos anks¢iau minétos
diferencialinés judé¢jimo lygtys (zr. formule (31)). Vienas pagrindiniy
amorfiniy medziagy spektry modeliavimo trukme ilginanciy procesy buvo
daugkartinés sklaidos sukelta energijos nuostoliy sklaida. Kadangi
daugkartinés sklaidos sukelta energijos nuostoliy sklaida Zymia jtaka daro tik
sunkesnéms nei protonai daleléms ir tik Zemos energijos srityje, o
kanaliuojan¢iy daleliy atgalinés sklaidos spektrai zemos energijos srityse
i§plinta (zr. skyriy 4.4.1), kanaliuojanciy daleliy atgalinés sklaidos spektry
skaitiniame modelyje atsisakyta §io parametro vertinimo.

4.2. Tyrime naudotos medziagos

Kanaliuojanciy daleliy atgalinés sklaidos modeliui validuoti buvo
skaitiSkai modeliuojami 1 — 3 MeV energijos krintanc¢iyjy protony spektrai
nuo deimanto, silicio karbido, silicio dioksido ir gryno silicio kristaly. Gryno
silicio bandiniy atveju kanaliavimas skaitiskai modeliuotas iSilgai <100>,
<110> ir <111> kristaliniy asiy, deimanto atveju iSilgai <100> aSies. Silicio
dioksido ir silicio karbido atveju kanaliavimas modeliuotas isilgai <0001>
aSies, dar zinomos kaip optiné, arba c—aSis. Pastarosios gardelés yra
heksagoninés, taCiau kristaliniy charakteristiky vertinimui ECHARM
programos aplinkoje buvo sukurtos kubinés gardelés i§ analogisky atomy
padéciy. Tyrimo metu gardeliy parametrai vertinti 300 K temperatiiroje, o
skaitinio modeliavimo metu naudoti medZiagy tankiai: 3,5 g/cm?® — deimanto,
3,16 g/cm? — SiC, 2,32 g/em® — SiO,, 2,33 g/cm?® — gryno silicio. Gardeliy
charakteristiky  skaitiniame modeliavime naudotos tokios Debye
temperatiiros: a) 640 K silicio kristalinei gardelei [94], b) 1880 K deimanto
gardelei [102], ¢) 1120 K silicio karbido gardelei 4H ir 6H politipams [103],
d) 560 K silicio dioksido gardelei [104], [105]. Vidutinés virpesiy
amplitudés, apskai¢iuotos ECHARM kodu, $iais atvejais yra: a) 0,0652 A
gryno silicio gardelei, b) 0,0433 A anglies atomams deimanto gardeléje, c)
0,0408 A silicio ir 0,0624 A anglies atomams SiC gardeléje, d) 0,0736 A
silicio ir 0,0975 A deguonies atomams SiO, gardeléje. Gryno silicio kristalo
atveju gardelés charakteristikos buvo ankscsiau jvertintos 300 K — 1200 K
temperatiiroje, kur virpesiy amplitudé kinta nuo 0,0652 A iki 0,124 A,
atitinkamai. Kristalinés charakteristikos jvertintos naudojant Moliere formos
faktorius, nes jie dazniausiai naudojami jono — atomo saveikai apibudinti
daleliy kanaliavimo atvejais [106]. Teoriniy spektry modeliavimo metu
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kanaliuojanc¢iy daleliy zingsnis buvo apribotas iki 0,5 nm, o amorfiniy
medziagy atvejais — 1 nm.

Prie§ atliekant atgalinés sklaidos spektry skaitinius modeliavimus,
jvertintos gardeliy charakteristikos. Silicio karbido atveju buvo vertintos 2
konfigtracijos: SiC—4H ir SiC—6H (zr. 29 pav.). Vertinant SiC—4H
potencinés energijos pasiskirstyma pastebima, kad centriné ir kraStinés
atomy grandinélés pozicijos turi daugiau potencinés energijos lyginant su
kitomis pozicijomis. SiC—6H atveju (zr. 29 pav. b) skirtumas tarp atomy
grandiné¢liy pozicijy nestebimas. Lyginant maksimalias potencinés energijos
vertes, SiC-4H konfiguracijoje potencialas siekia 156 eV krastinéje
pozicijoje ir 70 eV mazesnés energijos pozicijose. SiC-6H konfiguracijoje
maksimali potencinés energijos verté siekia 100 eV. Deimanto kristalo
atveju potencinés energijos pasiskirstymas panasus | silicio gardelés, iSilgai
<100> asies (zr. 18 pav. ir 19 pav.), taiau maksimali potencinés energijos
verté deimanto atveju siekia 73 eV, kai tuo tarpu silicio atveju 88 eV esant
tai paciai temperatirai. Silicio dioksido kristaliné gardelé iSilgai <0001>
asies yra pakankamai sudétinga, taciau egzistuoja vienas pagrindinis kanalas
ir keletas siauresniy, kuriuose gali kanaliuoti dalelés (zr. 30 pav.). Tokioje
gardeléje maksimali potenciné energija silicio atomo pozicijoje siekia 92 eV,
o deguonies atomo pozicijoje 40 eV.
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30 pav. Silicio dioksido gardelés potencinés energijos pasiskirstymas iSilgai
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Palyginime naudoty atomy teoriniai atgalinés sklaidos skerspjiiviai turi
rezonansiniy regiony 0,25 — 3,0 MeV energijy diapazone (Zr. 31 pav.)
Tirtame energijy intervale sklaidos nuo O'¢ atomo reakcijos skerspjuvis yra
pakankamai iStisinis, rezonansiniy skerspjivio padidé¢jimy néra, taciau
egzistuoja Zymus sumazéjimas ties ~2,66 MeV energija. Sklaidos nuo C'?
atomo atveju egzistuoja stiprus skerspjiivio rezonansas ties 1,73 MeV ir
silpnesnis rezonansas ties 0,48 MeV. Vertinant silicio atomy atgalinés
sklaidos skerspjiivi stebimi 2 pagrindiniai rezonansai ties 1,66 MeV ir
2,09 MeV bei netolygaus skerspjiivio diapazonas nuo 2,1 MeV iki 3,0 MeV.
Teorinio skerspjiivio netolygumas susijes su SigmaCalc skaiciuoklés
ypatumais.
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|
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31 pav. SkaitiSkai modeliuoti diferencialiniai atgalinés sklaidos skerspjtiviai
160° sklaidos atveju nuo O'¢, C!? ir naturalios sudéties silicio atomy.

4.3. Skaitinio modeliavimo ir eksperimenty metodika

Eksperimentiniai kanaliavimo ir atsitiktinés krypties atgalinés sklaidos
spektrai  buvo  skaitmenizuoti  remiantis [107]-[112] S$altiniais.
Skaitmenizavimui buvo naudojama WebPlotDigitizer 4.6 aplikacija [113].
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Kai eksperimentiniy duomeny Saltiniuose spektrai persiklojo, buvo
atlickamas rankinis spektry atrinkimas ir iSskyrimas. Kai kurie autoriai
eksperimentiniy spektry horizontalioje skaléje naudojo ne energijos, o
spektro kanaly vienetus. Tais atvejais buvo atlickama energiné spektry
kalibracija, naudojant SIMNRA programinj paketa. Kalibruoty spektry
energiné skal¢ buvo naudojama palyginimui su GEANT4 rezultatais. Toliau
pateikti skaitiSkai modeliuoti ir eksperimentiniai spektrai, gauti atsitiktinés
krypties salygomis (amorfinés medziagos analogija), rodo jmanomg
atitikimo riba. Jeigu teorinis ir eksperimentinis amorfinés medziagos spektrai
zymiai skiriasi — tikimybeé, kad kanaliuojanciy daleliy spektrai bus panasesni
yra labai maza. Eksperimentiniai ir skaitinio modeliavimo spektrai
bendruose grafikuose yra normuoti j pilnutinj kiekvieno spektro integrala,
t.y. kanaly ver¢iy suma.

4.4, Rezultatai
4.4.1. Rezonansiniy juosty priklausomybé nuo kanaliavimo sglygy

Kristaliniy medziagy atgalinés sklaidos spektrai labai stipriai priklauso
nuo daleliy pluostelio energijos, kampinés skésties, energijos sklaidos,
fokusavimo, sklaidos geometrijos, kristalo kokybés ir kity parametry. daleliy
Registruojant eksperimentinius atgalinés sklaidos spektrus krintanciyjy
pluostelis fokusuojamas lygiagreciai kristalografinéms aSims. Tiksli
pluostelio orientacija kristalografinés asies atzvilgiu gaunama matuojant
kampines priklausomybes (angl. angular scan), ieskant maziausiai
intensyvios atgalinés sklaidos. Kadangi daleliy kanaliavimas yra
efektyviausias tada, kai pluostelis sklinda lygiagreciai atomy grandinéléms
arba plokStumoms, pluostelio kolimavimo sistema yra biitinas elementas
eksperimentiniams matavimams atlikti. Realiomis salygomis visada
egzistuoja nenuliné pluostelio kampiné skéstis. Siekiant jvertinti, kokia jtaka
atgalinés sklaidos spektrui daro pluostelio kampiné skéstis, atliktas teorinis
vertinimas 2 MeV energijos protonams, sklindantiems iSilgai <100> asies
gryno silicio kristale (zr. 32 pav.). Palyginimui buvo naudota 0 — 0,6°
kampiné skéstis, 300 K temperatiiros gardelé, o teorinis kritinis kanaliavimo
kampas §iuo atveju siekia 0,43°.

Lyginant daleliy kanaliavimo ir amorfinj atvejus pastebima, kad kintant
pluostelio kampinei skésciai keiiasi ne tik bendras spektro intensyvumas,
taciau ir jo forma (zr. 32 pav.). Idealiai lygiagreciam pluosteliui maksimalus
kreivés intensyvumas siekia tik 20 % amorfinés medziagos spektro
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maksimalaus intensyvumo. Spektre stebimas beveik tiesinis intensyvumo
didéjimas nuo ~1.75 MeV iki ~1,0 MeV energijos, kur turéty biiti stebima
rezonansiné smailé, ir tiesiskas intensyvumo mazéjimas mazéjant iSsklaidyty
daleliy energijai. Didéjant kampinei pluostelio skésciai, atgalinés sklaidos
spektruose atsiranda didesnio intensyvumo didelés energijos frontas, taip pat
didéja bendras spektro intensyvumas ir rySkéja rezonansiné smailé.
Padidinus kamping skéstj iki 0,1°, rezonansiné juosta tampa labiau iSreiksta
— maksimalus intensyvumas siekia 47 %. Padidéjus pluostelio skésciai
padidéja ir didelés energijos fronto intensyvumas — intensyvéja sklaida nuo
pavirSiniy medziagos sluoksniy. Toliau didinant pluostelio skéstj atgalinés
sklaidos spektry intensyvumas ir forma artéja prie amorfinés medziagos
spektro. Vienas i$ rySkiausiy daleliy kanaliavimo ypatumy atgalinés sklaidos
spektruose yra rezonansinés juostos pokyciai. Vertinant silicio rezonansing
smaile ir siaurg stipriai sumazéjusio reakcijos skerspjuvio priklausomybe
nuo energijos ties ~1,61 MeV (Zr. 31 pav.) kanaliuojanciy daleliy spektruose,
pastebima, kad juo labiau lygiagretus kristalografinei asiai pluostelis — tuo
silpniau atgalinés sklaidos spektre pasireiskia Sis regionas. Didinant
pluostelio skéstj rezonansinés juostos regione kreivés forma artéja prie
amorfinés medziagos spektro.

Atgalinés sklaidos spektro formos ir intensyvumo pokytis kintant daleliy
kampinei skésciai susijes su daleliy kanaliavimo procesu. Kai dalelés
kanaliuoja, elektroniniai energijos nuostoliai kelio vienetui yra Zymiai
mazesni lyginant su amorfine medziaga dél maZesnio lokalaus elektrony
tankio (zr. formulg (1)). Dél Sios priezasties kanaliuojancios dalelés turi
daugiau energijos tame paciame medziagos gylyje, todél ir rezonansiné
daleliy energija pasiekiama gilesniuose medziagos sluoksniuose. Tai rodo,
kad rezonansiné juosta atgalinés sklaidos spektruose teoriskai turéty atsirasti
prie Zemesniy energijy. Taciau, kaip rodo skaitinio modeliavimo rezultatai,
lygiagretaus pluostelio atveju rezonansiné kreivé yra pasislinkusi tik per
50 keV lyginant su amorfinés medziagos spektru. Todél atgalinés sklaidos
spektruose stebimos rezonansinés juostos yra sukeltos daleliy, kurios
santykinai greitai nustoja kanaliuoti (angl. dechannel) arba nekanaliavo i$
viso. Tokios dalelés energija praranda beveik kaip amorfinése medziagose ir
rezonansin¢ juosta stebima panaSios energijos sirtyje. Kadangi atgalinés
sklaidos intensyvumas kanaliuojan¢ioms daleléms yra santykinai mazas
lyginant su amorfinémis medziagomis, jy indélis | rezonansing juosta taip pat
iSlieka nedidelis.
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Kanaliuojanciy daleliy atgalinés sklaidos spektruose taip pat stebimas
rezonansinés juostos formos iSplitimas. Daleliy energijos pasiskirstymas
iSplatéja didéjant jsiskverbimo | medziaga gyliui dél atsitiktiniy energijos
nuostoliy proceso — labiau fokusuotos dalelés praranda maziau energijos, o
dalelés, kurios praleidzia daugiau laiko (arba priartéja arcau) atomy
grandinéliy, praranda daugiau energijos. Kanaliuojant dalelei ir sklaidai
jvykus gilesniame sluoksnyje, atgal i§sklaidyta dalelé turi nukeliauti didesnj
atstumg medziagoje atgal iki detektoriaus. Todél prisideda dar papildoma
energiné sklaida. D¢l padidéjusios energinés sklaidos daleléms kanaliuojant
ir keliaujant didesnj atstumg iki detektoriaus, rezonansiné juosta iSplatéja,
pasislenka | mazesnés energijos srit] ir sumazéja jos intensyvumas. Todél
esant geresniam kanaliavimo efektyvumui (lygiagretumui kristalografinéms
aSims) rezonansinés juostos tampa maziau isreikstos.

Radialiné pluostelio skéstis:
10 F 0°
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—0.2°
e = —04°
) —0.6°
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%}“ 0.6 - e
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-
)
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5 04f -
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0.2 -
0.0 " 1 L L 1 L | " 1 L L 1 h 1 L
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32 pav. 2 MeV protony atgalinés sklaidos spektry priklausomybé nuo
kampinés pluostelio skésties silicyje. Spektrai gauti GEANT4 modeliu ir
normuoti ] maksimaly amorfinés medziagos spektro intensyvuma.

Siekiant jvertinti temperatiiros jtaka atgalinés sklaidos spektrams, jie
buvo skaitiskai modeliuojami naudojant gardeliy charakteristikas, gautas
prie skirtingy temperatiiry. Did¢jant gardelés temperatiirai, didéja ir atomy
virpesiy amplitudés, todél atomy pozicijos tampa maziau apibréztos ir atomy
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grandin¢lés suminis potencialas sumazéja. Taip pat pakinta elektrony ir
branduoliy pasiskirstymas — vyksta iSplitimas nuo atomy grandinélés
pozicijos. Kanaliavimo RBS spektrai buvo jvertinti 2 MeV energijos
protonams kanaliuojant iSilgai <100> kristalografinés silicio aSies
temperatiiry diapazone 100 K — 1400 K. Palyginimas buvo atliktas 2
atvejais: idealiai lygiagre¢iam daleliy pluosteliui ir pluosteliui su 0,1°
kampine skéstimi (zr. 33 pav.). Abiem atvejais pagrindinis spektry skirtumas
didéjant gardelés temperatiirai yra didesnis bendras intensyvumas ir kiek
labiau isreiksSta rezonansiné smailé, taCiau pati jos forma islieka nepakitusi.
Kai pluostelis lygiagretus, rezonansinés juostos intensyvumas 100 K atveju
siekia 65 % maksimalaus intensyvumo 1400 K atveju. Kai naudojama
pluostelio kampiné skéstis, maksimalus rezonansinés juostos intensyvumas
100 K atveju lygus 75 % intensyvumo 1400 K temperatiiros atveju. Taip pat
Siuo pluostelio skésties atveju stebimas labai panasus 100 K ir 300 K
temperatiiros kreiviy intensyvumas, kai maksimalus 300 K kreivés
intensyvumas siekia 77 %. Lyginant maksimaly intensyvumg 100 K ir
1400 K atvejais temperatiiros padidéjimas nedaro spektrams tokios Zymios

jtakos kaip kampinés pluostelio skésties didéjimas.
a) T T T T T T - d b) T T T T T
Lygiagretus pluostelis. | | ' [01° kumpine skests
Gardelés temperatiira:

Lo}

Gardelés temperatiira

—100K — 100K
——300K — 300K
— SO0K H 08 | 500K
800K — 800K

= 1000K
= 400K

1000K
— 1400K

Intensyvumas, s.v

Energija. MeV Energija, MeV

33 pav. Atgalinés sklaidos spektry priklausomybé nuo gardelés
temperatiiros: a) lygiagretus pluostelis, b) 0,1° pluostelio kampiné skéstis.
Spektrai normuoti j maksimaly 1400 K kreivés intensyvuma.

4.4.2. Atgaliné sklaida kanaliuojant iSilgai <100> asies silicyje

Teoriniai protony atgalinés sklaidos spektrai nuo silicio kristalo iSilgai
<100> kristalografinés asies buvo jvertinti 1,9 MeV — 2,5 MeV energijy
ruoze. Eksperimentiniai duomenys buvo adaptuoti pagal [107] Saltinj.
Eksperimenting sistema sudaré Opag = 160° kampu pastatytas gryno silicio
barjerinis detektorius su 16 keV energine skyra, 28Si bandinys ir gerai
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kolimuotas pluostelis. Saltinio autoriai neskelbia eksperimentinés kampinés
pluostelio skésties. Atliekant atsitiktinés krypties spektry matavimus
bandinys buvo sukamas 5°/s intervalu aplink pluostelio asj.

Eksperimentiniy ir teoriniy spektry atitikimas atsitiktinés orientacijos
kryptimis yra geras: skaitiSkai modeliuoty spektry formos atitinka
eksperimentines ir daugelyje energiniy sri¢iy intensyvumai taip pat gerai
sutampa (zr. 34 pav.). Pagrindiniai skirtumai stebimi ties rezonansinémis
juostomis ir mazy energijy srityje. Sie skirtumai gali bati paaiskinami 3
pagrindiniais faktoriais. Pirmiausia, spektrai gali skirtis dél teoriniy atgalinés
sklaidos skerspjuviy neatitikimo, kurie buvo nagrinéti 2.9.1 skyriuje. Taip
pat neatsizvelgiama j daugkartine daleliy sklaida, kuri spektruose pasireiskia
padidéjusiu mazos energijos srities intensyvumu [114]. Treciasis Zymig jtaka
darantis veiksnys gali biiti bandinio sukimas apie a$j. Sukant bandinj,
atstumas tarp sklaidos gylio ir detektoriaus pavirSiaus kinta, todél atsiranda
papildoma energiné sklaida. Dél $iy prieZas¢iy suminé energiné sklaida gali
didéti, taCiau skaitiniame modelyje atsizvelgti | Siuos procesus néra
galimybés ir energiné sklaida jy atzvilgiu nevertinama.

1,95 MeV protony indukuotuose atgalinés sklaidos spektruose egzistuoja
Zymesnis teorinio ir eksperimentinio spektry neatitikimas — teorinis spektras
yra intensyvesnis 1,0 MeV — 1,7 MeV srityje, taiau maZiau intensyvus uz
rezonansinés juostos 0,1 MeV — 1,0 MeV intervale. Toks teorinio spektro
intensyvumo pokytis gali biiti susijes su nejskaitytais energijos sklaidos
faktoriais arba teorinio skerspjivio neatitikimais. PanaSios energijos
amorfinio bandinio atveju Zemos energijos sritis sutampa geriau, kai
lyginami teoriniai ir eksperimentiniai spektrai (Zr. 7 pav. a), todél $iuo atveju
gautas skirtumas tarp teorinio ir eksperimentiniy spektry gali rodyti anksc¢iau
minéty faktoriy jtaka spektrams.

Vertinant 2,25 MeV ir 2,5 MeV protony indukuotus atgalinés sklaidos
spektrus stebimas geresnis skaitiSkai modeliuoty kreiviy atitikimas
eksperimentinéms (zr. 34 pav. b ir ¢). 2,25 MeV atveju teorinis spektras
gerai atitinka eksperimentinj spektrg beveik visame energijos diapazone —
stebima kiek intensyvesné ir smailesné rezonansiné kreivé ties ~1,65 MeV, o
zemos energijos srityje (< 0,6 MeV) stebimas kreiviy neatitikimas.
Pastaruoju atveju eksperimentiniame spektre rezonansiné kreive, atitinkanti
rezonansinj skerspjivj ties 1,67 MeV (zr. 31 pav.), yra isplitusi | mazy
energijy sritj ir neatitinka skerspjivio formos pokycio, o teorin¢ kreivé
atitinka skerspjiavio pokytj. Sis neatitikimas susijes su ank$Giau minétais
faktoriais. 2,5 MeV protony atveju skaitiSkai modeliuoto spektro forma gerai
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atitinka eksperimentinj — ryskesni skirtumai stebimi tik rezonansinés juostos
srityje (1,1 MeV — 1,3 MeV) ir zemos energijos srityje (< 0,4 MeV).
SkaitiSkai modeliuotame spektre rezonansiné juosta (~1,28 MeV) yra
intensyvesné, taip pat stebimas stipresnis atgalinés sklaidos skerspjuvio
sumazgjimo efektas (~1,19 MeV).

a) T T T T T T b) T T T T T T T
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34 pav. Eksperimentiniai ir skaitiSkai modeliuoti atgalinés sklaidos spektrai
nuo silicio, gauti atsitiktinio kampo atveju. Krintan¢iyjy protony energija: a)
1950 keV, b) 2250 keV, ¢) 2500 keV. Eksperimentiniai duomenys adaptuoti
pagal [107].

Eksperimentiniy ir teoriniy atgalinés sklaidos spektry, gauty daleliy
kanaliavimo geometrijoje, atitikimas yra Siek tiek prastesnis nei atsitiktinio
kampo atvejais (zr. 35 pav.). Vertinant teorinius spektrus, gautus su idealiai
lygiagreiu pluosteliu, pastebima, kad didelés energijos frontai prie§
rezonansing kreive pasizymi maZesniu intensyvumu lyginant su
eksperimentiniais spektrais. Energinés rezonansiniy juosty pozicijos Siais
atvejais dalinai atitinka eksperimentines, taciau stebima Zymiai intensyvesné
atgaline sklaida uZz rezonansinés juostos. Esant geresniam kanaliavimo
efektyvumui, rezonansinés juostos labiau iSplinta ir praranda savo formga.
Kai skaiiavimuose modeliuojama kampiné

teoriniuose papildomai
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pluostelio skéstis, didelés energijos frontai ir rezonansinés juostos gerai
atitinka eksperimentines juostas, stebimas ir didesnis teoriniy spektry
intensyvumo sumazéjimas po rezonansiniy juosty. 1,95 MeV protony
spektruose stebimas geras rezonansinés smailés (~1,1 MeV) atitikimas, kai
skaitiniame modeliavime jskaitoma pluostelio skéstis (Zr. 35 pav. a).
Lyginant su eksperimentiniu spektru egzistuoja didesnis teorinio spektro
intensyvumas 1,3 MeV — 1,7 MeV energijos intervale, taip pat didesnis
intensyvumas uz rezonansinés juostos (0,8 MeV — 0,95 MeV) ir mazesnis
intensyvumas mazos energijos srityje (< 0,7 MeV). 2,25 MeV protony
indukuotame skaitiSkai modeliuotame spektre rezonansiné juosta puikiai
atitinka eksperimenting, taciau stebimas eksperimentinio ir teorinio spektry
neatitikimas Zemesniy energijy srityje (< 1,55 MeV). 2,5 MeV energijos
protony indukuotame atgalinés sklaidos spektre stebimas geras teorinés ir
eksperimentinés kreiviy atitikimas: spektry forma panasi, o eksperimentiné
rezonansiné juosta (1,25 MeV) yra kiek platesné ir intensyvesné.

Siekiant jvertinti galima temperatiros jtakg atgalinés sklaidos spektrui,
buvo atlikti atgalinés sklaidos spektro skaitiniai modeliavimai 300 K ir
1200 K gardelés temperatiiroje atsizvelgiant j pluostelio kamping skéstj ir be
jos (zr. 35 pav. b). Vertinant didelés energijos sritj (> 1,1 MeV), spektruose
stebimas didesnis intensyvumas esant aukstesnei gardelés temperattrai ir
Siek tiek mazesnis intensyvumas uz rezonansinés juostos mazos (< 1,1 MeV)
energijos srityje. Gauta, kad temperatiros padidéjimo efektas nezymiai
keiCia spektro formg lyginant su kampinés skésties padidéjimo sukeltais
spektry poky¢iais.
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35 pav. Eksperimentiniai ir skaitiSkai modeliuoti atgalinés sklaidos spektrai,
gauti daleléms kanaliuojant iSilgai <100> silicio asies. Krintan¢iyjy protony
energija: a)1950 keV, b) 1950 keV esant skirtingoms gardelés
temperatiiroms, ¢) 2250 keV, d) 2500 keV. Eksperimentiniai duomenys
adaptuoti pagal [107].

4.43. Atgaliné sklaida kanaliuojant iSilgai <110> asies silicyje

Eksperimentiniy ir teoriniy atgalinés sklaidos spektry palyginimas buvo
atliktas daleléms kanaliuojant iSilgai <110> silicio kristalografinés aSies.
Eksperimentiniai rezultatai adaptuoti pagal [108] $altinj. Siuo atveju protony
atgalinés sklaidos spektrai uzregistruoti naudojant gryno silicio pavirSiaus
barjerinj detektoriy, sudarantj O.ag = 170° kampa su pluosteliu. Detektoriaus
energiné skyra sieké 8 keV. Siuo atveju autoriai nurodo geresne nei 0,02°
kamping pluostelio sklaida.

Eksperimentiniai atsitiktiniu kampu uZzfiksuoti spektrai ir teoriniai
amorfinio silicio spektrai gerai atitinka (zr. 36 pav.). 1,5 MeV protony
teorinis spektras puikiai atitinka eksperimentinj, o 2,15 MeV atveju stebimas
kiek prastesnis teorinio spektro atitikimas rezonansiniy juosty srityje
(~1,75 MeV ir ~0,78 MeV). Siais atvejais teorinis spektras yra intensyvesnis
uz eksperimentinj, taCiau pati spektro forma gerai atitinka eksperimenting
kreivg. Lyginant 2,15 MeV atveji ir Si <100> 2,25 MeV atveji (zr.
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34 pav.b), Siuo atveju eksperimentinis spektras teisingiau atitinka
rezonansinio skerspjiivio pokyti (zr. 31 pav.).
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36 pav. Eksperimentiniai ir skaitiSkai modeliuoti atgalinés sklaidos spektrai
nuo amorfinio Si. Krintan¢iyjy protony energija: a) 1500 keV, b) 2150 keV.
Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [108] $altinj.

Skaitiskai modeliuojant kanaliavimo geometrijos spektrus buvo
pastebéta, kad geriausiai eksperimentinius spektrus atitinkantys teoriniai
spektrai buvo gauti modeliuojant lygiagrety daleliy pluostelj, ty. be
kampinés skésties (zr. 37 pav.). Siuo atveju spektrai su kampine skéstimi
nepateikiami. Pagrindinés spektry smailés salyginai gerai skaitiSkai
modeliuojamos. Vienas jdomus eksperimentiniy spektry ypatumas yra ilga
didelés energijos uodega pries rezonansines juostas. Teoriniuose spektruose
$i uodega nestebima, o jos atsiradimas gali biiti paaiSkintas eksperimentiniy
spektry skaitmenizavimo netikslumu arba Zymia pradinés daleliy energijos
variacija. Varijuojant pluoStelio energijai, atgaling sklaidg nuo bandinio
pavirSiaus atitinkantis spektro frontas nuozulnéja, todél nelieka stataus
krasto. 1,5 MeV energijos protony eksperimentiniame ir teoriniame
spektruose rezonansinés juostos nestebimos ir abiejy spektry forma
praktiskai identiSka. 1,8 MeV energijos protony spektruose energinés
eksperimentinio ir teorinio juosty pozicijos sutampa, taip pat sutampa ir
intensyvumai didziojoje dalyje energijos intervalo. Didelés energijos srityje
egzistuoja eksperimentinio spektro uodega. Papildomai stebimas didesnis
teorinio spektro intensyvumas uz rezonansinés juostos (1,0 MeV — 1,2 MeV)
susijes su geresniu teoriniu kanaliavimo efektyvumu. 2,15 MeV energijos
protonams stebimas puikus teorinio ir eksperimentinio spektry atitikimas
0,6 MeV — 1,8 MeV energijos intervale. Pagrindiniai skirtumai nuo
eksperimentinio spektro yra nezymiai platesné rezonansiné juosta ties
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~1,78 MeV bei didesnis mazos energijos regiono intensyvumas (< 0,6 MeV).
2,4 MeV protony eksperimentinio ir teorinio spektry palyginimas rodo, kad
rezonansingés juostos forma ir intensyvumas puikiai skaitiSkai modeliuojami,
taCiau teoriskai jvertinamas didesnis spektro intensyvumas prie§ rezonansine
juosta (> 1,5 MeV) ir nezymus skaitiSkai modeliuoto ir eksperimentinio
spektry intensyvumy neatitikimas uz rezonansinés juostos (< 1,3 MeV).

. . . . . SN . e . .
Apibendrinant visus kanaliavimo iSilgai <110> aSies atvejus, stebimas
ganétinai geras teoriniy ir eksperimentiniy spektry atitikimas.
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37 pav. Eksperimentiniai ir skaitiskai modeliuoti atgalinés sklaidos spektrai,
gauti daleléms kanaliuojant iSilgai <110> Si aSies. Krintan¢iyjy protony

energija: a) 1500 keV, b) 1800 keV, c) 2150 keV, d) 2400 keV.
Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [108].

4.4.4. Atgaliné sklaida kanaliuojant iSilgai <111> aSies silicyje

Teoriniai protony atgalinés sklaidos spektrai nuo silicio kristalo iSilgai
<111> kristalografinés asies buvo jvertinti 1,8 MeV — 2,4 MeV energijy
intervale. Eksperimentiniai duomenys buvo adaptuoti pagal [109] Saltinj.
Eksperimento metu gryno silicio barjerinis detektorius sudaré Opag = 160°
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kampa su pluosteliu, detektoriaus energiné skyra sieké 18 keV.
Eksperimentiné pluostelio kampiné skéstis nenurodyta. Atliekant amorfinés
medziagos spektry matavima, bandinys buvo nuolat sukamas apie pluostelio
asj pavertus ji nuo kanaliavimo aSies. Teoriniame tyrime naudota pluostelio
skéstis sieké 0,07° — 0,09°.

Eksperimentiniy ir teoriniy atgalinés sklaidos spektry palyginimas rodo
panasy atitikimg kaip ir kitais atsitiktinio kampo (beveik amorfinio bandinio)
atvejais (zr. 38 pav.). Teorinés rezonansiniy juosty energinés pozicijos
beveik idealiai atitinka eksperimentines, o pagrindiniai skirtumai stebimi
spektry intensyvume ties rezonansinémis juostomis. Vertinant 2,2 MeV
protony spektrus pastebima, kad skaitiSkai modeliuotas spektras yra
intensyvesnis ties abejomis rezonansinémis juostomis (1,7 MeV ir
0,65 MeV), o bendra spektro forma puikiai atitinka eksperimentine. Kaip ir
ankstesniais panasios energijos atvejais (2,15 MeV i8ilgai <110> silicyje ir
2,25 MeV isilgai <100> silicyje), zemos energijos rezonansiné juosta
eksperimentiniuose spektruose iSplinta j mazesniy energijy sritj, o skaitinio
modeliavimo kreivé iSlieka statesné. 2,35 MeV energijos protony spektruose
egzistuoja panasus atitikimas tarp eksperimentinio ir skaitiSkai modeliuoto
spektry (zr. 38 pav. b). Modeliuotas spektras pasizymi didesniu intensyvumu
ties rezonansine juosta (1,5 MeV) ir Zemos energijos srityje (< 0,4 MeV) bei
mazesniu intensyvumu didelés energijos fronte (1,8 MeV — 2,0 MeV).
Eksperimentiniame spektre taip pat stebimas santykinai mazas intensyvumo
sumazgjimas po rezonansinés juostos (1,4 MeV) lyginant su skaitiskai
modeliuotu spektru ir su tolimesniu plato regionu (< 1,3 MeV). Tokia
eksperimentinio  spektro  neatitiktis gali  biiti  paaiskinta  spektro
skaitmenizavimo netikslumu.
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38 pav. Eksperimentiniai ir skaitikai modeliuoti atgalinés sklaidos spektrai
nuo amorfinio Si. Krintan¢iyjy protony energija: a) 2200 keV, b) 2350 keV.
Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [109].

Teoriniai atgalinés sklaidos spektrai daleléms kanaliuojant iSilgai <111>
aSies buvo jvertinti naudojant 4 skirtingas energijas (Zr. 38 pav.). Siuo atveju
spektruose puikiai atsispindi kampinés pluostelio skésties jtaka. Kai
skaitiniame modeliavime naudojamas lygiagretus daleliy pluostelis,
spektruose stebimas mazesnis rezonansiniy smailiy intensyvumas ir didesnis
spektro intensyvumas Zemesniy energijy srityje. Vertinant skirtingy protony
energijy spektrus, pastebima, kad kai pradiné daleliy energija yra mazesné
uz 2.35 MeV, teoriniy atgalinés sklaidos spektry intensyvumas uz
rezonansiniy juosty yra beveik lygus eksperimentiniam intensyvumui, taciau
stebimas bendras kreiviy pasistimimas ] mazesniy energijy sritj. Didesnés
energijos spektruose egzistuoja didesnis teoriniy spektry intensyvumas uz
rezonansiniy juosty, lyginant su eksperimentiniais spektrais. Apibendrinant,
atgalinés sklaidos spektrai, kai naudojamas lygiagretus daleliy pluostelis,
prasCiau atitinka eksperimentinius spektrus dél visada eksperimentiskai
egzistuojancios pluostelio kampinés skésties.

Lyginant skaitinio modeliavimo spektrus, gautus naudojant kampine
pluostelio skéstj, ir eksperimentinius spektrus, stebimas geras atitikimas.
Visais atvejais didelés energijos frontas iki rezonansinés juostos pozicijos
yra modeliuojamas puikiai — energinés spektry pradzios pozicijos ir
intensyvumas atitinka eksperimentinius parametrus. Rezonansiniy juosty
intensyvumas ir plotis taip pat puikiai atitinka eksperimentinius spektrus.
Pagrindiniai skirtumai tarp eksperimentiniy ir teoriniy spektry, kaip ir
ankstesniais atvejais, matomi mazos energijos srityse i§ karto uz
rezonansiniy juosty. Visais atvejais stebimas didesnis teorinio spektro
intensyvumas. Vertinant pavienius atvejus isskiriamas 1,75 MeV atvejis, kai
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spektras uz rezonansinés juostos pozicijos yra tarsi pastumtas j Zemesniy
energijy pus¢ per ~60 keV. Tai gali biiti dél netinkamos pradinés pluostelio
energijos teoriniame vertinime. Kitais atvejais postimis nestebimas.
Apibendrinant, eksperimentinius spektrus gerai atitinkantys teoriniai spektrai
gaunami naudojant kampinge pluostelio skéstj. Tai rodo, kad
eksperimentiniame spektry registravime pluostelis nebuvo idealiai
lygiagretus.
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39 pav. Eksperimentiniai ir skaitiskai modeliuoti atgalinés sklaidos spektrai,
gauti daleléms kanaliuojant iSilgai <111> Si aSies. Krintan¢iyjy protony
energija: a) 1750 keV, b) 2200 keV, c) 2350 keV, d) 2400 keV.
Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [109].

4.4.5. Atgaliné sklaida nuo silicio karbido kristalo

Protony atgalinés sklaidos spektrai buvo jvertinti 4H ir 6H SiC kristalui
i8ilgai optinés asies (c—asis) <0001>. Eksperimentiniai duomenys adaptuoti
pagal [110] Saltinj. Eksperimenty metu naudotas silicio barjerinis
detektorius, sudarantis Orag = 170° kampag su krintan¢iu pluosteliu.
Detektoriaus energiné skyra protonams sieké 8 keV, o pluostelio kampiné
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skéstis buvo geresné nei 0,05° — 0,07°. Teoriniuose skai¢iavimuose naudota
pluostelio kampiné skéstis 0,075° — 0,08°.

Teoriniai atgalinés sklaidos spektrai, gauti nuo amorfinio SiC bandinio,
gerai sutampa su eksperimentiniais (zr. 40 pav.). Siuo atveju pateikti
1,5 MeV ir 1,7 MeV energijos protony indukuoti atgalinés sklaidos spektrai.
Pirmuoju atveju eksperimentinis spektras ties frontu, atitinkanciy sklaida nuo
anglies atomy (1,1 MeV — 1,3 MeV), yra labiau intensyvus nei teorinis,
taciau energinés pozicijos ir suminis Si ir C juosty intensyvumas puikiai
atitinka eksperimentines vertes. Didesnés energijos atveju teorinis spektras
puikiai atitinka eksperimentinj. Pagrindinis skirtumas yra Siek tiek didesnis
eksperimentinés kreivés intensyvumas uz rezonansinés juostos (1,18 MeV).
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40 pav. Eksperimentiniai ir skaitiSkai modeliuoti atgalinés sklaidos spektrai
nuo amorfinio SiC. Krintan¢iyjy protony energija: a) 1500 keV,
b) 1700 keV. Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [110].

Teoriniai atgalinés sklaidos spektrai, gauti vertinant 1.5 MeV — 2.1 MeV
energijos protony sgveika su SiC kanaliavimo geometrijoje, taip pat gerai
atitinka eksperimentinius rezultatus (zr. 41 pav.). Kaip ir anksciau, Siuo
atveju pateikiami skaitinio modeliavimo rezultatai, kai modeliuojama daleliy
kampiné skéstis ir lygiagretus pluostelis. Vertinant atgalinés sklaidos
spektrus, kai skaitiSkai modeliuvojamas lygiagretus daleliy pluostelis,
maziausios energijos atveju (1,5 MeV) spektras praktiskai nesiskiria nuo
eksperimentinio. ~ Siuo  atveju  eksperimentiniy  duomeny  Saltinis
nedetalizuoja, kuris SiC politipas buvo naudojamas spektrui gauti, todél
skaitiSkai modeliuoti abu atvejai. Lyginant 6H ir 4H kreives geresnis
atitikimas eksperimentiniam spektrui gaunamas naudojant 4H SiC politipa.

1,75 MeV energijos protony indukuoto teorinio spektro forma zymiai
skiriasi nuo eksperimentinio spektro formos, kai naudojamas lygiagretus
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pluostelis: anglies (~1,35 MeV) ir silicio (~1,2 MeV) rezonansinés juostos
yra maziau intensyvesnés nei eksperimentings, taip pat skiriasi jy forma, o
plato regione (< 1,0 MeV) teorinis spektras pasistimes | mazesniy energijy
sritj. Kai skaitiniame modeliavime naudojama pluostelio skéstis, teorinis
spektras gerai atitinka eksperimentinj beveik visame energijy diapazone.
Pagrindinis skirtumas yra energijos sritis tarp anglies ir silicio rezonansiniy
juosty (1,2 MeV — 1,35 MeV), kur teorinis spektras yra Zymiai intensyvesnis
uz eksperimentinj. Silicio rezonansiné smailé (1,2 MeV) §iuo atveju puikiai
skaitiSkai modeliuojama.

2,1 MeV energijos protony teoriniai spektrai su pluostelio skéstimi ir
lygiagrecCiu pluosteliu yra panaSiis — zZymiai skiriasi tik rezonansiné juosta
(~0,62 MeV), kur lygiagretaus pluostelio spektro intensyvumas yra mazesnis
uz eksperimentinj. Kai modeliavime naudojama pluostelio skéstis, teorinis
spektras puikiai atitinka eksperimentinj visame energijy diapazone.
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41 pav. 1,5 MeV (a), 1,75 MeV (b) ir 2,1 MeV (c) energijos protony
indukuoti eksperimentiniai ir skaitiSkai modeliuoti atgalinés sklaidos
spektrai, gauti daleléms kanaliuojant iSilgai <0001> SiC aSies.
Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [110].
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4.4.6. Atgaliné sklaida nuo silicio dioksido kristalo

Eksperimentiniai protony atgalinés sklaidos spektrai nuo silicio dioksido
kristalo, daleléms kanaliuojant iSilgai optinés asies, adaptuoti pagal [111]
Saltinj. Eksperimentuose naudotas silicio barjerinis detektorius, kurio
energiné skyra protonams sieké 8 keV, o detektorius sudaré¢ Orag = 170°
kampa su pluosteliu. Maksimali pluostelio kampiné skéstis sieké 0,07°.
Amorfinés medziagos spektrai uzregistruoti bandinj pasukus toliau nuo
kristalinés aSies ir atlickant periodinius pasukimus aplink pluostelio asj.
Teoriniai skai¢iavimai buvo atlieckami su 0,05° — 0,06° kampine skéstimi.

Teoriniai atgalinés sklaidos spektrai, gauti protonams sgveikaujant su
amorfiniu silicio dioksidu, puikiai sutampa su eksperimentiniais spektrais
(zr. 42 pav.). Energinés juosty pozicijos ir intensyvumas sutampa tiek
1,6 MeV, tiek ir 1,8 MeV atvejais. Kiek didesnis skirtumas stebimas
1,8 MeV atveju, kur skaitiSkai modeliuojama rezonansiné kreivé ties
1,25 MeV yra intensyvesné uz eksperimenting kreive.
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42 pav. 1,6 MeV (a) ir 1,8 MeV (b) energijos protony indukuoti
eksperimentiniai ir skaitiSkai modeliuoti atgalinés sklaidos spektrai nuo
amorfinio SiO,. Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [111].

Kanaliavimo atgalinés sklaidos spektrai buvo gauti naudojant 4 daleliy
pluostelio energijas (zr. 43 pav.). Kaip ir ankstesniais atvejais, atgalinés
sklaidos spektrai, gauti naudojant lygiagrety pluostelj, skiriasi nuo
eksperimentiniy spektry, taciau SiO, bandinio atveju skirtumas yra
minimalus. Vertinant 1,6 MeV energijos atvejj, kai skaitiSkai modeliuojama
pluostelio skéstis, teorinis spektras puikiai atitinka eksperimentinj visame
energijy diapazone (zr. 43 pav. a). Naudojant lygiagrety protony pluostelj
sklaida nuo pavirSiaus atitinkanti didelés energijos sritis (1,25 MeV -
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1,35 MeV) atitinka eksperimentinj spektrg, taciau zemesniame energijos
intervale spektras yra pasistimes | Zemesniy energijy puse. 1,8 MeV protony
atveju skaitinio modeliavimo spektrai su lygiagreciu pluosteliu ir su kampine
skéstimi gerai atitinka eksperimentinj spektra, o skirtumas tarp abiejy
teoriniy kreiviy yra minimalus (Zr. 43 pav. b). Pagrindinis skirtumas,
lyginant su eksperimentine kreive, yra 1,0 MeV — 1,2 MeV energijos
intervale, kur stebimas eksperimentinio spektro mazesnis intensyvumas.
Vertinant 2 MeV energijos protony atvejj stebima panasi tendencija, kai
lygiagretus ir pluostelis su kampine skéstimi indukuoja labai panaSius
spektrus (Zr. 43 pav. c). Lyginant su eksperimentiniu spektru stebimas geras
atitikimas 0,9 MeV — 1,75 MeV diapazone, kur vienintelis skirtumas yra
kiek didesnis eksperimentinés kreivés intensyvumas. Kaip ir 1,8 MeV
protony atveju, Siuo atveju taip pat stebimas padidéj¢s teoriniy kreiviy
intensyvumas energiniame diapazone uz rezonansinés juostos (< 0,85 MeV).
DidZiausios pradinés energijos (2,3 MeV) atveju taip pat stebimas puikus
skaitiSkai modeliuoty spektry sutapimas su eksperimentiniu spektru visame
energijy intervale. Lyginant skaitiSkai modeliuotus spektrus, gautus su
pluostelio skéstimi ir be jos, stebimas Siek tiek geresnis rezonansinés juostos
atitikimas (~1,5 MeV), bet prastesnis spektro srities uz rezonansinés juostos
(1,2 MeV — 1,4 MeV) atitikimas naudojant kamping skéstj. Siuo atveju taip
pat egzistuoja kita rezonansiné kreive, kuri atitinka skerspjiivio pokytj ties
2,09 MeV (zr. 31 pav.), kai tuo tarpu mazesniy energijy spektruose esanti
rezonansiné kreivé atitinka skerspjiivio pokytj ties 1,66 MeV. 2,3 MeV
energijos protony atveju spektruose visiSkai nepasireiskia Zemesnés
energijos rezonansing juosta, o stebima tik aukstesnés energijos rezonansiné
Juosta.
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43 pav. Eksperimentiniai ir skaitiSkai modeliuoti atgalinés sklaidos spektrai,
gauti daleléms kanaliuojant iSilgai <0001> SiO; aSies. Krintanciyjy protony
energija: a) 1600 keV, b) 1800 keV, c) 2000 keV, d) 2300 keV.
Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [111].

4.47. Atgaliné sklaida nuo deimanto kristalo

Eksperimentiniai protony atgalinés sklaidos spektrai nuo deimanto
kristalo, daleléms kanaliuojant iSilgai <100> asSies, adaptuoti pagal [112]
Saltinj. Siuo atveju spektrai buvo gauti naudojant silicio barjerinj detektoriy,
kuris sudar¢ 84 = 160° kampa su pluosteliu. Detektoriaus energiné skyra ir
pluostelio kampiné skéstis nenurodyta. Amorfinés medziagos spektrai
uzregistruoti bandinj pasukus toliau nuo kristalinés aSies ir matuojant
periodiskai sukant bandinj aplink pluostelio asj. Teoriniame vertinime
pasirinkta 8 keV detektoriaus energiné skyra ir kampiné skéstis diapazone
0,04° —0,05°.

Eksperimentinis ir skaitiSkai modeliuotas atgalinés sklaidos spektrai,
gauti atstitiktinio kampo salygomis, gerai sutampa tarpusavyje (Zr.
44 pav. c). Pagrindiniai teorinio spektro skirtumai yra kiek didesnis
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intensyvumas 0,2 — 1,0 MeV diapazone bei Siek tieck maziau intensyvesné
rezonansiné juosta (~1,12 MeV).

Vertinant daleliy kanaliavimo atvejus, stebimas geras skaitiskai
modeliuoty ir eksperimentiniy spektry atitikimas, taciau didéjant pradinei
daleliy energijai jis prastéja. 1,0 MeV ir 1,5 MeV energijos protony
indukuotuose atgalinés sklaidos spektruose rezonansinés juostos
nepasireiSkia (Zr. 44 pav. a ir b). Skaitinio modeliavimo btidu gauti spektrai
gerai sutampa su eksperimentiniais spektrais. Lyginant lygiagretaus
pluostelio spektrus ir spektrus su 0,05° kampine pluostelio skéstimi, stebimi
labai neZymis skirtumai. Esant maZzai pradinei daleliy energijai kritinis
kanaliavimo kampas yra didesnis, todél net esant pluostelio skésciai, dalelés
kanaliuoja neprarasdamos daug energijos ir atitinkamy spektry forma
pakinta neZymiai.

Atgalinés sklaidos spektruose, gautuose naudojant 1,8 MeV — 1,9 MeV
energijos protony pluostelj (zr. 44 pav. d — f) stebima viena anglies atomy
rezonansiné juosta, atitinkanti skerspjivio rezonansg ties 1,73 MeV (zr.
31 pav.). Teoriniai spektrai su pluostelio skéstimi neblogai atitinka
eksperimentinius, taciau atitikimas suprastéja didéjant pradinei protony
energijai. 1,8 MeV energijos protony atveju teorinés kreivés intensyvumas
< 1,0 MeV diapazone yra Siek tiek didesnis nei eksperimentinio spektro, o
skerspjiivio sumaz¢jimg atitinkantis regionas (~1,07 MeV) gerai atitinka
eksperimentinj intensyvumg. Rezonansiné juosta S$iuo atveju puikiai
skaitiSkai modeliuojama.
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44 pav. Eksperimentiniai ir skaitiSkai modeliuoti protony atgalinés sklaidos
spektrai nuo deimanto kristalo. Spektruose pateiktas amorfinés medziagos
atvejis (c) ir atvejai, daleléms kanaliuojant iSilgai <100> asies, kai pradiné

energija yra: a) 1000 keV, b) 1500 keV, d) 1800 keV, e) 1850 keV,
f) 1900 keV. Eksperimentiniai duomenys adaptuoti pagal [112].

Vertinant didelés energijos regiong, atitinkantj sklaidag nuo bandinio
pavirSiaus (spektre energija > 1,3 MeV), pastebimas teorinio spektro
neatitikimas eksperimentiniam. Didesnés pradinés energijos atvejais Sis
sklaida nuo pavirSiaus atitinkantis efektas eksperimentiniuose spektruose
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pasireiSkia silpniau. Labiausiai tikétina to priezastis yra eksperimentinio
spektro skaitmenizavimo netikslumas. Didéjant pradinei pluostelio energijai
pasireiskia daugiau skirtumy tarp skaitiskai modeliuojamo ir eksperimentinio
spektry.  Rezonansiniy  juosty  priekiniai frontai gerai atitinka
eksperimentinius frontus, taciau stebimas neatitikimas uZ rezonansiniy
juosty, kur eksperimeniniuose spektruose matomi skerspjiivio sumazéjimai.
Labiausiai tikétina to priezastis yra mazesné nebekanaliuojanciy daleliy
dalis, lyginant su eksperimentu. Kai skaitiniame modeliavime naudojamas
lygiagretus pluostelis, rezonansiniy juosty intensyvumas yra maZzesnis nei
eksperimentiniy, o Zemy energijy sritys labai panaSios ]} atvejus, kai
modeliuojama pluostelio skéstis.

4.5.Kanaliavimo atgalinés sklaidos modelio rezultaty apibendrinimas

Sio darbo metu sukurtas atgalinés sklaidos spektry skaitinio modeliavimo
modelis buvo validuotas 1 MeV — 2,5 MeV energijy diapazone protonams
kanaliuojant silicio, silicio dioksido, silicio karbido ir deimanto kristaluose.
Eksperimentiniy ir teoriniy spektry palyginimas parodé, kad sukurtas
modelis gali pakankamai tiksliai jvertinti teorinj atgalinés sklaidos spektra,
kai krintan¢iyjy daleliy energijos srityje néra rezonansiniy skerspjiviy. Kai
krintan¢iyjy  daleliy energijos diapazone egzistuoja rezonansiniai
skerspjuiviai, teorinis spektras stipriai priklauso nuo naudojamy rezonansiniy
skerspjiiviy verciy bei nuo pluostelio skésties. Kadangi atgalinés sklaidos
spektrg indukuoja greitai kanaliuoti nustojancios dalelés, esant labiau
lygiagreCiam  pluosteliui ir geresniam  kanaliavimo  efektyvumui,
rezonansinés juostos iSplinta ir tampa maziau iSreikStos. Dél i$plitusiy
rezonansiniy juosty skerspjiivio sumazé¢jimas tampa maziau pastebimas.
Pagrindinés salygos, ribojancios kanaliavimo efektyvuma yra kristalo
kokybe, arba defekty kiekis ir tipas, daleliy pluostelio energija, kryptis
kristalografinés aSies atzvilgiu bei pluosStelio kampiné skéstis ir kritimo
kampas.

Vertinant atgalinés sklaidos spektro intensyvumg 2 MeV protonams,
kanaliuojantiems iSilgai <100> kristalografinés asies silicyje, gauta, kad
kintant gardelés temperatiirai nuo 100 K iki 1400 K maksimalus spektro
intensyvumas pakinta per 40 % lygiagretaus pluostelio atveju ir per 25 % kai
naudojama 0,1° kampiné pluostelio skeéstis. Lyginant su amorfinés
medziagos spektru, lygiagretaus daleliy pluostelio, kanaliuojancio iSilgai
<100> asies, indukuoto spektro maksimalus intensyvumas siekia tik 20 %.
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Esant 0,1° kampinei skésCiai, maksimalus intensyvumas siekia ~47 %
amorfinés medziagos lygio. Didéjant kampinei skésCiai maksimalus
intensyvumas didéja, spektro forma panasé¢ja j amorfinj. Lyginant spektrus,
gautus amorfinémis ir kanaliavimo salygomis, kanaliuojanciy daleliy spektry
rezonansinés juostos yra platesnés, silpnai iSreikStos formos bei stebimas
juostos maksimumo pasislinkimas | zemesniy energijy sritj. Skaitinis
modeliavimas parodé, kad rezonansinés juostos forma, intensyvumas,
energiné pozicija bei spektro regionas, atitinkantis sumazéjusj rezonansinés
reakcijos skerspjiivi, yra geras kanaliavimo efektyvumo rodmuo. Kuo labiau
iSreikSta rezonansiné juosta — tuo blogesnis kanaliavimo efektyvumas, nes
dalelés labiau priartéja prie atominiy aSiy ir iSauga atgalinés sklaidos
skerspjuvis, o kartu ir daleliy energijos nuostoliai.

Apibendrinant, Sio darbo metu sukurtas teorinis kanaliuojanciy daleliy
atgalinés sklaidos spektry simuliavimo modelis geba pakankamai tiksliai
modeliuoti eksperimentinius spektrus. Interpretuojant skaitinio modeliavimo
metu gautus rezultatus biitina atsizvelgti j tai, kad Sie spektrai gauti skaitiSkai
modeliuojant kanaliavimo procesa, o ne tinkinant eksperimentinius spektrus,
todél tam tikri teoriniy ir eksperimentiniy spektry skirtumai nei§vengiami.
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ISVADOS

SkaitiSkai modeliuojant jony RBS spektrus biitina naudoti
eksperimentines sglygas atitinkancias daleliy stabdomuyjy geby
bibliotekas — li¢io jony atveju tokj patj HfO, spektra generuodavo
1320 TFU medziagos naudojant ICRU bei 1470 TFU naudojant
SRIM stabdomgsias gebas. Eksperimentinj spektrg labiausiai
atitinkantis spektras gaunamas naudojant SRIM stabdomyjy geby
biblioteka.

Did¢jant silicio bandinio temperatirai nuo 100 K iki 1000 K
maksimali kristalinio potencialo verté sumazéja beveik 2 kartus — nuo
106 eV iki 57 eV, o 0,1° kampu pasukto bandinio atveju didelés
energijos kanaliuojan¢iy daleliy kiekis sumazéja taip pat beveik 2
kartus — nuo 22 % iki 12 %. Tai rodo, kad bandinio temperatiiros
did¢jimas tiesiogiai mazina didele energija turin€iy daleliy dalj
kanaliavimo eksperimente.

Modifikuotas daleliy kanaliavimo modelis leidzia jvertinti
kanaliuojanciy protony ir deuterony energijos nuostolius geresniu nei
20 % nuokrypiu nuo eksperimentiniy verciy 1 — 20 MeV energijy
intervale silicio, germanio ir galio arsenido kristaluose. Vidutinis
skirtumas nuo eksperimentiniy verc¢iy sieké 10 %, o nuokrypiai did¢ja
mazéjant daleliy energijai dél auganciy stabdomuyjy geby skirtumy.

Lyginant skaitiSkai modeliuotus 2 MeV energijos protony indukuotus
atgalinés sklaidos spektrus gauta, kad bandinio temperatiiros pokytis
nuo 100 K iki 1400 K lemia 40 % ir 25 % spektro intensyvumo
padidéjimus lygiagretaus ir 0,1° kamping skéstj turin¢io pluostelio
atvejais. Esant tai paciai temperatiirai, lygiagretaus ir 0,1° kamping
skéstj turin€io pluosteliy indukuoti spektrai ne tik pasizymi kitokia
forma, taCiau bendras intensyvumas pakinta daugiau nei 2 kartus,
todél kampinés skésties didéjimas daro zymiai didesnius pokycius
atgalinés sklaidos spektrams nei didéjanti bandinio temperatiira.
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SUMMARY
Introduction

The properties of semiconductors are greatly influenced and changed by
the impurities, dopants, and defects, thus improvements and studies of these
types of materials rely on the research of the defect evolution processes.
There are many methods to study the evolution on macro and micro scales:
Raman spectroscopy [1], Secondary Ion Mass Spectroscopy (SIMS) [2], X—
Ray Diffraction (XRD) [3], lon Beam Analysis (IBA) [4] and others. Each
of these techniques has its advantages and drawbacks — from destructive
nature (e.g. SIMS) to low penetration depth (e.g. Raman spectroscopy). The
most popular methods of IBA are Rutherford backscattering (RBS), Particle
Induced X-ray Emission (PIXE), and Elastic Recoil Detection (ERD)
spectroscopies. These methods rely on the interaction of charged particles
with the material atoms, the detection of the primary (backscattered) or the
secondary (generated) particles, and the interpretation of the energy
spectrum. For crystalline materials, the sensitivity of experiments greatly
increases when measurements are performed in particle channeling geometry
[5], [6]. Particle channeling is a process when the particle beam is travelling
almost parallel to the crystallographic axis of an ordered crystalline
structure. The particles are then focused between the strings or planes of
atoms influenced only by the small angle collisions [7]. This region contains
a rather low charge density (both of electrons and nuclei) and the particles
lose less energy when compared to amorphous materials. Also, due to low
charge density in the center of the channel, the probability of scattering and
nuclear reaction from the target atom contained within the string of atoms is
significantly decreased [8]-[10]. This gives a higher particle penetration
depth and the focusing of the particle beam [11]. Due to the focusing of the
beam, the particles that channel are more likely to interact with impurities or
defects that are present in the center of these channels. The ion beam
analysis methods are capable of studying the quality of the crystal lattices,
ion implantation-induced displacement damage, and implanted ion profiles,
lattice impurity distribution, defect annihilation, and other process when
particle channeling phenomenon is utilized [5], [6], [12]-[15].

Electronic energy losses of channeled particles are primarily dependent
on the local electron concentration [16]. As such, they are particularly
sensitive to the channeling efficiency and the focus of the beam [17], [18].
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The channeling efficiency essentially represents the probability that a
particle within the sample will suffer only small-angle collisions, resulting in
significantly lower energy loss compared to amorphous materials. In
amorphous materials, the local electron density is assumed to be constant
regardless of the particle position, and the energy loss is evaluated based on
the linear stopping power of the target material. In contrast, the energy loss
of channeled particles depends on the particle track and how closely they
approach the increased local electron concentration. Therefore, special
treatment is needed to evaluate the energy loss. The particle channeling
process can be treated analytically [19] or based on computer simulations.
Modern simulations of particle transportation utilize molecular dynamics
(MD) [20], [21] or binary collision approximation techniques [22]-[24].
Simulations based on MD are more detailed and precise, as equations of
motion are solved for the whole system of interacting particles (both incident
particle and target atoms), however, this approach is more computationally
complex and mostly used for low energy particles (< 1 MeV). For high-
energy particles, a more sophisticated and less complex approach is used.
This technique is the binary collision approximation technique, where at any
given moment the interaction between an incident particle and a single target
atom is simulated.

The major difficulty that occurs during the ion beam analysis of samples
is the interpretation of the acquired spectra. Contrary to the strictly defined
energy levels in nuclear reaction or PIXE analysis, the backscattering
spectrum contains no such levels and the energy of the detected particle
depends on several conditions, such as particle beam parameters, the sample
used in the analysis, the geometry of the experiment, properties of the
detector, etc. In case of complex samples, the interpretation of spectra
becomes extremely difficult without the use of a dedicated simulation or
fitting tool. Such tools allow extracting essential information from the
sample: element composition, profile, properties of structure, etc. As most of
the ion beam analysis experiments are performed with a high energy particle
beam (1 — 5 MeV), the majority of simulation and/or fitting tools are based
on the Monte Carlo binary approximation method. Currently, several tools
are widely used in the industry (DataFurnace WiNDF [25], SIMNRA [26],
WDepth [27], RUMP [28], RBX [29], and others) but most of them are
closed-source and cannot simulate or fit the spectra obtained with particle
channeling in consideration. There are several tools dedicated to simulating
the RBS in the case of channeling, such as FLUX7 [11], McChasy2 [30],
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ScatGUI [31], RBSADEC [32], DICADA [33], and others. However, most
of them are closed source, and the open source ones are mostly outdated, and
thus not freely modifiable. To solve this problem, a new open-sourced model
was developed during this work to simulate the backscattering spectra both
in amorphous and crystalline materials. The initial model was designed for
amorphous materials but was later extended to include crystalline materials.
The open-source GEANT4 [34] simulation toolkit was chosen as the
backbone for these models as it is continuously developed and improved by
specialists in various fields. With the model being based on the versatile
GEANT4 toolkit, it is possible to freely modify physics processes, utilize
different and wupdated particle stopping powers, add experimental
backscattering cross-sections and/or corrections to the theoretical ones, etc.
The current model is a proof of concept validated against the experimental
proton-induced RBS spectra from single virgin crystals and further
development of the model will allow the simulation of crystals with defects.

Aim and tasks

This work aimed to create a particle backscattering spectra simulation
model that is capable of simulating the spectra of channeled particles. To do
this several specific tasks were set:

1. Create a large angle backscattering spectra simulation model for
amorphous materials, and check validity against the experimental data
and other commercial tools.

2. Check the validity of the original particle channeling model in
GEANT4, make necessary changes to the model, and validate it against
the experimental data.

3. Create a large angle backscattering spectra simulation model that is
capable of simulating particle channeling spectra and validate it against
the experimental data.

Novelty

During the course of this work, 2 new open-source models were created
for simulation of the backscattering spectra: the first one designed for
amorphous materials and the second one for crystalline materials taking into
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account particle channeling. Amorphous model was validated against the
experimental spectra induced by protons, helium, and lithium ions, as well as
compared with the results of the most popular commercial tools for
simulation and fitting of backscattering spectra.

During initial validation of the original particle channeling model, several
shortcomings were found, notably the incorrect energy loss evaluation of
channeled particles and the disregard for critical channeling angle. The
model was then modified and became suitable to obtain the energy loss of
channeled 1 — 20 MeV protons and deuterons.

The newly developed particle channeling backscattering spectra
simulation model was validated against the experimental spectra and proved
to be able to simulate the spectra with good accuracy. This work presents the
dependency of the backscattering spectra on the sample temperature, as well
as several particle beam spread angles. The final model can provide the
initial spectrum before the experimental acquisition or during the analysis of
the acquired spectra.

Statements

1. The utilization of lithium stopping power libraries, primarily tailored to
match the experimental conditions, facilitates the determination of
HfO,/S10, sample layer distribution with deviations of less than 10 %
when simulating backscattering spectra.

2. An increase of sample temperature, not associated with the effects of
imping particles, leads to an increase in energy loss and a decrease in
channeling efficiency. For instance, raising the temperature of a silicon
sample from 100 K to 1000 K reduces the yield of high-energy protons
incident along the <100> axis by approximately a factor of 2.

3. The original GEANT4 particle channeling model incorrectly estimates
the energy loss of particles, while the modified particle channeling
model enables the evaluation of energy loss for channeled protons and
deuterons with a deviation of less than 20 % from experimental results in
the energy interval 1 — 20 MeV in silicon, germanium, and galium
arsenide crystals.

4. The particle backscattering spectra in channeling conditions are mostly
influenced by the sample temperature and the beam spread; however, the
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acquisition of spectra at temperatures below 300 K is purposeful only
when good beam collimation is ensured. For protons with energy lower
than 3 MeV, the beam spread must not exceed 0.1°.

Structure of summary

During the work presented here, three simulation models were created or
modified. Consequently, the structure of this summary is also divided into
three separate parts. Each of these three parts is based on published papers,
therefore readers are advised to look up the corresponding references for
more details.

The first part describes backscattering spectra simulation model made for
the amorphous materials. It introduces the reader to the main methodology
used in creation of the model. This part is finished with results of the model
as well as a comparison with other tools and experimental data.

The second part of this summary shows the shortcomings of the original
particle channeling model and describes modifications made to the model.
The result section shows validation of channeled proton and deuteron
stopping powers in silicon, germanium, and gallium arsenide crystals.

The third part of this summary describes the model of channeling
backscattering spectra simulation, defines limitations of the model, and
shows the influence of temperature and angular beam spread on spectra. The
result section shows a comparison between the experimental and the
simulated backscattering spectra, obtained in particle channeling conditions.

The summary is finished with conclusions and a reference list.
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Part I. Backscattering spectra simulation model for amorphous
materials.

This part is based on the publication:

D. Lingis, M. Gasparitinas, V. Kovalevskij, A. Plukis, V. Remeikis, ,,A
model to simulate large angle Rutherford backscattering spectra in
GEANT4”, Computer Physics Communications Vol. 271, (2022),
https://d0i:10.1016/j.cpc.2021.108187.

Methodology

The model is based on the GEANT4 simulation toolkit [34] which is a
widely used open-source C++ tool for the simulation of particle passage
through matter. GEANT4 was chosen as it is possible to add physics
processes as well as calculation algorithms according to the user’s needs.
The particle passage is simulated as a track that consists of steps where
physics processes are invoked to calculate the kinetic energy, momentum,
and the next position of the particle. At such steps, the backscattering model
gets the information for the evaluation of the backscattering spectra: particle
kinetic energy, momentum, depth in sample, material, and others. The
backscattering spectra simulation model utilizes the differential Rutherford
backscattering cross-section to evaluate the backscattering yield. Pure
differential Rutherford backscattering cross-section is evaluated for each
incident ion-target atom pair. The theoretical differential cross-section often
deviates from the experimental one and corrections must be applied. The low
energy deviation is caused by the shielding of the electron cloud surrounding
the nuclei and is taken into account by the Andersen shielding factor [55]. In
case of a high energy regime (> 0.5 MeV), the deviation of the theoretical
Rutherford cross—section from the experimental one comes from the
influence of nuclear forces between the projectile—target nuclei, and this
deviation was accounted for as the ratio of non—Rutherford cross section to
the Rutherford cross section (RTR). RTR wvalues (sometimes -called
“recommended” cross-section values) were taken from the SigmaCalc2.0
calculator [47], [64]. The yield of backscattering from a thin layer is then
evaluated by multiplying the differential backscattering cross-section,
detector solid angle, thickness of the thin layer, and atom density of the
specific element.
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GEANT4 stopping powers were compared to SRIM stopping powers.
SRIM—-2013 (The Stopping and Range of lons in Matter) [37] is an industry-
standard code for the simulation of particle transport in amorphous materials.
Code utilizes binary collision approximation to treat the interactions between
impinging particles and target atoms. The main advantage of SRIM code is
its ability to evaluate the interaction of almost any ion—atom pair in the wide
energy interval. It is also a universal tool for obtaining and comparing
stopping powers. During the course of this research, SRIM was used to
evaluate the energy loss in amorphous materials and to obtain the stopping
powers used in GEANT4 and FLUX?7 codes.

To check the validity of GEANT4 simulations, comparisons were made
with 2 popular backscattering spectra simulation and fitting tools. SIMNRA
[26] and DataFurnace WiNDF [25] are two of the most popular applications
used in the IBA field for the simulation and analysis of backscattering
spectra. These tools are widely used because of their universality — it is
possible not only to simulate and fit the RBS spectra but also work with
other spectra, such as PIXE, ERD, NRA, and others. The tools were set to
use SRIM-2003 stopping powers, Bohr energy loss straggling with Chu
correction, and SigmaCalc resonant (non-Rutherford) cross sections [39].
Both applications used multiple scattering whereas double scattering was
also enabled in WiNDF. Geometry of experiments (beam energy, incident
angle, distance to the detector, etc.) was the same in both tools. Commercial
tools were used for comparison with GEANT4 RBS spectra simulation
model.

Experimental

During the course of this work, experimental measurements of
backscattering spectra were performed only for the amorphous materials.
Other experimental results were either digitized or taken from the
corresponding sources and will not be described here. Analysis conditions
for amorphous material study are summarized in Table 1. As material
density can change between methods, thin film units (TFU, 1 TFU =
10 at/cm?) were used to provide the layer thicknesses of each sample.
Experimental measurements of proton and lithium ion-induced
backscattering spectra of amorphous materials were performed by using MV
Tandetron 4110A (General Ionex Corporation, USA) ion beam accelerator,
located at the Center for Physical Sciences and Technology, Vilnius,
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Lithuania. Spectra were acquired with an AMETEK-ORTEC ruggedized
partially depleted silicon detector with 15 keV FWHM energy resolution for
5.5 MeV alpha particles. The incident beam was normal to the surface and
the detection angle was 135°. Experimental data for the He beam were taken
from [88], where the 2 MV Tandem accelerator energy calibration procedure
is explained in detail. ULTRA™ Alpha (Ametek-Ortec, USA) detector was
used in the University of Surrey lon Beam Center, England, at a 173.4°
backscattering angle to collect the data.

Table 1. Sample and beam information

Sample Incident | Energy, | Collected Layer | Composition | Thickness,
beam MeV charge, pC | # TFU
FS (Fused | Protons 1.6 3.7 1 Si02 Substrate
silica)
substrate
HfO2/FS Protons 2.0 0.7 1 0.936 HfO+ | 1470
SiO: 0.064 SiO2
2 SiO2 Substrate
Li%* 3.0 0.8 1 0.936 HfO+ | 1470
0.064 SiO2
2 Si02 Substrate
Si02/Nb20Os | Protons 1.5 2.6 1 SiO2 1930
/FS SiO2 2 Nb20s 1580
3 SiO2 substrate
Au/NY/SiO, | He* 3.06 1.9 1 Au 14
/Si 2 0.92 Ni+ 50
0.08 Cu
3 SiO2 2000
4 Si Substrate

Results and discussion

Before simulating backscattering spectra, a comparison between
GEANT4 and SRIM-2013 stopping powers was made for energies up to
3 MeV. For light ions, GEANT4 uses PSTAR (protons) and ASTAR (alpha
particles) stopping power libraries [65]. The comparison of stopping powers
for protons in silicon dioxide showed the biggest deviation of 10 % for
30 keV protons, while the average difference between all stopping powers
was 4.5 %. For alpha particles in silicon dioxide, the biggest difference was
14 % for 150 keV alphas, while the overall average difference was 9 %.
Comprehensive analysis and comparison of experimental stopping power
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libraries have shown, that a difference of up to 20 % is expected [68], [69],
thus the difference obtained from GEANT4 simulations is acceptable. In the
case of heavier ions, GEANT4 uses ICRU Report73 stopping powers [70].
The GEANT4 model was also modified to use SRIM stopping powers. The
comparison between ICRU and SRIM stopping powers in HfO, for lithium
ions has shown a difference of up to 60 %. This difference is significant
when simulating backscattering spectra and will be discussed in greater
detail when the lithium ion backscattering spectrum is described.

The developed backscattering spectra simulation model was first
validated against the SigmaCalc [39] cross-sections for oxygen and silicon
atoms in the cases of backscattering at 135° and 160°. The cross-sections
were evaluated for alpha particles and protons. Agreement of cross-section
evaluated by GEANT4 and SigmaCalc was 