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АЛГОРИТМ МЕНДЕНХОЛЛА-ВЕЛЛЕРА ДЛЯ РАСЧЕТА 
УГЛА РАССЕЯНИЯ ЗАРЯЖЕННЫХ ЧАСТИЦ В СЦМ 

А. A. Масленков 

1. ВВЕДЕНИЕ 

Одним из основных методов численного моделирования взаимодейст­
вия заряженных частиц с твердым телом является метод Монте-Карло 
(МК). Наиболее известными программами, реализующими метод МК в 
применении к задачам ионного легирования, являются TRIM(SRIM) [1] и 
Geant4 [2]. В основе любой программы, моделирующей движение заря­
женной частицы в твердом теле, лежат физические приближения, упро­
щающие описание процессов взаимодействия заряженных частиц с элек­
тронной и ядерной подсистемами мишени. Одним из таких упрощений 
является расчет угла рассеяния (Θ) в системе центра масс (СЦМ) по 
“магической формуле” (МФ), предложенной Бирзаком с соавторами [3] 
более 25 лет назад.. Применение МФ связано со сложностью многократ­
ного расчета классического интеграла рассеяния при использовании реа­
листичных потенциалов ион-атомного взаимодействия. Физика TRIM-
алгоритма заложена в то время, когда быстродействие компьютеров бы­
ло весьма ограниченным, и многие прямые расчеты заменялись подго­
ночными формулами для экономии расчетного времени. Поэтому сего­
дня необходим тщательный пересмотр давних упрощений и дополнение 
пакета более строгими физическими формулами. 

Целью настоящей работы является тестирование и модернизация 
предложенного в [4] алгоритма расчета Θ для различных потенциалов 
ион-атомного взаимодействия и сравнение результатов вычислений с 
аналогичными данными, полученными с использованием МФ. 

2. МЕТОДИКА ЧИСЛЕННОГО ЭКСПЕРИМЕНТА 

Основные приближения и расчетные формулы, используемые при вы­
числении угла рассеяния по методу Менденхолла-Веллера (МВ) пред-
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ставлены в [4]. В программе Scattering заменена формула для расчета уг-

ла рассеяния Θ = π \ βαε,β) 
x0 

на формулу из алгоритма TRIM: 

sin (θC / 2) = cos(πβa / 2x0 ) . 
Было замечено, ссылаясь на первое равенство, что для малых углов по­

теря в точности проистекает из разности двух членов с величиной около 
единицы. Мной была разработана и написана программа Scattering, кото­
рая позволяет рассчитать угол рассеяния по «магической формуле» и ме­
тоду МВ. Входными данными являются безразмерные значения прицель­
ного параметра и энергии заряженной частицы. В качестве выходных па­
раметров имеем безразмерную величину расстояния наибольшего сбли­
жения и угол рассеяния в СЦМ, представленный в градусах и радианах. 

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

Для проверки полной адекватности расчетов угла рассеяния и рас­
стояния наибольшего сближения, программа Scattering была протестиро­
вана для всех случаев, представленных в [4], где приведена таблица для 
углов рассеяния в СЦМ в зависимости от приведенной энергии и при­
цельного параметра. Для сравнения расчетов Θ по «магической» форму­
ле МФ и МВ было решено расширить таблицу, приведенную в [4], доба­
вив в нее расчеты для ФЭМ, ФЭУ, ФЭС-Kr и по МФ (также для трех ти­
пов потенциалов). Результаты расчетов угла рассеяния в СЦМ приведе­
ны в таблице 1. 

Первые две колонки содержат входные данные. В четвертую, пятую и 
шестую колонки внесены углы рассеяния в СЦМ, рассчитанные по мето­
ду Менденхолла-Веллера для трех функций экранирования. Соответст­
венно, седьмая, восьмая и девятая колонки содержат углы, рассчитанные 
по «магической» формуле. 

Сначала надо отметить, что в некоторых случаях невозможны расчеты 
по МФ (соответствующие графы помечены как «-»). Видно, что такие 
расчеты отсутствуют для следующих пар: значение приведенного при­
цельного параметра меньше значения приведенной энергии. За исключе­
нием единственного случая – когда для расчета по МФ используется 
ФЭУ, предложенная авторами МФ [3]. Объяснение такого неоднозначно­
го поведения МФ требует ее дальнейшего исследования. Углы, пред­
ставленные в таблице 1 в четвертой колонке являются наиболее близки­
ми к экспериментальным, как было указано в [4]. Поэтому целесообразно 
оценивать отклонения всех остальных рассчитанных углов от значений 
углов, представленных в четвертой колонке. Видно, что значения углов в 
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четвертой (ФЭМ) и шестой (ФЭС-Kr), седьмой (ФЭМ) и девятой (ФЭС-
Kr) колонках очень близки между собой. При сравнении этих расчетов с 
универсальным потенциалом видно, что в некоторых случаях имеем 
сильное отклонение от ФЭМ. Было замечено, что «магическая» формула 
дает близкие к экспериментальным результаты лишь при больших углах 
отклонения, т.е. при обратном рассеянии. 

Существует немало литературы, демонстрирующей эксперименталь­
ные угловые распределения проникающих через пленку ионов. Так, 
например, в работе [5] представлены данные проведенного эксперимента 
и моделирования по рассеянию низкоэнергетических протонов на алю­
миниевой фольге толщиной 20нм. Энергия протонов 10 кэВ. 

Для сравнения экспериментальных данных с теорией была разработа­
на программа Transmit. Программа SRIM 2003 выдает результаты углов 
рассеяния частиц в файл Transmit.txt. Программа Transmit обрабатывает 
эти данные и по ним строит график углового распределения протонов. 
Так как в файле выведены значения косинусов углов рассеяния, то про­
грамма Transmit пересчитывает их в значения углов в градусах. Для сор­
тировки полученных данных был использован метод сортировки встав-
кой. Отсортированный массив представлен в виде графика (рис 1.). 

Таблица 1 
Углы рассеяния в СЦМ для трех функций экранирования 
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Рис.1.Нормированное угловое распределение (Y) протонов 
с энергией Е=10кэВ, прошедших алюминиевую пленку 

толщиной 20 нм. Точками обозначены экспериментальные 
данные. Кривая, помеченная кружками распределение 

для 105 событий, квадратами для 104 событий. 
Сплошная линия аппроксимация полиномом 10 порядка 

расчета через импульсное приближение. 

Отчетливо вид­
но, как отличается 
профиль кривой, 
помеченной круж­
ками от кривой, 
помеченной квад­
ратами. На первой 
отсутствуют плечи 
и изломы, харак­
терные для графи­
ка, изображающе­
го 104 событий. 
Кроме того, суще­
ствует видимое 
расхождение ре­
зультатов про­
граммы SRIM 2003 
с эксперименталь­
ными данными и 
теоретической ап­
проксимацией че-

4 0 р е з импульсное 
приближение. 

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

1. Разработана 
процедура и напи­
сана программа 
SCATTERING для 

численного расчета угла рассеяния заряженных частиц в СЦМ. В даль­
нейшем эту программу можно использовать для работы с различными 
пакетами программ, реализующих метод Монте-Карло. 

2. Анализ углов рассеяния при прохождении протонов через тонкие 
пленки показал, что при использовании программы SRIM 2003 получен­
ные профили углового распределения существенно отличаются от экспе­
риментальных (рис 1). Это связано с некорректным расчетом угла рассея­
ния при использовании приближений, заложенных в пакете SRIM 2003. 
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