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500	
  keV	
  He	
  -­‐>	
  Au/Si	
  

Source:	
  SimNRA	
  manual	
  

Mul+ple	
  sca1ering	
  (MS)	
  
	
  
	
  	
  Broadening	
  
	
  	
  Background	
  
	
  	
  Low	
  energy	
  tails	
  
	
  	
  Asymmetry	
  at	
  grazing	
  angle	
  
	
  
Important	
  whenever	
  
	
  	
  cross-­‐sec+on	
  x	
  distance	
  =	
  large	
  
	
  
	
  
Analy+cal	
  theory	
  (“<20o”	
  )	
  
Double	
  sca1ering	
  (SimNRA,	
  NDF)	
  
Monte	
  Carlo	
  (TRBS,	
  MCERD,	
  Corteo)	
  
	
  

100	
  nm	
  

	
  large	
  at	
  low	
  energy	
  or	
  high	
  Z	
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Why	
  Monte	
  Carlo?	
  
Full	
  trajectory	
  simula+on	
  for	
  each	
  ion	
  

	
  Takes	
  many/most	
  effects	
  into	
  account,	
  e.g.:	
  
	
   	
  Mul+ple/plural	
  sca1ering	
  
	
   	
  Full	
  geometry	
  

	
  
	
  
But…	
  full	
  trajectory	
  simula+on	
  for	
  each	
  ion!	
  

	
  Running	
  SRIM:	
  10	
  nC	
  =	
  months,	
  years	
  
	
  Yet,	
  TRIM	
  already	
  fast:	
  RPA,	
  CPA,	
  BCA,	
  MAGIC	
  	
  

MCERD:	
  	
  
	
  main	
  collision	
  approxima+on	
  	
  
	
  virtual	
  detector	
   x	
  1
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•  Poisson’s	
  probability:	
  

•  Sca1ering	
  angle:	
  
–  	
  	
  

–  MAGIC:	
  
•  	
  	
  
•  Needs	
  to	
  compute	
  screening	
  

–  Lab	
  ref.	
  frame:	
  
–  Azimuthal	
  angle:	
  
–  Rota+on	
  l, m, n: directional cosines 

•  Energy	
  loss: 

10
/ ln)( 0 rdedP ℓℓℓℓℓ ℓℓ −=⇒= −

π p0
2N =1 ⇒ p = r2

πN

area
s

dss
i

rb
iCM

i /,)(,
)(1

2),(
4

1
2

20

==Φ

""
#

$
%%
&

'
−

Φ
−

−=Θ ∑∫
=

−
∞

ρρ

ρρε
ρ

ρ

ρ
πε

ρ

ℓ
p

2
21/,/ eZZaEaps CM ⋅== ε

( )ε,
2

sin2 sCMΘ

32 rπω =
( )( )

2

1
CMCM cossinarctan M

M+ΘΘ=θ

( )ωω
θ

θ sincos
1

sin
cos

2
mnl

n
ll +

−
+=$

( )ωω
θ

θ sincos
1

sin
cos

2
lmn

n
mm −

−
+=$

ωθθ cossin1cos 2nnn −−=$

( ) ℓℓ strag
e

CM E
dx
dE

MM
MM

EEE Δ−#
$

%
&
'

(−Θ
+

−=* 2sin
)(

4 2
2

21

21

m
l 

	
  

n 

	
  
y 

	
  x 

	
  

z 

	
    

	
  

 

	
  
θ 

	
  
φ	
  

ω 

	
  

( )ε,
2

sin2 sCMΘ

ln	
  

cos	
  sin	
  arctan	
  

sin	
  cos	
  sin	
  cos	
  

sin	
  cos	
  sin	
  cos	
  

cos	
  sin	
  cos	
  
(	
   )	
  strag	
  

e	
  
E	
  

dx	
  
dE	
  

Δ	
  ⎟	
  
⎠	
  
⎞	
  

⎜	
  
⎝	
  
⎛	
  

BILLIONS	
  	
  
OF	
  TIMES	
  

	
  

Corteo:	
  replaces	
  trigonometric	
  and	
  transcendental	
  func+on	
  calls…	
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…	
  by	
  lookup	
  in	
  tables	
  indexed	
  using	
  binary	
  representa+on	
  of	
  floats	
  

21 MM >

1.23456107	
  	
  =	
  	
  
	
  	
  0	
  	
  10010110	
  	
  	
  	
  	
  01111000110000100000000	
  
	
  sign	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  exp	
  base	
  2 	
  6	
  man+ssa	
  bits	
  

FS,	
  NIMB266	
  (2008)	
  1880.	
  

RBS	
  
RBS-­‐TOF	
  
EBS	
  
ERD	
  
ERD-­‐TOF	
  
Coincidence	
  
Implanta+on?	
  
…and	
  more	
  

User	
  interface	
  (decoupled	
  from	
  the	
  simula+on	
  engine)	
  

Corteo	
  is	
  distributed	
  free	
  of	
  charge	
  under	
  the	
  GPL	
  
New	
  version	
  of	
  the	
  program	
  and	
  manual	
  to	
  be	
  release	
  next	
  week	
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The	
  simula+on	
  engine	
  produces	
  a	
  “list	
  mode”	
  output	
  	
  

Detailed	
  output	
  mode	
  also	
  provides	
  	
  
	
  minimal	
  approach	
  distance	
  
	
  collision	
  locus	
  and	
  	
  	
  	
  	
  	
  before	
  and	
  aper	
  collision	
  
	
  exit	
  point	
  from	
  the	
  target	
  and	
  	
  
	
  intersec+on	
  point	
  on	
  the	
  detector	
  and	
  	
  	
  	
  	
  in	
  detector	
  frame	
  

v̂
v̂

v̂

screening	
  

Cross-­‐sec+on	
  

interpolated	
  
(e.g.	
  from	
  sigmacalc)	
  

or	
  both?	
  FS,	
  NIMB	
  332	
  (2014)	
  404	
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Effect	
  of	
  cone	
  angle	
  in	
  which	
  ions	
  	
  
are	
  thrown	
  during	
  main	
  collision	
  

60°	
  

150°	
  
106	
  ions	
  ~	
  2	
  min	
  

200	
  nm	
  SiO2	
  

Si	
  

50	
  nm	
  Au	
  

30o	
  

30o	
  

1	
  MeV	
  	
  
He	
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FS,	
  NIMB266	
  (2008)	
  1880	
  

Arbitrarily	
  oriented	
  rectangular	
  and	
  ellip+cally	
  shaped	
  
detectors	
  (including	
  annular	
  detectors,	
  TOF)	
  
	
  

Flensted	
  mobile,	
  Guggenheim	
  museum	
  	
  

Considers	
  real	
  space	
  geometry	
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Coincidence	
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Wegden	
  et	
  al.	
  
ΔE<146.5	
  keV	
  (deduced)	
  	
  
θ	
  =	
  45±1.5°	
   ΔE	
  

⇒	
  Can’t	
  be	
  assumed	
  that	
  a	
  ΔE	
  discr.	
  is	
  equivalent	
  to	
  an	
  angular	
  restric+on	
  	
  

FS,	
  Simula+on	
  of	
  Mul+ple	
  Sca1ering:	
  Effects	
  on	
  Coincidence,	
  AIP	
  Conf.	
  Proc.	
  1099	
  (2009)	
  314	
  

Full	
  RBS	
  simula+ons	
  (i.e.	
  no	
  “main	
  sca1ering”	
  approx.)	
  
	
  just	
  like	
  running	
  SRIM	
  for	
  40	
  years!	
  
	
  RBS	
  spectrum	
  in	
  	
  1-­‐25	
  core-­‐days	
  with	
  Corteo	
  
	
   	
  109-­‐1011	
  ions	
  in	
  10-­‐2000	
  core-­‐hours	
  
	
   	
   	
  higher	
  cross-­‐sec+on	
  (low	
  energy,	
  heavy	
  ions)	
  =	
  less	
  ions	
  

	
  

Si	
  

100	
  nm	
  Au	
  

20o	
  10o	
  
56	
  MeV	
  I	
  

HI-­‐RBS	
  
contrib.	
  from	
  	
  

Au	
  ERD	
  

90	
  min	
  @	
  6x3.8	
  GHz,	
  much	
  shorter	
  if,	
  e.g.,	
  Emin	
  =20	
  MeV	
  	
   FS,	
  NIMB	
  332	
  (2014)	
  404	
  



16-­‐08-­‐31	
  

7	
  

2D	
  or	
  3D	
  pixel	
  targets	
  

NiSi	
  

?	
  
a-­‐Si	
   10	
  nm	
  

500	
  keV	
  He	
  

60°	
  

70°	
  

Exp.	
  
SimNRA	
  	
  
Corteo	
  

?	
  =	
  NiSi	
  
?	
  =	
  NiSi2	
  

black	
  =	
  vacuum	
  

FS,	
  M.	
  Chicoine,	
  NIMB	
  371	
  (2016)	
  106	
  

Feature	
  replica+on	
  with	
  increasing	
  angle	
  
in	
  periodic	
  structures	
  

Beam
	
  angle	
  

Ag	
  

Si	
  

1	
  MeV	
  He	
  

47
0	
  
nm

	
  

Finite	
  detector	
  effect	
  
Because	
  of	
  MS	
  
ions	
  “leave”	
  columns	
  
before	
  reaching	
  bo1om	
  	
  

FS,	
  M.	
  Chicoine,	
  NIMB	
  371	
  (2016)	
  106	
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MS	
  induces	
  asymmetric	
  broadening	
  at	
  grazing	
  incidence	
  
	
  ions	
  deflected	
  towards	
  the	
  surface	
  may	
  escape	
  the	
  sample	
  	
  	
  

Si	
  

10	
  nm	
  Au	
  

15o	
  
5o	
  

100	
  keV	
  H	
  Distribu+on	
  of	
  sca1ering	
  	
  
angle	
  for	
  detected	
  ions	
  	
  
having	
  made	
  their	
  main	
  
collision	
  at	
  indicated	
  	
  
depths	
  ranges	
  

100	
  keV	
  H	
  -­‐>	
  Au	
  

50	
  nm	
  Au	
  

30o	
  
30o	
  100	
  keV	
  H	
  

200	
  nm	
  SiO2	
  

Si	
  

main	
  spectrum	
  
("single"	
  sca1ering)	
  

Tail	
  
2	
  wide	
  collisions	
  

Background	
  
Ions	
  first	
  sca1ered	
  

	
  parallel	
  to	
  the	
  surface	
  
then	
  second	
  coll.	
  at	
  120°	
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Cut-­‐off	
  angle	
  
	
  
Negligible	
  effect	
  in	
  RBS,	
  no	
  effect	
  in	
  ERD	
  
	
  
Problem	
  in	
  forward	
  sca1ering	
  

200	
  nm	
  SiO2	
  

Si	
  

50	
  nm	
  Au	
  30o	
  10o	
  
50	
  MeV	
  I+	
  

θ	
  

event	
  bearing	
  
“usual”	
  cross-­‐sec+on	
  

event	
  bearing	
  
large	
  cross-­‐sec+on	
  

Important	
  collision	
  
approxima+on	
  

Peaks	
  =	
  actual	
  background	
  contribu+on	
  	
  
	
  concentrated	
  in	
  single	
  events	
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MCERD	
  
SIMNRA	
  
Corteo	
  

FS,	
  NIMB	
  332	
  (2014)	
  404	
  

Solu+on:	
  Hybrid	
  simula+ons	
  
	
  	
  

Important	
  collision	
  approx.	
  gives	
  good	
  results	
  with	
  cut-­‐off	
  on	
  scat.	
  angle	
  	
  ≳10-­‐15o	
  
We	
  need	
  only	
  the	
  ≲10-­‐15o	
  part	
  which	
  results	
  from	
  several	
  large	
  angle	
  collisions:	
  	
  

	
  “incoherent”,	
  can	
  be	
  loose	
  on	
  parameters	
  
	
  
Full	
  RBS	
  simula+ons:	
  like	
  running	
  TRIM	
  for	
  40	
  years!	
  

	
  spectrum	
  in	
  1-­‐25	
  core-­‐days	
  with	
  Corteo	
  
	
  
Background	
  simula+on	
  possible	
  in	
  10-­‐100	
  core-­‐minutes	
  with	
  	
  

	
  mean	
  free	
  path	
  x	
  50-­‐100	
  
	
  detector	
  area	
  x	
  25-­‐100	
  
	
  keep	
  only	
  trajectories	
  with	
  max	
  sca1ering	
  angle	
  <15o	
  &	
  combine	
  it	
  to	
  normal	
  simula+on	
  	
  

	
  

FS,	
  NIMB	
  332	
  (2014)	
  404	
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Summary	
  
	
  
	
  
MS	
  results	
  in	
  many	
  effects	
  
	
  	
  Broadening	
  
	
  	
  Background	
  
	
  	
  Low	
  energy	
  tails	
  
	
  	
  Asymmetry	
  at	
  grazing	
  angle	
  as	
  par+cles	
  escape	
  surface	
  
	
  	
  Par+cles	
  escaping	
  wall	
  
	
  
Fortunately,	
  MC:	
  

	
  reproduces	
  MS	
  effects	
  in	
  details	
  
	
  considers	
  real	
  space	
  detectors	
  and	
  geometrical	
  effects	
  
	
  considers	
  detailed	
  target	
  descrip+ons	
  
	
  is	
  fast	
  enough	
  even	
  on	
  a	
  PC	
  thanks	
  to	
  several	
  op+misa+ons	
  

	
  

Thanks	
  to:	
  
	
  

	
  Mar+n	
  Chicoine	
  for	
  ERD-­‐TOF	
  spectra	
  and	
  other	
  contribu+ons	
  
	
  Mikko	
  Lai+nen	
  &	
  Timo	
  Sajavaara	
  @	
  Jyväskylä	
  	
  for	
  providing	
  wonderful	
  TOF	
  units!	
  

	
  
	
  Louis	
  Godbout	
  for	
  accelerator	
  maintenance	
  and	
  opera+on	
  

	
  
	
  Kai	
  Ars+la,	
  Matej	
  Mayer	
  and	
  Nuno	
  Barradas	
  for	
  frui~ul	
  discussions	
  

	
  
	
  


