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LUSAMMENFASSUNG

Die Ergebnisse von Channelling-Untersuchungen an Einkristallen des
Al15-Strukturtyps, wie z.B. an VBSi lassen sichnur inunzureichender Weise
mit analytischen Modellrechnungen vergleichen. Deshalb wurde in dieser Ar-
beit der Channelling-Prozess in einem Monte-Carlo-Programmunter Verwendung

des Biniren-StoB-Modells simuliert.

Das Bindre-StoR-Modell beinhaltet die Verfolgung der Trajektorien ge-
ladener Teilchen durch Berechnung der gleichzeitigen StoRe eines lons mit
allen Targetatomen der unmittelbaren Umgebung in Impulsndherung. Als Atom-
Ion-Wechselwirkungspotential wurde die Moliére—-Ndherung des Thomas-Fermi-
Potentials verwendet. Gleichzeitig wurde die Ablenkung der Ionen durch
freie Std8e mit Elektronen beriicksichtigt. Die thermischen Schwingungen
der Targetatome wurden durch normalverteilte Auslenkungen simuliert, wobei
die anisotrope Schwingungsform der V-Atome durch ein Rotationsellipsoid be-
schrieben wurde. Der elektronische Energieverlust wurde aus Stdfenmit ge-—
bundenen Elektronen, mit freien Elektronen und aus der Anregung von Plasmonen
berechnet. Die Riickstreuwahrscheinlichkeit wurde bei jedem StoB eines Ions
mit einem Targetatom als Produkt aus Aufenthaltswahrscheinlichkeitsdichte
des Targetatoms und Rutherfordwirkungsquerschnitt berechnet. Der EinfluB
amorpher Oberflidchenschichten auf den Channelling-Prozess wurde durch Auf-

weiten des einfallenden Teilchenstrahls simuliert.

Die berechneten Werte fiir die minimale Ausbeute, Xmin® und den
kritischen Winkel, wl/Z’ waren in guter Ubereinstimmung mit den Ergebnissen
von Experimenten mit 2 MeV- He -Teilchen. Die Gitterstdrungen nach Be—
strahlung mit einer Fluenz von 6 - 10]6—4He+/cm2 der Energie 300 keV lieBen
sich im Durchschufbereich durch normalverteilte statische Verlagerungen
der V-Atome von im Mittel 0.05 R erkliren. Die laterale Defektstruktur nach
Bestrahlung mit einer Fluenz von 1.5 ° 1016-4He+/cm2 der Energie 50 keV lieB
sich am Ende der Reichweite durch ein Rechteckprofil mit 50 % Verlagerungen

der V-Atome von maximal 0.5 X simulieren.



MoNTE-CARLO-CALCULATIONS FOR THE SIMULATION OF CHANNELLING=-
EXPERIMENTS WITH V3SI—SINGLE—CRYSTALS

ABSTRACT

The results of channelling-investigations on single-crystals of
Al5-type structure, like e.g. V3Si, are not directly comparable to
analytical model-calculations. Therefore the channelling~process was
simulated in a Monte-Carlo-program on the basis of the binary-collision-
model.

The trajectories of charged particles are evaluated by calculating
the simultaneous collisionsof an ion with all directly surrounding
target—atoms in momentum-approximation. The Moliére-approximation of
the Thomas-Fermi-potential was used for describing the ion-—atom—-inter-—
action., Deflections of the ions by free collisionswith electrons were
also included. Thermal vibrations of the target-atoms were simulated by
normally distributed displacements; the anisotropic vibrations of the
V-atoms were described by a rotational ellipsoid. The electronic energy-
loss due to collisions with bound electrons, with free electrons and
due to plasma excitations was calculated. The backscattering probability
was calculated from the product of the position probability density of
the target—atoms and the Rutherford cross section. The influence of
amorphous surface layers was simulated by additional spread of the
incident particle beam.

The calculated values for the minimum yield, Xpin® and the critical
angle, WI/Z’ were in good agreement with the results of experiments with
2 MeV- He+-particles. The lattice damage in the range of 2000 R at the

16—Z’He'l-/cmz at

surface after an irradiation with a fluence of 6 -+ 10
300 KeV could be explained by normally distributed static displacements
of the V-atoms with a mean value of 0.05 . The transverse damage struc-—

16—4He+/cm2 at

ture after an irradiation with a fluence of 1.5 - 10
50 KeV could be simulated by a step profile of 50 % displacements of
the V-atoms with a maximum value of 0.5 & at the depth of the projected

range.
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1. EINLEITUNG

Bestrahlt man einen einkristallinen Festkdrper mit geladenen Teilchen, so
beobachtet man eine Beeinflussung der Bahnen dieser Teilchen durch die be-
sondere Anordnung der Atome inniedrigindizierten Kristallrichtungen. Die ein-
fallenden Ionen oder Elektronen werden entlang von Atomketten bzw. Atomebenen
gefiihrt, Dieses Phidnomen ist allgemein als Channelling-Effekt bekannt. Es stellt
sich so eine, gegeniiber der Bewegung im amorphen Festkdrper, gednderte Ver-
teilung des Orts und der Energie der Teilchen ein, die zu einer Anderung der Aus-
beute von stofparameter— und energieabhingigen Prozessen, wie Rutherford-Riick-
streuung, Kernreaktionen, Réntgenemission u.d. fiihren /1/.

Die Bahnen der gefiihrten Teilchen werden durch Abweichungen vom idealen
Aufbau des Kristalls sehr stark beeinfluBt. Deshalb kann dieser Effekt z.B. zur
Gitterplatzbestimmung von Fremdatomen, zum Studium von Oberflichenschichten, zur
Bestimmung der GrdBe der thermischen Schwingungsamplituden, aber auch zur Unter-
suchung von Defektstrukturen beniitzt werden.

Im Falle von VBSi ist insbesondere die Untersuchung von Defektstrukturen von
grofem Interesse, da diese Verbindung einen Vertreter der fiir die Anwendung inter-
essanten Klasse der Hochtemperatursupraleiter mit Al15-Struktur darstellt, in denen
die bisher hdchsten Ubergangstemperaturen zur Supraleitung, Tc’ gemessen wurden
(z.B. Nb3Ge mit 23.2 K /2/), wobei in diesen Verbindungen die Ubergangstemperaturen
mit Defektstrukturen eng verkniipft sind.

Es zeigt sich n#mlich, daB durch Bestrahlung mit Neutronen /3/, leichten Ionen
/4/ und schweren Ionen /5/,6/ die Ubergangstemperatur T, drastisch abgesenkt wer-—
den kann. Derartige Effekte sind besonders im Hinblick auf die Verwendung supra-
leitender Spulen in kiinftigen Fusionsreaktoren von Bedeutung. Obwohl inzwischen
selbst Details der Supraleitung in Al5-Verbindungen, auch ternirer Art, erklirt
werden kdnnen /7/, herrscht iiber die Struktur der Defekte und damit {iber die Ur-
sachen derart drastischer Absenkungen der {bergangstemperatur trotz verschiedener
Modellbetrachtungen bis jetzt noch Unklarheit,

Vorausgegangene Channelling-Untersuchungen an V3Si haben gezeigt, daB dieser
Strukturtyp fiir solche Art Experimente aufgrund der hohen Symmetrie der
Kristallrichtungen [100] und [110] sehr gut geeignet ist. Es stellte sich Jedoch
heraus, daB zur Interpretation der experimentellen Ergebnisse , wie z.B. zum
Vergleich der fiir den Channelling-Effekt spezifischen Grodfen Xpin und wl/Z mit
theoretischen Ansitzen, das Kontinuumsmodell nicht mehr ausreicht /8 /9/. Aus
diesem Grunde erwies es sich als notwendig, zur Untersuchung von Defektstrukturen

an bestrahlten Einkristallen Simulationsrechnungen vorzunehmen.



Ziel dieser Arbeit ist es daher, durch Anwendung des Bin#ren-StoR-Modells
und dessen Verwirklichung in einem Monte-Carlo-Programm, das Channelling-Ph&nomen
fiir VBSi ndher zu untersuchen. Zudem sollten Messungen,die von O. Meyer /8/
durchgefiihrt wurden,mit theoretischen Resultaten verglichen und die Gililtigkeit

einfacher Punktdefekt-Modelle in geschiddigten Kristallen {iberpriift werden.

2. BESCHREIBUNG DER EXPERIMENTELLEN VERFAHRENSWEISE

2.1 Die Channelling-Mefmethode

Hinweise auf den Channelling-Effekt erhielt man im Zusammenhang mit Eindring-
tiefemessungen und -Rechnungen an Einkristallen mit langsamen schweren Ionen /10 -
12/. Es ergaben sich bei EinschuB der Ionen in den niedrigindizierten Kristall-
richtungen Eindringtiefen, die grdBer waren als bei statistischer Orientierung
der Kristalle (sogenanntem ""Random"-EinschuB). Dieser Effekt wurde dadurch er-
kldrt, daB die eingeschossenen Ionen bei Einfall in Richtung einer niedrig in-
dizierten Kristallrichtung eine Fldchenbelegung der Kristallatome sehen, die
wesentlich niedriger ist als bei willkiirlicher Orientierung, da die Atome in
Ketten hintereinander zu sehen sind und so die meisten Ionen ungehindert durch
den Kristall laufen konnen.

In Abb. | ist diese Kettenanordnung aus der Sicht eines Teilchens unter
Channelling-Bedingungen zu sehen. Abb. 2 zeigt in einer zweidimensionalen An-
ordnung ein Teilchen, das dem Channelling-Effekt unterliegt (a), eines, das an
der Oberfliche direkt riickgestreut wird (b) und eines, dessen Bahn statistisch
orientiert verliduft (c).

Die Transparenz des Kristalls in bestimmten Kristallrichtungen geniigt aber
nicht allein, um tats#dchlich auch den Channelling~Effekt zu erklidren.Wesentlich
ist ndmlich, daB die Bahnen der Teilchen auch stabil sind und hierfiir ist wieder-
um erforderlich, daB die Krifte, denen ein geladenes Teilchen wihrend seines
Durchtritts durch den Kristall unterliegt, eine Art Fiihrungsmechanismus bewirken.
Da dieser Fiihrungsmechanismus durch die Wechselwirkung der Atome mit den einge-
schossenen Teilchen ausgebildet wird, miissen die Teilchen bestimmte Bedingungen
erfiillen, damit nicht die Vielfach-Kleinwinkelstreuung, durch die die Teilchen
gelenkt werden, in GroBwinkelstreuung iibergeht, nach der keine Korrelation mehr
zur urspriinglichen Einfallsrichtung besteht.

Will man dieses Stabilitdtskriterium quantitativ formulieren, so legt man am

besten folgende Uberlegung zugrunde:




Abb. 1

Abb. 2 Trajektorien geladener Teilchen in einem zweidimensionalen Kristall in
Abhdngigkeit des EinschuBwinkels und des Eintrittsorts: a: gefihrtes
Teilchen, b: direkt rilickgestreutes Teilchen, c¢: in Random-Richtung lau-
fendes Teilchen.



Ein Teilchen gilt als gefiihrt, solange seine Querenergie nicht den Wert des Atom—
Ton-Potentials erreicht, der dem einen GroBwinkelstoBf verursachenden Stofpara-
meter entspricht.

Wenn E die Energie der einfallenden Teilchen, P den Winkel zwischen der
Teilchenbahn und der Richtung der fiihrenden Atomketten darstellen, ergibt sich

die Energie der transversalen Komponente der Bewegung zu:
EJ_=E sin? (2.1)

Es geniligtdann, zu fordern, daR EL < Ec sein soll, wenn Ec den einem GroBwinkel-
stoB entsprechenden Potentialwert darstellt, der vom Wechselwirkungspotential
der Gitteratome mit den Teilchen und von der Struktur des Kristalls abhidngt, so-
daB als Stabilitidtsbedingung fiir das Auftreten von Channelling sich ergibt:

1/2

Ec
Y<y, = GET) , fir kleine . (2.2)

Diese Bedingung ist allerdings nur giiltig, wenn das Teilchen auch in Kanalmitte

eingetreten ist, sonst muB ndmlich die transversale Energie nach:
E| = E sin? + .
| sin® § E (x> y.) (2.3)
berechnet werden, wobei Eo(xo,yo) die potentielle Energie darstellt, die das
Teilchen am Eintrittsort in der Querebene,(xo,yoz erhdlt. Daraus folgt dann:
Ec ~ Eo(xo’yo) 1/2

V<Y, = )
E

(2.4)

Diese kurze Ableitung zeigt aber auch deutlich, daB fiir das Auftreten des
Channelling-Effektes im wesentlichen Eigenschaften der Gitteratome und damit
der Kette oder Ebene, in der sie angeordnet sind, verantwortlich sind und weniger
die Transparenz der Struktur.

Zum experimentellen Nachweis des Channelling-Effekts kann jeder stoBpara-—
meterabhingige Prozess beniitzt werden. Gemessen wird dabei die Ausbeute einer
solchen Reaktion zwischen Projektil und Kristallatom als Funktion des Winkels
zwischen Strahlrichtung und der Normalen der Kristalloberflidche.

Die Daten, welche in der vorliegenden Arbeit verwendet wurden, sind durch
Rutherford—-Riickstreuung und Kernreaktionen gewonnen worden. Die Grundlagen

dieser Methoden werden im Folgenden genauer erliutert.




Treffen Ionen auf die Oberfliche eines amorphen FestkSrpers, bzw. eines
statistisch orientierten Einkristalls, so wird ein Teil der einfallenden Teil-

chen unmittelbar an der Oberfldche (t = 0) mit der Energie E(t = 0) = . Eo

zuriickgestreut, wobei E die Energie der Teilchen vor dem StoR darstellt. kMZ
ist ein kinetischer Faktor, der sich aus Energie- und Impulserhaltung beim

elastischen Stofl berechnen 1i8t zu:

T - M2 s oz}
M1 cos GL + /Mz M1 sin GL

2

K, "¢ T ) (2.5)
2

0L = Streuwinkel im Laborsystem

M, = Masse des einfallenden Ions

=
]

9 Masse des Targetatoms

Die iibrigen Ionen dringen in den Festkdrper ein und verlieren dabei durch ver-
schiedene Wechselwirkungsprozesse mit den Targetatomen, deren Hiillenelektronen
und freien Elektronen einen Teil ihrer Anfangsenergie, sodaB die Energie eines
in einer Tiefe t zuriickgestreuten Teilchens sich nach dem Verlassen des Fest-—

kbrpers ergibt zu:

t t
cosG1 dE cos02 dE
E(t) = kM2 [%O- i = (E) d%} - i) = (E) dx (2.6)
o) 0
| </ - J
v v
Energie vor dem Riick- Energieverlust nach dem
streuprozess Riickstreuprozess beim
v 4 Herauslaufen
Energie nach dem Riickstreu-
prozess
dE . . . . ,
= (E) = differentieller Energieverlust als Funktion der Energie.
6] = Winkel zwischen Oberflichennormalen und einfallendem Strahl.
62 = Winkel zwischen Oberflichennormalen und gestreutem Strahl.
Eo = Energie des einfallenden Teilchens im Laborsystem.

Durch die Beziehung (2.6) ist die Energieskala mit einer Tiefenskala verkniipft.
Abb. 3 zeigt die Vorginge beli dem eben beschriebenen Prozess, wobei die
Oberfliche des Targets senkrecht zu der von einfallendem und ausfallendem Strahl
aufgespannten Ebene steht.
Bei den in dieser Arbeit verwendeten Riickstreuexperimenten wurden 2 MeV-
4He+—Teilchen auf VBSi—Einkristalle geschossen. Unter diesen Bedingungen kann

die fiir den Riickstreuprozess verantwortliche Wechselwirkung aus einem nicht abge-
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Abb. 3 Riickstreuanalyse in Oberfldchenndherung. E, ist die Energi
Tiefe t riickgestreuten Teilchen als Funktion des Winkels 0
fallendem Strahl und Oberfldchennormalen und als Funktion
winkels GL.

O
6. = 180 —61—62

L
P -fp -t . dE
o cos 6 dx |E
1 fo)
) cos 0, x| - g
M2 [o]

e der in einer
zwischen ein-
ées Riickstreu-

schirmten Coulombpotential berechnet werden. Man erhdlt dann als differentiellen

Streuquerschnitt den Rutherfordwirkungsquerschnitt:

2 M1 . o= 1/2,2
Z - (1
do (_Zl 2° 42, teos 6, + [1 - Gy sin 6)°] "
dq . =M. 2— 1/2
2E sinb L ]:1 (ﬁg sin eL) __-[

e = Elementarladung

E = Energie am Streuort

GL = Streuwinkel im Laborsystem

Zl = Kernladungszahl des einfallenden Teilchens

Z = Kernladungszahl der Targetatome

(2.7)




Fiir den gemittelten Streuquerschnitt, 0, ergibt sich:

;99 4q (2.8)

1
g ==

wobei {J den durch den Detektor aufgespannten Raumwinkel darstellt. Zieht man

in Betracht, daB der Streuquerschnitt definiert ist als:

do
an

Anzahl der in den Raumwinkel § gestreuten Teilchen pro sec.
Anzahl der einfallenden Teilchen pro Flidcheneinheit und pro sec.

da

D=

so ergibt sich in der Oberfldchenndherung die Anzahl von riickgestreuten Teilchen

pro Energieintervall 6E, bei senkrechtem Einfall der Teilchen zu:

1

H=Q:*0(E) * 0 N (2.9)
Q = Anzahl der einfallenden Teillchen
N = atomare Dichte des Targets
8x = der Energieeichung 6E1 entsprechende Targetdicke, verkniift

tiber Gleichung (2.6).

Wie in /13/ ausfiihrlich gezeigt, geht (2.9) iiber in:

H=Q- O(Eo)-Q . GEI/[Eo] (2.10)
1 dE 1 1 dE
[E]:k ¢ —_— e — <+ . = 8 —
0 M2 N dx E0 [cos GLI N dx kM2 Eo
8E, = Energieeichung

1
Bei groBerer Tiefe gilt diese Niherung nicht mehr und es ergibt sich /13/:

8 (kE)

ION (2.11)

H(E,) = Q O(E)s Q2

a4 E(kE) . . =
S (KE) ETETT GEI ;5 (k= kMZ)

E1 = Energie im Detektor

E = Energie am Streuort
1 dE

eEp) =y @ &P

wie in Abb. 4 veranschaulicht ist. Das Energiespektrum kann also wie folgt be-

rechnet werden:



T—3KE KE,
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E, KE, Energie

Abb. 4 Riickstreuausbeute H(E,) als Funktion der Tiefe t flir ein einatomares
Target. EO ist die FinschuBenergie und OE, die Energieeichung. '

1
. 5. O(KE)
H(E;) =0 = 0(E)* Qe rer

SE e(kE)

= L[] ._. ] [ ]
H(E)) = Q * o(E)D HON =) (2.12)

Die bisherigen Uiberlegungen haben sich darauf beschridnkt, den Riickstreuprozess
fiir elementare Targets darzustellen; beim BeschuB eines mehratomaren Targets mit
Ionen erhdlt man die Uberlagerungmehlrerer Riickstreuspektren,die entsprechend dem
Unterschied in den kinematischen Faktoren auf der Energieskala gegeneinander ver-
schoben sind und deren einzelne Hohen entsprechend der Zusammensetzung der Ver-—
bindung und dem unterschiedlichen Streuquerschnitt variieren. Allerdings gilt
diese Additivit#it nur, solange auch die Bragg'sche Regel ihre Giiltigkeit beh&dlt/13/
Die dargestellten Ausfiihrungen haben nur fiir Riickstreuexperimente an

amorphen Festkdrpern oder einen in statistischer Orientierung auf einen Ein-
kristall fallenden Teilchenstrahl gegolten. Sind dagegen die eingeschossenen
Ionen parallel einer niedrigindizierten Kristallrichtung ausgerichtetund die
Divergenz des Strahls so gering, daB die in 2.1.1 geforderten Bedingungen fiir
die Stabilit#dt der Bahn eines gefiihrten Teilchens erfiillt sind, so geht die
Riickstreuausbeute drastisch zuriick, da nun die Gleichverteilung der StoBpara-
meter nicht mehr gegeben ist. Der Grund hierfiir liegt in der starken Struktu-

rierung des urspriinglich homogenen TeilchenfluBprofiles mit einem ausgeprigten




Maximum an der Stelle des Kanals, wo das Potential der einen Kanal umgebenden
Atomketten am geringsten ist ("Flux-peaking'-Effekt) /14/.

Wird die Kanalachse gegenden einfallenden Strahl in kleinen Schritten ver-—
kippt, so wird die Anzahl der Teilchen, fiir die die Channelling-Bedingungen noch
erfiillt sind, geringer; das wiederum bedeutet,das Flu8-Maximum wird immer mehr aus-
geschmiert, die Ortsverteilung der Ionen ndhert sich der Gleichverteilung wie
bei Random-Einfall und als Folge hiervon nimmt die Riickstreurate zu, wie in Abb.5
gezeigt ist.

Man setzt in das Energiespektrum Fenster, registiert die Zahl der in die
entsprechenden Energieintervalle fallenden Teilchen und trigt sie dann in Ab-
hidngigkeit des Kippwinkels gegen die Kanalachse auf. So erhidlt man den fiir
Channelling-Experimente typischen Verlauf der Ausbeute als Funktion des Kipp-
winkels 0 mit einem ausgeprigten Minimum bei 6 = 0° (Abb. 6).

Zum Vergleich verschiedener Ausbeutekurven wdhlt man zwei charakteristische
Grdfen, ndmlich die minimale Ausbeute Xpin® bei dem Kippwinkel 8 = 0°, also ausge-
richtetem Kristall, und die Halbwertsbreite der Ausbeutekurve wl/z' Diese beiden
Parameter stellen ein MaB fiir den Grad der Ausbildung des Channelling-Effektes in
einem Kristall dar.

Wird ein mehratomares Target untersucht, so lassen sich jeder Atomsorte ge-
trennt Xmin~ und wl/z—Werte zuordnen. In diesem Fall stellen sie jedoch nur ein

MaB fiir die Ausbeute des Riickstreuprozesses mit der jeweiligen Atomsorte dar, da
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Abb. 5 Riickstreuspektren von 2 MeV—4He+—Teilchen an einem V_Si-Einkristall. Dar-
gestellt sind Spektren bei willkiirlicher Orientierung (Random) und bei
verschiedenen WinkelnQ zwischen Teilchenstrahlrichtung und Kanalachse
([1001-Richtung). Ebenfalls eingezeichnet sind die zur Aufnahme der
winkelabhdngigen Ausbeutekurven verwendeten Fenster.
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Abb. 6 Winkelabhdngige Ausbeutekgrven in zwel Kristallrichtungen. Die minimale
Ausbeute, Xmin’ bei 0 = O und die Halbwertsbreite w1/2 sind jeweils
eingezeichnet,

der Channelling-Effekt durch das Gesamtgitter verursacht wird. Man spricht dabei
von der Untersuchung des jeweiligen Untergitters.
Bei dem in dieser Arbeit untersuchten System V3Si lassen sich auf diese

Weise die Parameter Xin und Y in Rickstreuexperimenten nur fiir das V-Unter-

1/2
gitter bestimmen, da unter dem énergiespektrum des leichteren Elementes Si der
V-Untergrund erscheint und so die Zahl der an Si-Atomen zuriickgestreuten 4He+—
Teilchen quantitativ schwierig zu erfassen ist. Um das Si-Untergitter zu unter-
suchen, bedarf es einer anderen Methode, die es gestattet, die Ausbeute der mit

den Si—Atomen wechselwirkenden Teilchen von der Ausbeute durch die V-Atome zu

trennen. Eine solche Methode ist z.B. die Untersuchung mit Kermreaktionen.
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Diese Untersuchungsmethode wird bevorzugt angewandt, wenn in einem Fest-
korper Elemente verschiedener Massen vorkommen und das Verhalten der leichteren
Targetatome gegeniiber gefiihrten Teilchen getrennt beobachtet werden soll.

Bei Anwendung einer Kernreaktion ist es mdglich, eine solche Reaktion zu
wdhlen, daB das auslaufende Teilchen eine hihere Energie besitzt als die von
der anderen Targetatomsorte elastisch gestreuten Teilchen, sodafl die Trennung im

Energiespektrum gut durchfiihrbar ist. Ein Nachteil ist nur, daR die Wirkungsquer-




schnitte fiir Kernreaktionen im allgemeinen wesentlich kleiner sind als fiir
Rutherford-Riickstreuung, sodaB entweder mit schlechterer Statistik gemessen
werden muB oder bei ldngeren MeRzeiten die Gefahr der Strahlenschiddigung durch
den analysierenden Strahl im Einkristall wichst.

Die kinetische Energie der Reaktionsprodukte 148t sich auf Grund der
Energie-und Impulserhaltung bei der Reaktion berechnen, wobei der Q-Wert der
Reaktion sich aus der Massendifferenz der beteiligten Elemente ergibt /15/,

29

Bei den Messungen an V3Si /16/ wurde die 28Si(d,p10) Si-Reaktion ver-
wendet /17/, wobei allerdings die Tiefenauflbsung sehr begrenzt ist, bedingt
durch den geringen Energieverlust der einlaufenden Deuteronen und der auslaufen-
den Protonen. Aus diesem Grunde konnte nur ein Fenster gesetzt werden und Xmin
und wl/Z also nicht tiefenabhidngig gemessen werden. Abb. 7 zeigt ein typisches

Reaktionsspektrum,

sild, p1g)
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Abb. 7 Kernreaktionsausbeute beim BeschuB3 von V_Si mit 1.7 MeV-Deuteronen.
Eingezeichnet sind Spektren bei willkﬁriicher Orientierung (ngdoﬂ) 2
und bei EinschufS in [100] vor und nach Bestrahlung mit 6 - 10" He /cm .

2.2 MeBapparatur

Die Messungen wurden am 3 MeV-van de Graaff-Beschleuniger des Instituts
vorgenommen. Die Ausrichtung des Kristalls in der Riickstreu— und Channelling-
Apparatur wurde mit Hilfe eines Drei-Achsen-Goniometers vorgenommen. Bei der
Aufnahme einer Ausbeutekurve wurde stets nur ein Winkel verdndert, dessen Anzeige

digital in 0.01°-Schritten erfolgte.Das mechanische Spiel des Goniometergetriebes



- 12 -

betrdgt etwa 0.02°. Eine ausfiihrliche Beschreibung der Riickstreu— und Channelling-
apparatur ist bereits in /18/ gegeben worden.

Die Riickstreumessungen wurden mit 2 MeV—4He+—Teilchen durchgefiihrt. Der
Fehler in der Bestimmung der Energie liegt bei + 5 keV, die Konstanz der Be-
schieunigungsspannung betrdgt + 2 kV . Der Strahlquerschnitt auf der Probe be-
trigt 1 mm2, die Divergenz des Strahls ist durch ein Blendensystem auf < 0.02°
beschrinkt. Bei den in dieser Arbeit erwdhnten Experimenten betrug der Strahl-
strom etwa 15 nA, die integrierte Ladung pro MeBpunkt bei Messungen der winkel-
abhdngigen Ausbeutekurven war 2 ° 10_7Cb, die gesamte Ladung pro Riickstreu-
spektrum war 10_5 Cb. Der Nachweis der unter einem Winkel von 165° riickge-
streuten 4He+—Tei1chen erfolgte mit Hilfe eines Siliziumoberflichensperrschicht-
zdhlers in einem Raumwinkel von 4.6 msterad.Die EnergieauflSsung des gesamten
MeBsystems betridgt etwa 20 keV.

Bei den Kernreaktionsexperimenten wurde mit 1700 keV-Deuteronen gearbeitet.
Zum besseren Nachweis der als Reaktionsprodukt entstehenden Protonen wurde vor
den Detektor eine 30 um-Hostafan-Folie gesetzt, welche die riickgestreuten

Deuteronen stoppen und die Energie der Protonen verringern sollte.

3. THEORETISCHE MODELLE ZUR BESCHREIBUNG DES CHANNELLING-EFFEKTS

3.1 Das Kontiuumsmodel

Ausgangspunkt zur Beschreibung der Bewegung eines gefiihrten Ions im Ein-
kristall sind ganz bestimmte Annahmen, wie sie von Lindhard /1/ beschrieben
werden. Zunichst geht man davon aus, daf die Streuwinkel der Ionen bei einem
einzelnen StoR mit einem Gitteratom klein sind.

Weiter kann man annehmen, daf auf die hier betrachteten Teilchen, ndmlich
2 MeV—4He+—Teilchen die klassische Mechanik anwendbar ist, da die Wellenlidnge
der Teilchen sehr klein ist. So stellt also die Lokalisierung der Teilchen kein
Problem dar. AuBerdem kann gezeigt werden, daB die klassische Betrachtungsweise
auch bei vielen aufeinander folgenden StdB8en mit Kettenatomen ihre Giiltigkeit
behdlt. Quantenmechanische Korrekturen sind in /1/ diskutiert.

Beim elastischen StoB 148t sich der Streuwinkel im Laborsystem aus dem

Streuwinkel im Schwerpunktssystem berechen zu:
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M2 sin 5
tan O = Ml + MZ cos 6 (3-1)

Streuwinkel im Laborsystem

Streuwinkel im Schwerpunktsystem

©
1

Fiir KleinwinkelstdBe und fiir M1<< M2 gilt dann O = ¢.

Lost man die Bewegungsgleichung fiir ein klassisches Teilchen im Zentral-
feld, wie es z.B. das abgeschirmte Coulombpotential des Atomkerns darstellt,
so kann die relative Impulsdnderung, die gleichzeitig den Streuwinkel ergibt,

wie folgt berechnet werden:

[¢ ]
¢ = - ﬁ—1—7 Jdz v(ET s (3.2)
|V e 9 s
v = Geschwindigkeit des Iomns
s = StoRparameter
V(r) = Atom—Ion-Potential im Abstand r

Nach /1/ kann bei 2 MeV—4He+—Tei1chen auf V3Si fiir V(r) in guter Ndherung das
Thomas—-Fermi-Potential verwendet werden.

Die nidchste Annahme geht davon aus, daR alle wesentlichen physikalischen
Prozesse, denen ein gefiihrtes Teilchen unterliegt, in der unmittelbaren Nidhe der
Atome geschehen; infolge der Kleinwinkelstreuung bewegt sich das Teilchen immer
entlang einer Reihe von Atomen in der gleichen Kette. Es geniigt also, im
wesentlichen die Atomketten zu betrachten. Die einzige Ausnahme hiervon sind
Resonanzanregungen der freien Elektronen.

Die idealisierte Betrachtungsweise einer perfekten Kette, in der also
thermische und Nullpunktsschwingungen vernachlidssigt werden, kann sicher nur
eine erste Niherung darstellen; es kann aber angenommen werden, daf durch die
Vielfachkleinwinkelstreuung einige Folgeeffekte der Schwingungen wieder heraus-
gemittelt werden.

Unter den gerade beschriebenen Voraussetzungen kann nun die sogenannte
Kontinuumsniherung durchgefiihrt werden, indem man nimlich davon ausgeht, daB
die Aufeinanderfolge von vielen Kleinwinkelstdfen auch mit Hilfe eines ge-

mittelten Potentials beschrieben werden kann, das folgende Form hat:

(o]
i = S vz T (3.3)
-0
T
dr = Abstand zwischen den Atomen in einer Kette
r = Abstand senkrecht zur Kette
Wie man erkennt, ist U(r) iiber dr . dgér) mit der Beschreibung des EinzelstoBes

verkniipft.
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Fliir die Ndherung, daB der StoBparameter hichstens gleich dem Thomas-Fermi-

Abschirmparameter, a, werden kann, wobei a gegeben ist durch:

a = ao - 0.8853 - (Z?/3 + 25/3)_1/2 mit a = Bohr-Radius (3.4)
oder fiir Zl « Z2 in der N3herung:
a=a -0.8853 -z /3 (3.5)
o 2
gilt fiir V(R):
Z1 Zze2 R
VR) = 9, ) (3.6)
¢OC§) = Thomas—-Fermi—-Abschirmfunktion eines
isolierten Atoms /1/.
R = Abstand Streuzentrum—Ion

Setzt man speziell fir ¢o die Lindhard-Niherungsfunktion:
R, _ , _ a,2—-1/2
9 =1 - [0 + ("]
cC =3

ein /1/,s0 ergibt sich fiir das Kontinuumskettenpotential:

2
Z. Z.,e
_ 4% R
UR) = —5—— Ec;) (3.7)
r
mit EQ) = In [ED2 + 1]

Lindhard zeigt, daB die Kontinuumsndherung giiltig ist fiir Einfallswinkel w<1$,

wobei $ dabei gegeben ist durch:

.

~ 17 22z

" =-“%— mit F= 1 2 (3.8)
(o] T

solange § < g—- und bei kleineren Energien fiir y < @, wobel & gegeben ist durch:
r
-~ G ~1/2
= p
d/2

r

(3.9)
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Uberlagert man nun diese Einzelkettenpotentiale U(r) zu einem Summenpotential,
das gebildet wird durch den Beitrag der einen Kanal bildenden Atomketten, so
hat man eine Nidherung, um die Bewegungsgleichung eines gefiihrten Teilchens zu
lgsen. Abb. 8 zeigt eine derartige Potentialberechnung fiir die Einheitszelle

von VBSi, projiziert in [100] und [1101. i

Am Beispiel von 2 MeV—AHe+—Teilchen in V3Si soll nun die Gililtigkeitsgrenze

fiir die Kontinuumsnidherung abgeschitzt werden. Man findet fiir den kritischen

A

Winkel { und fiir die kritische Energie E die Werte:

E =280 eV
$=0.960 < 2 - 4.0
¥ mit a=o0.164 R
d_=2.36 R (nach /19/).

Abb. 8a Kontinuumspotential in [100). Es wurde die Ndherung der Moliére'schen
Abschirmfunktion verwendet. Die Potentialwerte sind in eV angegeben.
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Abb. 8b  Kontinuumspotential in [11C]. Es wurde die Ndherung der Moliére’schen
Abschirmfunktion verwendet. Die Potentialwerte sind in eV angegeben.

Wobei in diesem Fall nur die Wechselwirkung mit den starken V-Ketten betrachtet
wurde. Nimmt man nun fiir das Auftreten des Channelling-Effekts den Grenzwinkel
Po=2- @ = 1.92° an, so entspricht das einer Querenergie von E = 2246 eV. Der
minimale StoRparameter, den ein Teilchen mit dieser Querenergie in einem
Kontinuumspotential nach (3.7) haben kann, betrigt 0.005 3.

Betrachtet man die Potentiallinien in Abb.8a.8b, so kann man daraus ablesen,
wo die sogenannten Kanile verlaufen. In [100] verlduft eine der fiir VBSi typischen

V-Ketten in der Mitte der Zelle. Von hier aus fillt das Potential nach auBen steil
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ab, durchlduft ein Minimum und steigt dann zu den V- und Si-Ketten am
Rand der Zelle wieder an. Der Kanal besteht also hier in einer Art ringfdrmigem
Schlauch um die V-Kette in der Mitte der Zelle. In [110] stellt man dagegen
verschiedene Kandle mit rechteckfdrmigem Querschnitt fest.

Anhand der Aquipotentialliniendarstellung 148t sich auch abschitzen,
welche Querenergie Teilchen hdchstens haben diirfen, damit sie die Potential-
schwelle zwischen den Kanilen nicht iiberschreiten k&nnen. Man findet in [100]

in Richtung der Diagonalen den Wert E_ = 54 eV. Dazu gehdrt ein Winkel wH

zwischen Teilchenbahn und Atomkette voz wH = 0.3°. Dieser Effekt wird als Hyper-
channelling bezeichnet.

In der Kontinuumsn#herung 148t sich auch die minimale Ausbeute Xpin ab-
schitzen, die das Verhdltnis der Ausbeute eines stoBparameterabhingigen Prozesses
wie Rutherford-Riickstreuung bei EinschuB parallel zur Kanalachse zu der Aus-—
beute bei "Random"-EinschuB darstellt.

Lindhard gibt fiir Xpin die Formel:

Xpin = N A7 (uF + a®) (3.10)
N = Dichte der Targetatome
u, = thermische Schwingungsamplitude senkrecht zur Kette

an /1/, was sich aus einer Abschitzung der effektiven Trefferfliche fiir die
eingeschossendn Teilchen an der Oberfliche ergibt.

Fiir V3Si findet man fir [100) mit:

N = 7.61 . 1022 o2
uy, =2 . u =2 -0.073R8 =o0.103 &
u, = eindimensionale thermische Schwingungsamplitude

den Wert Xpin = 0.021, wobei wieder nur die Wechselwirkung der 4He+—Tei1chen
mit den starken V-Ketten in Betracht gezogen wurde. Werden die Beitrige der
schwachenV-Ketten und der Si-Ketten mitberiicksichtigt,dann findet man fiir Xmin

den Wert 0.034,
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Der entscheidende Nachteil bei der Anwendung des Kontinuumsmodells ist,
daB zwar wl/2 und Xpin grundsitzlich berechnet werden kdnnen, jedoch nur fiir
den Spezialfall eines idealen Gitters, wobei besonders Effekte wie elektronischer
Energieverlust und damit verbundene Kleinwinkelstreuung an Elektronennicht be-
riicksichtigt sind, die im realen Kristall neben den thermischen Schwingungen,
zu einer VergrdBerung der Querenergie des gefiihrten Teilchens auf seinem Weg
durch den Kanal fiihren.

Diese Zunahme der Querenergie fiihrt dazu, daB das Teilchen mit zunehmender
Eindringtiefe eine immer grdBere Wahrscheinlichkeit besitzt, nicht mehr gefiihrt
zu werden; das aber bedeutet wiederum, daR wI/Z mit zunehmender Tiefe kleiner
und Xmin groBer wird. AuBerdem ist zu beachten, daB Oberflichenschichten (z.B.
eine diinne Oxidschicht) bewirken, daB der einfallende Strahl durch diese Schichten
aufgestreut wird und so eine groBe Zahl von Teilchen eine von der Einfalls—
richtung abweichende Orientierung und damit auch eine im Mittel grdBere Quer-—

energie besitzen. Dies kann ebenso eine Verengung von und eine Erh&hung

von X_. ~Zur Folge haben. 2

All die beschriebenen Effekte kdnnen aber mit dem Kontinuumsmodell, be-
sonders fiir komplizierte Strukturen,nicht erfasst werden, sodaB seine Anwendung
begrenzt ist. Man kann zwar versuchen, z.B. die thermischen Schwingungen auch
mit diesem Modell zu erfassen, indem man ein temperaturabhéngiges Potential ver-
wendet. Hierzu muB aber ein groBer mathematischer Aufwand betrieben werden und
man hat damit die Tiefenabhdngigkeit nicht erfaft /20/.

Die gerade geschilderten Uberlegungen fiihren nun dazu, sich mit anderen
Modellen zu befassen. Der erfolgsversprechendste Weg erscheint dabei die
Simulation des Channelling-Prozesses mit Hilfe eines Monte-Carlo-Programms auf

der Basis des Bindren-Stof-Modells, da mit ihm all die oben beschriebenen Ein-

fliisse beriicksichtigt werden konnen.

3.2 Das Bindre-—Stof-Modell

Im Bindren-StoR-Modell werden die Einzelwechselwirkungen der einfallenden
Ionen mit den Targetatomen sukzessive berechnet und so der Channelling-Effekt in
einem theoretischen Analogon zum Experiment direkt nachvollzogen. Es kann somit
in einem idealen Experiment der Ablauf physikalischer Prozesse bewuRt verindert

werden; so ist es z.B. mbglich, die Strahlenergie oder Temperatur des Kristalls
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vorzugeben und die alleinige Auswirkung dieser Parameterdnderung auf den
Channelling-Prozess abzuseparieren. Ebenso kann man verschiedene Modell-
ansitze zur Bestimmung des Energieverlustes einbauen oder amorphe Oberfléchen-
schichten simulieren.

Bei der Computer~Simulation geht man dabei wie folgt vor: Die drei-
dimensionale Struktur des Kristalls wird im Rechner gespeichert und zwar
genligt es, wegen der Periodizitdt des Gitters, eine Einheitszelle zu speichern.
Nun werden die gewlinschten Teilchen auf diese Struktur geschossen und dabei
sukzessive fiir jedes Teilchen die Wechselwirkung mit dem jeweils ndchsten Atom
einer Ebene senkrecht zur Kanalachse berechnet, im wesentlichen also der Streu-
prozess am Atom und der elektronische Energieverlust. Mit diesen berechneten
Werten lassen sich dann die Eintrittskoordinaten in die nichste Netzebene er-—
mitteln; wieder wird der Streuprozess berechnet usw. Auf diese Weise erhilt
man die Trajektorie fiir jedes eingeschossene Teilchen.

Ebenso lassen sich auch noch andere physikalische Prozesse, wie z.B. Kern-
reaktionen einbauen und die Wahrscheinlichkeit fiir den Eintritt dieser Prozesse

jeweils berechnen.

Die Bezeichnung'Monte-Carlo-Rechnung' ist ein gebriuchlicher Begriff auf dem
Gebiet der numerischen Mathematik und besagt, daB zur L&sung eines bestimmten
Problems ein mnach den Gesetzen einer bestimmten Wahrscheinlichkeitsverteilung
arbeitender Zufallsgenerator verwendet wird. Im folgenden soll nun die An-
wendung einer Monte-Carlo-Rechnung auf den Channelling-Effekt beschrieben werden.
Zur Erlduterung kann dazu auch das Blockdiagramm im Anhang dienen.

Die Problemstellung zielt auf die Berechnung der Orts— und Energiever-
teilungen der einfallenden Teilchen unter Channelling-Bedingungen ab, da diese
GroBen die Grundlagen fiir die Kenntnis aller wesentlichen physikalischen Phinomene
bilden, deren Resultate im Experiment registriert werden kdnnen, wie die Ausbeute
an Riickstreuprozessen oder Kernreaktionen.

Man 14Rt dazu eine bestimmte Anzahl von Teilchen (bei den hier geschilderten

Rechnungen fiir V,Si 400 Teilchen in [100] ) von der ersten Atomschicht aus starten.

Dazu wird diese Sléche matrixartig in kleine Quadrate aufgeteilt und vom Mittel-
punkt eines jeden Quadrats aus liuft jeweils ein Ion los, wobei Energie und Impuls
eines jeden Teilchens genau festgelegt sind. Ein anderes in dieser Arbeit jedoch
nicht beniitztes Verfahren besteht darin, den Eintrittsort mit gleichverteilten

Zufallszahlen festzulegen.
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Der Querimpuls der Teilchen wird entsprechend der gewlinschten EinschuB-
richtungdurch zweiWinkel ¢ und 6 festgelegt. ¢ stellt die Neigung der durch
die Kanalachse und die EinschuBrichtung aufgespannten Ebene, der sogenannten
Kippebene, gegen die xz-Ebene (Abb. 9) des Kristallkoordinatensystems dar.

0 bezeichnet den Winkel zwischen Einschufrichtung und Kanalachse, also den

eigentlichen Kippwinkel.

Einschuf} -
richtung

Abb. 9 Bedeutung der EinschuBwinkel ¢ und 0. ¢ stellt die Neigung der Kipp-
ebene gegen die xz-Ebene dar, 0 den Winkel zwischen EinschuBrichtung
und Kanalachse.

Zusdtzlich kann noch eine amorphe Oberflichenschicht simuliert werden, indem
die Querimpulswerte mit einer entsprechenden Halbwertsbreite (Niheres siehe 4.2.2)
normalverteilt gewihlt werden.

Die thermischen Schwingungen der Kristallatome werden mit Hilfe eines Zu-
fallsgenerators simuliert. Die Positionen der Atome werden dabei als GauBvertei-
lung um den idealen Gitterplatz angenommen mit der thermischen Amplitude als
Standardabweichung und so fiir jedes vorbeifliegende Ion neu bestimmt. Mit dem
dadurch festgelegten Abstand Atom-Ion wird der Streuprozess berechnet und damit
die Eintrittskoordinaten in die nichste Atomschicht bestimmt. Ferner wird die
Energie entsprechend dem eingebauten Energieverlustmechanismus verringert.

VerldBt ein Teilchen bei dieser Prozedur die laterale Begrenzung der Ein-
heitszelle, so werden die Koordinaten um einen Gitterparameter zuriicktransformiert,
sodal es also weiter im Bereich der Einheitszelle bleibt. So werden nacheinander

alle Atomlagen durchlaufen.
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Die lateralen Orts—- und Energieverteilungen der gefiihrten Teilchen wer-—
den im gleichen Raster registriert wie es beim Start der Ionen beniitzt wird,
wobei hier allerdings zur Verbesserung der Statistik iiber mehrere Einheits-
zellen gemittelt wird. Dazu wird nacheinander fiir jedes Rasterquadrat die
Zahl von Teilchen registriert, die durch dieses Quadrat hindurchlaufen; da-
durch ist die Ortsverteilung der Ionen gegeben. Gleichzeitig wird auch deren
mittlere Energie bestimmt, womit also die Energieverteilung festliegt.

Die Riickstreuwahrscheinlichkeit wird fiir jedes Teilchen beim Vorbeiflug
an einem Gitteratom berechnet und entsprechend dem in 3.2.4 beschriebenen Ver-

fahren zu einem Gesamtriickstreuspektrum aufsummiert.

51

———————— 3

3.2.3.1 Beschreibung der Funktion der Streueinheit

Wie bereits erwdhnt geniigt es, zur Darstellung der Kristallstruktur wegen
ihrer Periodizit#t eine Einheitszelle abzuspeichern und die gefiihrten Teilchen
diese immer wieder durchlaufen zu lassen. VerldBt ein Teilchen diese Streuzelle
lateral, so lassen sich die Koordinaten infolge der Periodizitdt so zuriick-
transformieren, daB das entsprechende Teilchen wieder von der gegeniiberliegenden
Seite in die Zelle eindringt. In der Programmsprache FORTRAN wurde diese
Transformation durch die MOD-Funktion verwirklicht.

In Kristallen des Al5-Strukturtyps sind die Positionsparameter der Atome
durch die Symmetriebedingungen der kristallographischen Raumgruppe P42/m§2/n
festgelegt. In diesen Verbindungen der Form A;B besetzen die A-Atome die Punkt-
lagen 6(c) (1/4, 0, 1/2; V/2, 1/4, 03 O, 1/2, 1/4; 3/4, O, 1/2; V/2, 3/4, O
0, 1/2, 3/4) und die B-Atome die Punktlagen 2(a) (0,0, 0; 1/2, 1/2, 1/2) /21/.

Da das Ziel dieser Arbeit war, die Channelling-Untersuchungen fiir 4He+—
Teilchen in VBSi in den Kristalltrichtungen [100] und [110] durchzufiihren, wurden
zwei verschiedene Streuzellen gew#Zhlt und zwar fiir [100] die kubische Einheits-—
zelle der Al5-Struktur. In dieser Richtung fblgen die Netzebenen der Atome im
Abstand d/4, die Positionen der einzelnen Atome sind in Abb. 10 dargestellt;
3Si /19/).

Fiir [110] wurde ein Parallelepiped verwendet, das die wiirfelfdrmige Streu-

zelle fiir [1007] umhiillt. Hier folgen die Netzebenen im Abstand d : v2/8, die Ab-

d ist der Gitterparameter (d = 4.718 R fir v

messungen und Anordnung der Atome sind auch in Abb. 10 dargestellt.
Zur Veranschaulichung der Funktion der Streuzelle dienen nun folgende Uber-
legungen: ein He'-Teilchen tritt in die zweite Ebene der Streuzelle; Position,

Impuls und Energie des Teilchens sind bekannt. Es wird nun an einem Atom dieser
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V, Si d=4.718A oV
Osi

dv2
8

Abb. 10 Unterteilung der Streuzellen fiir [100] und [110] in einzelne Atomebenen.

Ebene gestreut und daraus nach Ermittlung des Streuwinkelsund des Energiever-
lustes der Eintrittsort in die nichste Ebene, sowle der neue Impuls und die
neue Energie berechnet. Die Berechnung der neuen Orts— und Impulskoordinaten
wird wie folgt durchgefiihrt:

Das He'-Teilchen trifft am oOrt ;o mit dem Impuls SO in der zweiten Streu-
ebene auf, wie in Abb. 11 dargestellt. Durch den StoB mit dem Atom im Ursprung
des Koordinatensystems wird es in der durch EO und §o aufgespannten Ebene um Ag
abgelenkt. A; ergibt sich dann in der Niherung filir kleine Streuwinkel 6 und

kleine Winkel zwischen ;o und der z-Achse:

- -
X X
+"‘ > . 1% ™ . > L] o
hp = |Ap| + — 6« lp | — (3.11)
% | % |
Der neue Impuls ;] des He'-Teilchens berechnet sich dann zu:
>
- > > > -> XO
pl=po+Ap=po+ 0. pol ° |_) l (3.12)
X
0

. . . . . >, . . .
Damit 148t sich der Eintrittsort x, in die dritte Streuebene ermitteln:

1

> > > -
p p iP X
X. =% R B S (2 +_l_9_|_ o _.p) (3.13)
1 o 4 P, o 4 P, P, I; I
o

Z Z Z
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7]

D

3.Ebene

~
- “2.Ebene

Abb. 11 Geometrie des Streumechanismus beim Stof eines einfallenden Teilchens
mit einem Gitteratom. Es wurden die 2. und 3. Atomebene der [100]-
Streuzelle dargestellt.

In der erwdhnten Ndherung gilt fir P, ¢ P~ IB&] x |$i] und fiir den Stof-
z

parameter s : s = Izol° Man kann jetzt noch’relative Impulse einfiihren,
rel p 1 p
P & = ;? und pre = 'Tg— und erhdlt damit:
* | p | y | 7|
%
X
rel rel o]
1 =P, + 0. = (3.14)
X X
rel rel Y
: =p, *+ 0= (3.15)
y y
_ rel d
Xl = XO + 1 4 (3.16)
X
rel d
= + . — .
71 Yo Ply 2 (3.17)

3 3 + -
Zieht man noch thermische Auslenkungen des streuenden Atoms Xy = (xth’yth’zth)

und Streuung an den gebundenen Elektronen um den Winkel (ex,ey) in Betracht, so

ergibt sich endgliltig:

rel rel 1
= B . - . — + 0 .
1 o) * (Xo Xth) s * X (3.18)
X X
rel _ rel . _ 1
R T T S A A (3.19)



- 24 -

2,1/2

2 .
wobei s sich berechnet aus s = [(xO - xth) + (yo - yth) 1 . Die z-Komponenten
. .o d v
der thermischen Schwingungen werden dabei mit dem Argument zth«$z vernachldssigt.

Zu erwidhnen ist, daB nach /22/ diese Vernachldssigung sich als giiltig erwiesen

hat.

3.2.3.2 Berechnung des Ablenkwinkels bei einem bindren StoR

Das gefiihrte Ion unterliegt einer Vielzahl von EinzelstSfen mit Targetatomen,
die im Biniren-StoB~Modell sukzessive berechnet werden miissen. Im eigentlichen
Ansatz des Bindren—-StoR-Modells werden die Trajektorien der Teilchen so er—
mittelt, daB die Bahnasymptoten bestimmt werden, d.h. man wendet die NiZherung
an, daB das Teilchen sich zwischen zwei Atomebenen geradlinig bewegt, in der
momentanen Netzebene die Impulsinderung durch den StoB mit einem Atom erféhrt
und darauf geradlinig bis zur nichsten Ebene weiterlduft. Diese Ndherung ist
bei schnellen Ionen durchaus anwendbar, da man sich ausrechmen kann, daB unter
Channelling-Bedingungen die Teilchen pro StoB nur so kleinen Impulsinderungen
unterliegen, daR sich der Abstand zur Kette zwischen zwei StoBebenen nur ge-—
ringfligig dndert. Es geniigt also, fiir das gefiihrte Ion den Eintrittsort in die
betrachtete Ebene zu berechnen und daraus den StoBRparameter zu dem streuenden
Atom zu bestimmen; mit diesem Wert erhidlt man den Streuwinkel; um diesen Winkel
wird die Richtung der bisherigen Asymptote korrigiert und daraus kann der Ein-
trittsort in die nichste Ebene ermittelt werden.

Die Schwierigkeit liegt nun darin, bei mehreren Atomen in einer Ebene zu
bestimmen, an welchem gestreut wird. Das eigentliche Bindre-StoR-Modell sieht
nur einen StoB zu einem bestimmten Zeitpunkt vor und zwar mit dem Argument, daf
fiir kleine StoRparameter, also groBe Ablenkwinkel, wegen des starken Abfalls
der Wechselwirkungspotentiale als Funktion des Abstands eben nur ein Atom den
Hauptbeitragliefert. Zwar kann auch der Fall auftreten, daB mehrere Atome
gleich nahe sind. Mit dem gleichen Argument wie oben ist der Fehler jedoch da-
durch, daB nur die Streuung an einem Atom betrachtet wird, sehr gering.

Da diese Fallunterscheidung aber fiir die Al5-Struktur von V,Si nicht ganz

eindeutig getroffen werden kann, wurde das Bindre-Stof-Modell dzhingehend ab-
geindert, daf pro Ebene nicht nur an einem Atom gestreut wird, sondern an jedem
Nachbarn in der Ebene. Es werden also mehrere St3Be zwar hintereinander be-
rechnet, aber die einzelnen Ablenkwinkel addiert, sodaB in Wirklichkeit mehrere
StoBe gleichzeitig stattfinden kdmnen. Damit hat man im strengen Sinn keinen

bindren StoB mehr, man wendet aber eine im Rahmen der Impulsniherung exakte

Prozedur an.
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Die Berechnung des Ablenkwinkels beim Stof eines gefiihrten Teilchens mit einem
Targetatom wird mit Hilfe der klassischen Streutheorie vorgenommen, indem die
Wechselwirkung zweier Teilchen mit abstoBenden Zentralkridften betrachtet wird.

Im Schwerpunktssystem kann der Streuwinkel 0 bestimmt werden zu /23/:

[eo]
6 =m-2[3R S 73 ;o owvm = LBL (3.20)
r [l‘V(R)_ —2] r
o R
V(R) = Potential im Abstand R
s = StoBRparameter
)
R
L = Nullstelle des Klammerausdrucks

Analytisch ist dieses Integral nur in Spezialfi#llen 1&sbar; es ist deshalb not-
wendig, einen Niherungsausdruck dafiir zu finden und zwar méglichst in Form einer
Entwicklung nach Potenzen von v(R), wobei v(R) im Sinn der StSrungstheorie die

Stérung darstellt /24/. So ergibt sich:

[ oo < n
6 =7 0_ - _ 2s . f drR - {% . %} Ry g2 (3.21)

n=1 n=] 2 n! E (R%2-52)

r s

Um (3.21) zu berechnen, schreibt man die Formel um in:

5 -2 a 10 n-1 _m
o=y "2 4 1% f €2+ )™ Y0 (ETTER) dE (3.22)

n n ds s
n=l 2 n! E
r 0
Vernachlidssigt man alle Terme mit n > 2 so erhdlt man;
0 =0 = -— L |y (ETTD a (3.23)
1 Er ds
0

fiir den Streuwinkel in Impulsndherung, die also fiir kleine v(R) gilt, d.h. fiir

kleine Streuwinkel. Man zeigt leicht, daB fiir sie fermer gilt:

Ap| My M,

1 ) M1+M2

(v = Geschwindigkeit des

Teilchens in Vorwdrtsrichtung im Laborsystem).
Setzt man nun fiir die Wechselwirkung die Moliere-Ndherung des statistischen

Thomas~Fermi-Potentials ein /25/:



zZ, 2, e? .
V(r) = = o (=) (3.24)
3
o(x) = izl a, exp (—Bix)
a, = {0.10;0.55;0.35}
B; = 1{6.0;1.2;0.3}

so ergibt sich fiir den Streuwinkel:

Z 22 e 3

— s
0= —% Loap By KBy D
r 1=]

Kj(x) ist hierbei die modifizierte Bessel-Funktion erster Ordnung /26/.

Zur Abschdtzung der Genauigkeit der Impulsndherung kann nach /24/ das
zweite Glied der Summe (3.22) verwendet werden und so ergibt sich mit dem
Molidre-Potential fiir den relativen Fehler:

7. 7. e? % o. B. K,(2B. )
AB 6 2 ¢ ikl %4 PL ™MVEP 3

(3.25)

aE

S
r a, By Ky (B;)

e~ Uy —

i=1

Zur Uberpriifung wurden einige Werte von %9 fir 2 MeV—4He+—Teilchen in

Vanadium berechnet:

o0 ] s/a  |A0/8 [107°]
23.0 0.005 1.01

2.0 0.055 0.98

0.2 0.455 0.80
0.07 1.0 0.63
0.02 2.005 0.51

. . o .
Wie man sieht, ist die Impulsniherung bei Streuwinkeln um 20~ sicher noch aus-
reichend genau, soda8 dieser Winkel bzw. der dazugehdrige StoBparameter als Ab-

. . o]
schneidewert giltig sind. Es kdnnen demzufolge im Programm StoRwinkel bis zu 20

noch erfaBt werden.
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3.2.3.3 Berechnung des Energieverlustes

Schnelle leichte TIonen iibertragen auf ihrem Weg durch den Festkdrper StoB-
energie bei jedem der als elastisch angenommenen Streuprozesse mit dem Atom.
Ferner wird Energie iibertragen in Form inelastischer StdBe, worunter z.B. jeg-
liche Art Wechselwirkung zwischen Ion und Elektronen verstanden wird. Bei den
Energien, die in dieser Arbeit betrachtet werden, ndmlich etwa 1200 —2000 keV,
spielen fiir 4He+—Tei1chen die nuklearen Stdfe keine Rolle. Eine Abschdtzung
zeigt, daB der Bruchteil des nuklearen Energieverlustes bezogen auf den Gesamt-—
energieverlust kleiner ist als 1 . 10—4 /27, 28/.

Der elektronische Energieverlust setzt sich aus den Resultaten mehrerer

Arten von Wechselwirkung zusammen:

(i) StoRe mit gebundenen Elektronen

(ii) StdRe mit Valenz- und Leitungselektronen (als freie Elektronen be-
trachtet)

(iii) Anregung von Plasmonen

Der Prozess (i) hidngt von der Ortsverteilung der Ionen im Festkdrper ab, da hier
die lokale Ladungsverteilung eines Atoms eingeht. Die andern beiden Prozesse
konnen als ortsunabhidngig angesehen werden, da die freijenElektronen als gleich-
formig liber den Festkdrper verteilt angenommen werden. Der Term (i) wird also
unter Channelling-Bedingungen einen anderen Beitrag liefern als unter Random-
Bedingungen, da die Ortsverteilung gefiihrter Ionen in Kanalmitte stark iiberhdht
ist, wo die Ladungsverteilung der Elektronen der Gitteratome Null wird.

Der Energieverlust auf Grund von StdBen mit gebundenen Elektronen ldRt sich

wie folgt darstellen /29/:

4 Zz el' 2
(g—g -1 . NZ%EE' . 1n A (3.26)
geb. mv? ’ I

v = Geschwindigkeit der eingeschossenen Ionen
m = Masse des Elektrons
I = mittlere Anregungsenergie der gebundenen Elektronen
geb.
Nzlok.= lokale Dichte der gebundenen Elektronen

Dieser Term stellt einen mit NZ%EE' modifizierten Bethe-Bloch-Ansatz dar /30/.

NZ%EE' kann filir jedes Gitteratom mit dem Thomas-Fermi-Modell berechnet wer-—

den nach:
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*

Z aze (B
NZ%eE' = 2 . a . l-; ZZ)'E = Zahl der gebundenen
oK. 4 al d(§§2 gg Elektronen pro Atom

(3.27)
wobeil @(%) die Thomas-Fermi—-Abschirmfunktion darstellt.
Da bei Channelling-Berechnungen die mittlere Ladungsdichte als Funktion
des Abstandes von der Kette interessiert, ergibt sich filir die Moliére-sche

Ndherung nach Mittelung iiber d/4: :

a; B;°
— " K,(B;s/a) (3.28)

= .2

2m d/4 1

=}
N
|

N Mw

1

wobel Ko(x) die modifizierte Besselfunktion nullter Ordnung darstellt /26/.
I in Gleichung (3.26) stellt einen Fitparameter dar, da exakte Berechnungen
fiir schwere Targetatome zu komplex werden. Sein genauer numerischer Wert ist
jedoch wegen des geringen Einflusses des elektronischen Energieverlustes auf
den Channelling-Prozess nicht entscheidend. I wufde bei unseren Berechnungen

aus:
I=11.2 2 eV (3. 29)

ermittelt, wie sich aus einer Arbeit von Chu und Powers /31/ iiber Ansitze mit
Hartree-Fock-Slater-Ladungsverteilungen ergibt.
Die St88e zwischen einfallenden Ionen und freienElektronen fiihren zu
einem Energieverlustterm, der folgende Form hat /29/:
4T 22 e
E
(g_) =1 Vel g, (3.30)

z Val, mv? VF

Zval'= Zahl der pro Atom im Mittel abgegebenen freien
Elektronen

Ve = Fermigeschwindigkeit

Val. . .
NZ = Dichte der freie Elektronen

Zval'wurde fiir VBSi bestimmt aus:
Val, Val.

val, %y Tt Zg 3.5+4

Z = 4 = 4 =4.75

Die Fermigeschwindigkeit 148t sich in der Ndherung des freien Elektronengases be-

rechnen zu /32/:
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~ 2 (173

Vg = 37 ne) 4A/m (3.31)
R . Val.

ne = Dichte der freien Elektronen = NZ

. . . . -3
Fir V381 ergibt sich n, = 0.36 & und
v. = 2.6 . 100 m
F sec

Der Energieverlust durchPlasmonanregung ist gegeben durch /29/:

4 22 " 2m vv
dE v
= -— 1 Vel F (3.32)
dz 2 Hw
Plasmon mv P
wp = Plasmafrequenz
ﬁwp = Plasmonenergie

wp berechnet sich wiederum im Modell des freien Elektronengases mnach /32/:

4 n  e?

_ e
b= )

1/2 (3.33)

Fiir die angegebenen Werte ergibt sich w_ = 3.39 1016 Hz und

Hw

22.2 eV

Inzwischen ist ein experimentell bestimmter Wert der Plasmonenergie verfiigbar,
némlich‘ﬁwp = 2.8 eV /33/; dies zeigt, daB das Modell des freien Elektronengases
fiir VSSi versagt. Monte-Carlo-Rechnungen mit und ohne Plasmonanteil des elektro-
nischen Energieverlustes haben jedoch gezeigt, daR dieser Term keinen wesentlichen
EinfluB auf den Channelling-Prozess und die Riickstreuausbeute hat.

Die drei Energieverlustterme lassen sich zusammenfassen zu:

4 72 et 2 2
_ 1 NZgeb. 1n 2mv + NZVal,1n 2mv (3.34)
2 lok. = ‘ﬁ(.\)p

<E
dz inel mv I

Die Berechnung des stoRparameterabhingigen Anteils des elektronischen Energiever-
lustes im Programm geht Zhnlich der Berechnung des Stofwinkels vor sich. Denn fir

jedes Atom einer Streuebene wird dieser Anteil gesondert berechnet und die

einzelnen Beitrdge aufsummiert.
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Fiir den Energieverlust, dem ein Teilchen nach dem Riickstreuprozess auf seinen
Weg zum Detektor unterliegt, ist es nicht ndtig, den hier dargestellten Ausdruck
zu verwenden, da diese Bahnen nun random—orientiert verlaufen. Fiir den dabei auf-
tretenden Energieverlust wurde ein Polynom fiinften Grades von Ziegler und Chu
angewandt, dessen Koeffizienten fiir 4He+—Tei1chen tabelliert sind /28/. Sollten

andere Ionen, Zx’ verwendet werden, so wurden die Werte nach /34/:

dE 2
dE -Z2x (dE (3.35)
dz Z_,v z? dz Z. ,V
x’ He He’
bei gleicher Geschwindigkeit v berechnet.
In die Formeln sowohl fiir den Energieverlust als auch fiir den StoBwinkel
geht die Ladungszahl des einfallenden Teilchens wesentlich ein. Da aber empirische

Abschitzungen /35/ mit:

¥ )2 =4 - 3.04 exp (- 1.77 E, ) (3.36)
4 4
He He
zeigen, daf (Z¥4 )2 = 3.912 fiir E4 = 2 MeV,wurde hier mit Z4 = 2 gerechnet.

Der Gﬁltigkgﬁtsbereich fiir dieHedargestellte Auftrennung dgg Energieverlustes

ist durch die Bedingung:

V. > Z 2/3

2
e
e . v
Ion 1 K ] Bohr (3.37)

gegeben, Hquivalent zu:

2/3 | M key (3.38)

>> .
E 25 Z1 I

Fiir 4He+—Tei1chen mufl also gelten:
E >» 159 keV

was bei unseren Untersuchungen gewdhrleistet war.

Durch St8Be mit Elektronen verliert das einfallende Ion aber nicht nur
Energie, vielmehr fiihrt der dabei gleichzeitig stattfindende Impulsiibertrag in
der Querebene zur Auffiicherung des Ionenstrahls. Geht man davon aus, daf der

Energieiibertrag AE bei einem freien StoB den Impulsiibertrag /29/:

Ap = V7mAE (3.39)

zur Folge hat, so folgt daraus unmittelbar eine transversale Ablenkung:
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2, - m | A&
<AB% = M] E (3.40)

In jeder Raumrichtung getrennt ergibt sich:

1 AE

<AB%> = 2, =~ . & Ao&
A6x> <A6y> 5 M] = (3.41)
wodurch die Verkniipfung mit dem Energieverlust gegeben ist:
<p% <>
aex_aey -1l . m 1 D2E (3.42)
oz 9z 2 M] E 9z )
frei
oE . . . ,
Durch 3% ist der Anteil des elektronischen Energieverlusts durch Plasmon-
anregung a gggéchlossen, da mit ihm keine Impulsidnderung in der Querebene ver-

bunden ist.

3.2.3.4 Thermische Schwingungen der Atome

Das dynamische Verhalten des Kristallgitters ist durch die Auslenkungen der
Atome aus ihren Gleichgewichtslagen gekennzeichnet. Diese Verschiebungen stellen
wesentliche Abweichungen vom idealen Kristall dar und gehen entscheidend in die
Bestimmung der StoBparameter und damit in die Berechnung der Ablenkwinkel ein.
Die Geschwindigkeit der Gitteratome ist um GrdBenordnungen kleiner als die der

. + . . ,
eingeschossenen He -Teilchen, wie sich aus:

M 2 3

TT-VG == kT ; k = Boltzmann—~Konstante (3.43)
T = absolute Temperatur
V, = Geschwindigkeit des Gitter-

atoms

abschitzen 1liaBt.

293 KV, ¥ 3.5 - 10% cm/sec, wohingegen die

Geschwindigkeit von 2 MeV—AHe+—Teilchen bei v = ]09 cm/sec liegt. Es geniigt also,

Fiir V-Atome ergibt sich bei T

eine statische Momentaufnahme des Gitters zu einem festen Zeitpunkt zu betrachten
und mit Hilfe einer Wahrscheinlichkeitsverteilung der thermischen Auslenkungen die

momentanen Positionen der Atome festzulegen.
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Das Problem ist, die Gleichung:
W (u,m) =<8 (u-ug con)> (3.44)

zu 18sen, wobei Wi(u,;) die Wahrscheinlichkeitsdichte dafiir darstellt, daB das
i~te Atom die momentane Auslenkung u in Richtung des Einheitsvektors n hat, wo-
bei die mittlere Auslenkung des Atoms gegeben ist durch ﬁi.

Stellt man fiir das dreidimensionale Raumgitter unter der Voraussetzung von
Zentralkrdften mit auf nichste Nachbarn beschridnkten Wechselwirkungen die Bewe-~

gungsgleichungen auf,so zeigt sich, daB folgender Ansatz zum Erfolg fiithrt /36/:

+

> ] 1 ->i .
u, = ) e exp 1a§. {a. +a } (3.45)
VM N e, YA -
q,A
M, = Masse des i-ten Atoms

& . Summe iber alle Wellenvektoren E der ersten
? Brillouin-Zone und alle Phononenzweige A.

w, = Dispersionsrelation
q,A
+ 9 3 .
e>l = Polarisationsvektor
q5A
_). » 3 .
Ri = Gleichgewichtslagedes i—ten Atoms
+ .
a_  ja, = Phononenerzeugungs— und Vernichtungsoperatoren
-q,A  q,A

Einsetzen in die Ausgangsgleichung (3.44), Fourier-Transformation der §-Funktion

und mehrmaliges Umformen /37/ fiihrt zu:

W(u,g) = T exp - 2 (3.46)
2vm T, 4T,
il n
NI
mit y |ne§>\| ! 1
I's = = + 5)
n 9,1  2M. ws exp B w, -1 2
1 qu q’A
1
B =
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Ausmultipliziert ergibt sich:

-+ -
n o
r = X, X.y L. . (3.47)
> -Z-. i 73t 3.y
J1s]
_>-
Xy = j~te Komponente des Vektors n in einem kartesischen
] Koordinatensystem
el & I
T = 2 Q’A’j q,xgj' ( +l)
i it = - 2
g, M, w exp B w 1
i -
q,A q,A

Es ergibt sich also eine GauBverteilung als Wahrscheinlichkeitsdichte, zu deren
Parametrisierung die Kenntnis der Dispersionsrelation w, A erforderlich ist. Es

b
kann nun gezeigt werden, daB gilt:

I _n n
_ 1 n
r, = 5 <ui(t) ui(t)>
n
- - N
wobei <u2(t) u?(t)> das mittlere Schwankungsquadrat in Richtung n darstellt.

Da fiir VBSi die Dispersionsrelation w nicht bekannt ist, wurde <uiui>

aus Rontgenexperimenten verwendet /38/, un ,?n die GauBfunktion eingesetzt.
Wesentlich ist hierbei, daB die V-Atome, wie in diesen Experimenten gezeigt
wurde, nicht isotrop schwingen, sondern daB die Schwingungen senkrecht zu

den V-Ketten stdrker ausgepridgt sind. Deshalb ist das mittlere Schwankungs—
quadrat iiber einen symmetrischen Tensor bestimmt /39/, dessen Diagonalelemente
nach der Hauptachsentransformation die Quadrate der drei Halbachsen des

Schwingungsellipsoids darstellen.

T+ bestimmt sich dann zu:
n

r

3
n n
Z U.. X xj (3.48)

|
Il b~1 W

> —
n 2

Uij= Schwingungstensor

und die Wahrscheinichkeit, ein Atom T am Ort ot = (ul,uz,u3) zu finden, ergibt

sich aus:

3 3
/2 (det U)_l/2 exp {- 1 ( z z u. u, uj)} (3.49)

>F -3 I
W) =@m) > :
i=1 j=1

Sind alle Nichtdiagonalelemente des Tensors gleich Null, was durch Rontgenbeugungs-
messungen bestdtigt wurde /38/, so kann W(Kr) als Produkt dreier Gauffunktionen

dargestellt werden:
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2 2 2
Y Y9 U3
" 2u N 2u T 2u
- 22 1 3
W@y = —L o ML . 3 (3.50)

3.2.4.1 Theoretischer Ansatz

Im Channelling-Experiment wird als wesentliche GréBe die Zahl der riickge-—
streuten Teilchen als Funktion der Tiefe registriert. Will man experimentelle
Ergebnisse mit den theoretischen Modellen vergleichen, so muB man aus der
Kenntnis der Trajektorien der gefiihrten Teilchen ebenfalls die Ausbeute der
Riickstreuprozesse berechnen. In der allgemeinen Formulierung ergibt sich die

gesamte Rickstreuausbeute durch:

T(E)) = Ef Qf ﬁf ‘f, Vf, W(E,Z',0") 0(E,8') b(|2-2'|) £(¥) dF' d7 dedf’dE
min (3.51)
Y(EO) stellt dabei die Fldche unter einem Riickstreuspektrum dar.

W(E,?',e') ist die Zahl der einfallenden Tonen am Ort r' im Volumenelement
d?', im Energieintervall (E,E +dE) und mit einem momentanen Bahnwinkel zur
Detektorrichtung im Winkelintervall (6',6' + do6').

0(E,6') bedeutet den Rutherford-Wirkungsquerschnitt bei der Energie E und
dem Riickstreuwinkel 0°'.

b(l?—?'l) stellt die Wahrscheinlichkeit dar, den richtigen StoBparameter
zu haben, wobeil ? fiir den Ort des Atoms und ?’ fiir den Ort des Ions steht. Durch
o(E,0'") ist zwar der StoBparameter fiir einen Stof unter dem Winkel 6' schon
festgelegt, es muB jedoch durch b(i?—?'l) die Wahrscheinlichkeit dafliir angegeben
werden, daB sich im Abstand dieses Stofparameters vom Atom auch ein Ion be-
findet.

f(?) stellt die Ortsverteilung der Gitteratome dar.

Das Integral J ...dQ integriert iiber den endlichen Detektorraumwinkel Q
und das Integral fs%..dﬂ' beriicksichtigt, daB die einfallenden Teilchen zum Zeit-
punkt eines StoBg? mit einem Kristallatom jeweils unter ganz verschiedenen
Winkeln zum Detektor laufen. ; umfaBt dabei alle auftretenden Winkel zwischen
Teilchenbahnrichtung und Detektor. Emin ist die minimale Teilchenenergie, die

ausreicht, einen Riickstreuprozess zu machen und in den Detektor zu gelangen.
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Da der Wirkungsquerschnitt fir 2 MeV—He+—Tei1chen, die mit eL = 165° in den
Raumwinkel §§ = 4.6 * 10_3 sterad riickgestreut werden, 0 ® 3 - 10_ll 82 betrigt,
ergibt sich ein linearer Abstand Atom-Ion von ~3.1(;6X (zum Vergleich: der Gitter-—
parameter d betrdgt 4.72 X und der Thomas-Fermi—Abschirmparameter a = 0.16 2).

Es erscheint also gerechtfertigt, b(|¥—¥'|) durch die Dirac'sche §=Funktion zu
ersetzen: b(l?—?'l) -> 6([?—?'|)

Damit ergibt sich:

E
Y(E ) = £ SWE,T,0') o(E,0') £(2) dr dod Q' dE (3.52)
E o Q Qv

Wenn man nun bedenkt, daB sich GL auf Grund des endlichen Detektorraumwinkels
@ nur wenig verindert, da ? sehr klein ist, so 148t sich nach dem Mittelwert-
satz die Integration iiber { ausfiihren, indem man einen mittleren Riickstreuwinkel

5" einfiihrt:

~ Fo > — - > =
YE)=Q [ J [ WE,r,8") o(E,08") f(r) dr dQ' dE (3.53)
© Epinth v

Damit 148t sich die Riickstreuausbeute in Abhidngigkeit der momentanen Energie E

berechnen.

3.2.4.2 Durchfiihrung in der Rechnung

Die Verteilungsfunktion W(E,?;@')léﬁt sich aus der Kenntnis der Trajektorien

gewinnen und es wire also prinzipiell mdglich, Y(Eo) zu berechnen oder, wenn
o)

oE
Teilchen pro Energieintervall (das eigentliche Riickstreuspektrum):

nur die Rickstreurate interessiert, , also die Anzahl rilickgestreuter

DE -G s ouEET) o®,T) £(@) a7 d' (3.54)
oE 1V

5> -

Es besteht allerdings auch die Méglichkeit, ohne explizite Kenntnis von W(E,r,0')
sich das Riickstreuspektrum in (3.54) zu verschaffen.

Bei jedem StoB eines gefiihrten Tons mit einem Gitteratom wird mit Hilfe des

StoBparameters die Wahrscheinlichkeit filir einen Riickstreuprozess:

P(E,7) =& -+ o(E,B') * £(7) (3.55)
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berechnet, wobei fiir f(?) die in 3.2.3.4 hergeleitete GauR—-Funktion der Wahr-
scheinlichkeitsdichte fiir Gitteratome eingesetzt wird. Diese Riickstreuwahr-—
scheinlichkeiten werden im entsprechenden Energieintervall (Ek’Ek+dE) und
dem entsprechenden Tiefenintervall abgespeichert und aufsummiert, wobei Ek
sich als Energie nach dem StoR ergibt: Ek =k - E (k = kinematischer Faktor).
Die Umrechnung in das mit dem Experiment vergleichbare Riickstreuspektrum
erfolgt hinterher, indem die endgiiltige Austrittsenergie nach Abzug des Energie-
verlustes beim Weg vom Stofort zum Detektor bestimmt wird. Da die riickgestreuten
Teilchen nicht dem Channelling-Prozess unterliegen, braucht zur Berechnung des
Energieverlustes nicht der in 3.2.3 beschriebene stoBparameterabhidngige Aus-
druck verwendet werden, sondern es geniigt, eine fiir polykristalline Targets
giltige Formel anzuwenden. Hierwurde ein Polynom fiinften Grades benutzt,dessen
Koeffizienten durch Anpassung an gemessene energieabhingige Energieverlustkurven
gewonnen wurden /28/. Die tabellierten Werte sind fiir He -Teilchen angegeben,

lassen sich aber leicht fiir andere Iomen umrechnen, wie in 3.2.3.3 gezeigt wurde.

4, VERGLEICH DER MODELLRECHNUNGEN FUR DEN REALEN KRISTALL MIT DEM
EXPERIMENT

4.1 Test des Programms fiir Vanadium und Molybd#n Einkristalle

Vor der Anwendung auf komplizierte Strukturen wurde das Bindre-StoB—Modell
an einem einfachen Strukturtyp getestet, sowie das Programm auf Fehler i{iberpriift.
Zum Vergleich wurden experimentelle Resultate von Systemen herangezogen, fiir die
die fiir die Theorie wesentlichen Parameter wie thermische Schwingungsamplituden
und Energieverlustwerte sehr gut bekannt sind.

Es wurden hierfiir die Ubergangsmetalle V und Mo gew#hlt, weil die krz-Struktur
in [100]-Richtung programmtechnisch nicht sehr aufwendig zu realisieren ist und
weil fiir die beiden Elemente sehr gute Vergleichsmessungen zur Verfiigung standen
/40/.

Zum Vergleich zwischen Theorie und Experiment dienten die GrdRen Xmin und
¢1/2 und zwar als Funktion der Eindringtiefe, wie schon in 2.1.2 beschrieben. Da-
bei werden die theoretischen Werte genauso gewonnen wie die experimentellen, indem
man ndmlich die Riickstreuspektren bei verschiedenen Kippwinkeln berechnet und dabei
in die Energiespektren bei Energiewerten,‘die der gewlinschten Tiefe entsprechen,

Fenster setzt.
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Die berechneten Energieverlustwerte stimmen ohne jegliche Anpassung fiir
den Random-Fall gut mit den Werten vom /28/ iiberein. '

Das Random-Spektrum wurde berechnet, indem die Richtung des einfallenden
Strahls gegen [100]-Richtung des Kristalls um 6 = 15° verkippt wurde und dabei

die Kippebene ¢ (siehe Anhang B) wihrend der Rechnung um 7/2 gedreht wurde.

Zur Berechnung der winkelabhingigen Ausbeutekurven wurde ¢ = 5° gewdhlt;

Bezugsebene ist hierbei die x z -Ebene des Kristallkoordinatensystems (siehe

Anhang B).

Ergebnisse fiir Vanadium:

Als thermische Schwingungsamplitude wurde der fiir Raumtemperatur angegebene

Wert von 0.085 & verwendet /21/. Zur Analyse wurden 2 MeV—4He+—Teilchen ver-—

wendet,
. Exp. Theor. Exp. Theor.
Kanalzahl Tiefe [A] in. Xpin. wl/z [Grad] wl/z [Grad
376 + 8 410 + 275 |0.04 £ 0.005/0.023 £0.004| 0.63 £ 0.02|0.75 * 0.02
350 1300 0.021 0.70
330 2000 0.048 0.021 0.57 0.67

Die Fehlerangaben bei den experimentellen Werten fiir Xmin entsprechen dem
statistischen Zihlratenfehler sowie fiir w1/2 der Ablesegenauigkeit der Winkel-
angaben.

Theor.

Die Werte von Xpin liegen doch betridchlich unter den Werten von Xi?p.

s
wihrend ¢1/2 in der Rechnung um etwa 0.1° groBer ist. Grilinde fiir solche Ab-n.
weichungen knnen darin liegen, daB in der Rechnung noch keine amorphe Ober-
flidchenschicht simuliert wﬁrde. Beli Annahme einer Schichtdicke von etwa 20 R,
was einer Strahlaufweitung von 0.1° entspricht, nahmen die berechneten Werte
von X . ~ um 0.5 7% zu und wl/Z nahm um 0.03° ab.

Der Hauptgrund fiir die Diskrepanzen zwischen Theorie und Experiment in wl/z
liegt wohl darin, daB die Kippebene beim Experiment nicht bekannt war und
dieser Effekt gerade bei krz-Strukturen nicht zu vermachlidssigen ist. Ver-

schiedene Messungen haben gezeigt, daB Abweichungen bis zu 10 Z in w1/2 nicht

ungewthnlich sind /41/.
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Ergebnisse fiir Molybdé&n:

Die verwendete thermische Schwingungsamplitude betrug 0.05 R /21/. Zur Rick-

+ .
streuung wurden 2 MeV—4He —Teilchen verwendet.

. Exp. Theor. Exp. Theor.
Kanalzahl | Tiefe [& ] in. in. wl/Z [Grad] Wl/z [Grad]
432 = 8 510 + 230 0.015 +0.005|0.012 £0.006| 1.07 * 0.02] 1.20 + 0.02
388 + 8 1770 + 230 0.019 £0.005|0.017 £0.007| 1.00 1.11

Fiir Mo ist die Ubereinstimmung in Xmin ausgezeichnet. Bei den ¥ ,,~Werten zeigen

sich Abweichungen von etwa 0.1°. Als Ursache diirfte die bei de;/érgebnissen fir
V schon erwdhnte Tatsache gelten, daB auch hier die Kippebene nicht bekannt war.
Eine Strahlaufweitung durch eine Oberflichenschicht von 20 2 zeigte in der
Rechnung eine Abnahme in wl/z von etwa 0.030, wihrend bei Xmin kein Einfluf durch
die Strahlaufweitung festgestellt werden konnte.

Die Tiefenabhidngigkeit von w]/Z stellt sich sowohl im Experiment als auch in

der Rechnung als sehr stark heraus, wobei die Abnahme von ¥ mit steigender

Tiefe auch quantitativ in der Rechnung richtig wiedergegebe;/éird.

Diese Tests mit den krz—Strukturen V und Mo haben im wesentlichen eine
Ubereinstimmung zwischen Theorie und Experiment ergeben. Dies zeigt, daB die
physikalischen Prozesse beim Channelling-Effekt durch das Bindre-StoR-Modell
richtig beschrieben werden. Allerdings haben diese ersten Untersuchungen auch
ergeben, daB der EinfluB des Kippwinkels bei krz-Strukturen nicht zu vernach-
ldssigen ist und fiir genaue quantitative Vergleiche unbedingt im Experiment
zu bestimmen ist. Als erste Testldufe sind die Ergebnisse jedoch durchaus

geniligend.

4.2 Diskussion der Ergebnisse fiir V3§i

Schieft man lateral gleichverteilte Ionen auf einen amorphen Festkdrper,
so wird sich im Target in lateraler Richtung ebenfalls eine Gleichverteilung ein-
stellen; dasselbe geschieht, wenn man den Strahl inwillkiirlicher Orientierung

auf einen Einkristall richtet. Anderungen in der FluBverteilung ergeben sich
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erst, wenn der einfallende Ionenstrahl parallel zu einer niedrig indizierten
Kristallrichtung oder -—ebene ausgerichtet ist. Es stellt sich dann ni#mlich ein
Maximum der Aufenthaltswahrscheinlichkeit gefiihrter Teilchen an den Stellen
des Kanals ein, an denen das geringste Potential herrscht, also vorwiegend in
Kanalmitte und ein Minimum an Orten eines Potentialmaximums /42/. Die Aus-—
wirkungen dieses sogenannten "Flux-peaking''-Effekts wurden schon in 2.1.1. er-
ldutert.

In Abb. 12 sind FluBverteilungen von He+—Tei1chen fir VSSi in [100]-Richtung
gezeigt, Die Profile wurden entlang einer Ebene registriert, die von den [100]-
Fldchendiagonalen gebildet wird. Die Verteilungen sind jeweils iiber 100 Ein-
heitszellengemittelt und fiir verschiedene Tiefen aufgenommen. Zur Veranschau-
lichung dient Abb. 8.

Wie erwartet, bilden sich Maxima der FluBverteilung fiir niedrige Potential-
werte, widhrend die Aufenthaltswahrscheinlichkeit an der Stelle der starken V-
Ketten Null wird. Die zwei Nebenminima riihren davon her, daB an den Stellen der
Einheitszelle das Potential relative Maxima bildet, also eine Art Sattelpunkt
darstellt. Allerdings verschwindet hier der FluB nicht vdllig. Klar sichtbar
wird auch in Abb. 12, daB der FluB in einer Tiefe von 1180 8 zwar schon deutlich
ausgebildet ist, jedoch seine volle HShe erst bei 3000 & erreicht hat. An den

Ecken der Einheitszelle sind dagegen Oszillationen sichtbar.

[%]j‘ Normierte FluNdichte
300+
[o] [e]

- 0-3060A

200 -
= 0-6840 A

x-1180A

X

100+ 4

4 j\g
\ (V]
0 Abstand von der Kett_e

T T T T
-30 -1.5 0.0 1.5 30 [A)

Abb. 12 FluBverteilung  gefiihrter Teilchen fiir [100lin verschiedenen Tiefen. Die
Profile wurden jeweils entlang der Fldchendiagonalen der Streuebene
registriert und iliber 100 Einheitszellen gemittelt. Der Fehlerbalken ent-
spricht der Statistik von 400 einlaufenden Teilchen.
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Zu erwidhnen ist noch, daB die Verteilungen nicht linear in Richtung der
Diagonalen normiert sind, sondern in Bezug auf die ganze Fliche der projizierten
Einheitszelle.

Abb. 13 zeigt die Energieverteilungen in den gleichen Tiefen. Gemittelt
wurde wieder iiber 100 Einheitszellen. Die gestrichelten Linien zeigen die fiir
den Random-Fall jeweils nach der Bragg'schen Regel /13/ berechnete Energie mit
Energieverlustwerten fiir die Einzelelemente nach Ziegler und Chu /28/.

Man erkennt deutlich die stark verminderte Energie an der Stelle der
starken V—Ketgéﬁ, was auf besonders hohen Energieverlust in der Nidhe der Atom-—
ketten zurﬁckéufﬁhren ist. Dies wird auch unmittelbar verstdndlich, wenn man
bedenkt, daB die erhShte Dichte der Rumpfelektronen in Kettennihe den Energie-
verlustbeitrag durch St6B8e mit diesen gebundenen Elektronen erhdht. Ebenso
ist klar, daB in Kanalmitte, wo nur die Beitridge der Stdfe mit freien Elektronen
und der Plasmonanregung ins Gewicht fallen, die Energie der gefiihrtenTeilchen
héher ist als im Random-Fall.

Diese Unterschiede werden umso ausgeprigter, je grofer die Eindringtiefe

der einfallenden Teilchen ist. Wesentlich ist auch, daB an der Stelle des Poten-—

tialsattelpunktes ein relatives Energieminimum in gréBerer Tiefe ausgeprigt wird.

Dies deutet darauf hin, daB der Beitrag der Rumpfelektronen von mehreren Atomen

[%]4 .
20004 Energie

1900

O——0— 0_0'0—0—0\

1800 A
e
o~ e T e 0=-—6840 A
"No—a” / n\n_,u/""
17OOJ
1600 Abstand von der Kette

15 30 [A]

Abb. 13 Energieverteilung gefiihrter Teilchen- fiir [100] in verschiedenen Tiefen.
Die Profile wurden entlang der Fl4chendiagonalen der Streuzellen
registriert und iber 100 Einheitszellen gemittelt. Die gestrichelten
Linien représentieren die Energie von in Random-Richtung einfallenden
Teilchen in der selben Tiefe.
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ausreicht, um einen gegeniiber der Umgebung doch merklich hSheren Energieverlust
zu verursachen, obwohl er in solcher Entfernung von den Ketten schon sehr schwach
ist.

Zu erwihnen ist noch, daB diese Untersuchungen der FluBprofile wie auch die
folgenden Rechnungen zur Untersuchung der beiden Parameter Xpin und wl/Z durch-
gefiihrt wurden, indem als Form der thermischen Schwingungen der V-Atome ein
Rotationsellipsoid nach /38/ angenommen wurde. Die numerischen Werte der

thermischen Schwingungsamplituden betragen hierbei:

Vull = 0.067 X
/i, = 0.076 'y

Die Schwingungsform der Si-Atome wird als isotrop angenommen. Die Schwingungs-

amplitude betridgt:

& = 0.075 R.

Eingehende Untersuchungen des thermischen Schwingungsverhaltens sind in 4.2.4

aufgefiihrt.

4.2.2  Vergleich der tiefenabhingigen ggggggggz_xmin_ggg_wl/2_§§£_§§§_Y:gggg£gitter

Der Schwerpunkt der theoretischen Untersuchungen des Channeling-Effekts in
VBSi lag im Vergleich mit Riickstreuergebnissen aus Experimenten, die von 0. Meyer
/16/ und L.R. Testardi et al. /43/ durchgefiihrt wurden.

Es handelt sich hierbei um Riickstreuexperimente, die mit Hilfe von 2 MeV—4He+—
Teilchen an VBSi-Einkristallen in den Kristallrichtungen [100] und [110] durchge-
fiihrt wurden. Zum Vergleich zwischen Theorie und Experiment wurden die beiden
GréBen Xpin und wl/zaus winkelabhdngigen Ausbeutekurven bestimmt.

Diese Art von Experimenten wurde mit dem Monte—-Carlo-Programm simuliert
und die Ausbeutekurven zusammen mit den experimentellen Daten aufgetragen. Die
Ergebnisse sind in Abb. 14 dargestellt; die Kreise in der Abbildung stellen die
experimentellen Werte dar, wobei die statistischen Fehler so klein sind, daB sie
in die GroBenordnung der Kreise fallen. Die durchgezogenen Linien stellen die
theoretischen Resultate dar. Die Tiefe des Energiefensters lag bei etwa 470 X, '
die Fensterbreite war 500 R. Der Vergleich zeigt, daB die Ubereinstimmung
zwischen Theorie und Experiment sehr gut ist. Fiir [100] verlduft die
theoretische Ausbeutekurve ab 0.8° etwas steiler als die experimentelle Kurve;

in [110] liegen die mit der Monte-Carlo-Methode berechneten Werte im Bereich von

0.0° bis 0.4° iiber den .Xperimentellen.



_42_

4 V3 Si[100] 4 V;Sil110)
o Experiment
— Monte Carlo
1.0t 0® % 0o o 1.07 o %0°% ° o ©

2 f /

£ [ /

O 0

N / /

(V]

§ 05 /° 05 r !

E o

: /

o1+ ,o/a 01 M
000" | ° \ .

P
— T Ld + 1

00 10 00 1.0
Kippwinkel © [Grad]

v

Abb. 14 Theoretische und experimentelle winkelabhingige Ausbeutekurven in [100]
und [110], registriert in einer Tiefe von 470 A. Die Fensterbreite betrug
500 A.

Genauer sind die Abweichungen in den Abbildungen 15 a,b und 16 a,b dargestellt.
Abb. 15a zeigt Xmin als Funktion der Tiefe fiir [100] . Im Experiment wurden Fenster
gesetzt bei 470 und 1810 X, in der Rechnung wurden 5 Fenster in verschiedenen Tiefen
gewdhlt., Die horizontalen Balken zeigen die eingestellte Fensterbreite. Die
vertikalen Balken der theoretischen Werte geben die nach AnhangA bestimmten
statistischen Fehler an. Der Kreis bei der Tiefe O stellt den zur Oberfléche
extrapolierten Wert nach /43/ dar. Der Zusatz Ay = 0.0° in der Symbolerliuterung
bedeutet, daB in den Anfangsbedingungen die effektive Strahldivergenz mit 0° an-
genommen wurde, oder anders ausgedriickt, daB die amorphe Oberflichenschicht des
realen Kristalls vernachldssigt wurde. Der MaBstab fiir Xpin wurde sehr stark ge-
dehnt, um die Abweichungen zu verdeutlichen.

Diese Darstellung zeigt eine Ubereinstimmung zwischen Theorie und Experiment
innerhalb der Fehlergrenzen. DaBR der Wert des ersten Fensters etwasniedriger liegt,
ist vermutlich auf die fehlende Oberflichenschicht in der Rechnung zuriickzufiihren.

In Abb. 15b ist nun der Unterschied nach Rechnung mit einer Strahldivergenz
von 0.1° dargestellt. Dabei wurden die EinschuBrichtungen der einzelnen Teilchen
um die ideale EinschuBrichtung mit einer Standardabweichung von 0.1° in zwei auf-
einander senkrecht stehenden Ebenen normalverteilt angenommen.

Diese Strahlaufweitung durch eine amorphe Oberfldchenschicht wurde gefunden,
als mit dem Monte-Carlo-Programm eine amorphe Schicht von etwa 20 R simuliert
wurde. Die Simulation geschah wie bei der Bestimmung des Random—-Riickstreuspektrums

durch Verkippen der [100]-Kristallachse um 15° gegen die Strahlrichtung und
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Abb. 15 Minimale Ausbeute Xp;, fir [100] in Abhidngigkeit der Tiefe. Im oberen
Bild sind experimentelle Ergebnisse von 0. Meyer /16/ (A) und
L.R. Testardi et al. /43/ (0) zusammen mit Simulationsergebnissen bei
nicht aufgeweitetem Strahl (AY = 0.0o) dargestellt.
Im unteren Bild sind die Unterschiede bei Rechnung mit und ohne Strahl-
aufweitung durch eine Oberfldchenschicht von 20 2 dargestellt.

Drehung der Kippebene wdhrend der Rechnung um 7/2. Die Teilchen wurden parallel

eingeschossen und nach Durchlaufen der Schicht die Abweichung von der urspriing-

lichen Einfallsrichtung registriert.
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Als Ergebnis der Rechnung mit aufgeweitetem Strahl ist zu sehen, daB der
Punkt des ersten Fensters jetzt hdher geriickt ist, die librigen Werte zeigen im
Rahmen der statistischen Genauigkeit keine wesentlichen Abweichungen.

Abb. 16a zeigt den Vergleich zwischen Theorie und Experiment fiir [110] . Die
Symbole haben die gleiche Bedeutung wie in 15a.

Der von L.R. Testardi et al. angegebene /43/, extrapolierte Wert von Xgin
liegt iiber den von O. Meyer /16/ gemessenen Werten. Die berechneten Daten stimmen
mit beiden Experimenten im Rahmen der Fehlergenauigkeit iiberein. Die Tatsache,
daB der Xpin Wert bei 1800 & um einiges unter dem experimentellen liegt, ist
vermutlich, wie man an der Lage der anderen theoretischen Punkte sieht, rein
statistisch bedingt.

Die Ergebnisse unter Beriicksichtigung der Simulation einer Oberflidchenschicht
sind in Abb. 16b aufgetragen. Der oberflichennichste Werte fiir Xpin ist ange-
stiegen, die librigen Werte haben sich nur geringfiigig ge#ndert.

Insgesamt 148t sich sagen, daR eine ausgleichende Gerade durch die Xmin
Werte bei Ay = 0.1° etwa | 7 {iber der Geraden durch die Xmin—Punkte bei AY = 0.0°
verlaufen wiirde. Das wiederum bedeutet, daR eine Oberflichenschicht von etwa 20 2
Dicke die experimentellen Ergebnisse nicht wesentlich verfidlschen kann. Zum Ver-
gleich mit dem realen Kristall kdnnen durchaus Resultate einer Simulations—
rechnung ohne Oberflichenschicht hinzugezogen werden. Diese Tatsache stidrkt
das Vertrauen in die Anwendung der Channelling-MeBmethode.

Vergleichsdaten fiir w]/z in [100] sind in Abb. 17a gegeben. Es wurde wl/Z
in verschiedenen Tiefen aus den entsprechenden Ausbeutekurven bestimmt und mit
den beiden experimentellen Werten verglichen. Der senkrechte Fehlerbalken mit
einem Wert von 0.02° entspricht etwa der im Rahmen des statistischen Fehlers
mdglichen Genauigkeit bei der Bestimmung von ¢1/2 durch Interpolation der
diskreten Werte der theoretischen Ausbeutekurven. Die Ubereinstimmung zwischen
Theorie und Experiment ist auf den erstemn 2000 R zufriedenstellend. Erst in
groBerer Tiefe weichendie berechneten Werte nach oben ab. Die Ursachen fiir
dieses Phi#nomen liegen wohl in der Tatsache, daB die gefiihrten Teilchen durch
Defekte im realen Kristall eine zusdtzliche Erhthung der Querenergie erfahren,
was zu einer rascheren Abnahme in wl/z fiihrt.

In Abb. 17b sind die Resultate beiAnderung der anfinglichen Querenergie
durch eine effektive Strahldivergenz von AP = 0.1° dargestellt. Man sieht, daB
insgesamt eine sehr schwache Abnahme von w]/z stattfindet; d.h., daB von sehr
diinnen Oberfl&ichenschichten w]/2 kaum beeinfluBt wird. Dieses Ergebnis steht in
Ubereinstimmung zum Verhalten von Xpin®

Die winkelabhingige Ausbeute wurde auch fiir [110] gerechnet und mit den

experimentellen Ergebnissen verglichen. Die Resultate sind in Abb. 18 a,b dar-
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Abb. 16

Minimale Ausbeute X ,

Bild sind experimen?éﬁle Ergebnisse von O. Meyer /16/ (A) und

L.R. Testardi et al. /43/ (0) zusammen mit Simulationsergebnissen bei
nicht aufgeweitetem Strahl (AY = 0.0o) dargestellt.

Im unteren Bild sind die Unterschiede bei Rechnung mit und ohne Strahl-

aufweitung durch eine Oberflichenschicht von 20 2 dargestellt.

16a

16b

fiir [110]lin Abhdngigkeit der Tiefe. Im oberen

gestellt. In Abb. 18a sind die Ergebnisse der Rechnung ohne Oberflichenschicht

zusammen mit experimentellen Daten aufgetragen. Die theoretischen Werte liegen

im Bereich der ersten 2000 R iiber den experimentellen Werten, jedoch inmerhalb
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Abb. 17 Halbwertsbreite W1 fiir [100] in Abhéngigkeit der Tiefe. Im oberen
Bild sind experimeégelle Ergebnisse von O. Meyer /16/ zusammen mit
Simulationsergebnissen bei nicht aufgeweitetem Strahl (AY = O.OO) dar~

gestellt.
Im unteren Bild sind die Unterschiede bei Rechnung mit und ohne Strahl-

aufweitung durch eine Oberflichenschicht von 20 A dargestellt.

der Fehlerangaben; fiir gréfere Tiefen ist die Abweichung wie fiir [100] etwas
groBer. Es bestdtigt sich also auch fiir [110], daB w1/2 nach der Rechnung

schwdcher mit der Tiefe abnimmt als im Experiment.
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Abb.18b zeigt wieder die Untersuchung der Auswirkung einer Oberfl&chen-—
schicht auf die GréRe von w]/z. Das Diagramm zeigt, daB fiir [110] der EinfluR
der Aufstreuung des He-Strahls durch die diinne amorphe Schicht im gerechneten
Tiefenbereich zu vernachldssigen ist.

Im Unterschied zu den Untersuchungen an krz—Strukturen zeigt sich in VBSi
offensichtlich, daB die Tiefenabhdngigkeit von wl/Z sehr viel schwicher ausge-
prdgt ist alsbeim idealen Kristall und daB sich die Auswirkung der amorphen
Oberflidchenschicht auf wl/z ebenfalls als weitaus schwidcher herausstellt.

Ein weiterer Diskussionspunkt ist der EinfluB der Kippebene auf w1/2'
der bei der Untersuchung der krz-Strukturen als Hauptgrund fiir die Abweichung
zwischen Theorie und Experiment angegeben wurde. Daraufhin wurden fiir VSSi
Rechnungen zur Bestimmung der winkelabhdngigen Ausbeutekurven bei verschiedenen
Kippebenen durchgefiihrt. Gefunden wurden fiir [100] und [110] maximale Anderungen
in w1/2 von 0.030, wobei die Extremwerte von ¢1/2 nur geliefert wurden, wenn die
Kippebene mit einem planarem Kanal zusammenfiel oder unter sehr kleinem Winkel
gegen diesen Kanal verkippt war. Bei anderen Kippebenen ergab sich im Rahmen
der Fehlergenauigkeit keine Abweichung in wl/Z' Die Form der winke'abhidngigen
Ausbeutekurven gibt AusschluB dariiber, ob die Kippebene mit einem planarem Kanal
zusammenfdllt.

Fiir die Rechnungen in [100] wurde die Kippebene ¢ = 30° gewdhlt, in [110]
¢ = 59%; die Bezugsebene ist wieder die x7 —-Ebene des Kristallkoordinatensystems
(siehe Anhang B).

Als Abweichung vom urspriinglichen Bindren-Stof-Modell wurden bei dem in
dieser Arbeit verwendeten Monte—Carlo-Programm die Trajektorien und Riickstreu-
wahrscheinlichkeiten durch Wechselwirkung der eingeschossenen Teilchen mit
allen den Kanal umgebenden Atomen einer Netzebene berechnet. Eine Vergleichs-—
rechnung, wobei nur die Wechselwirkung mit dem jeweils nichsten Atom in einer
Ebene berechnet wurde, zeigte den wesentlichen EinfluB dieser Methode. wl/Z war
nidmlich nach dieser Rechnung um 0.030, Xmin U0 0.5 % angewachsen. Damit ist er-—

wiesen, daB der EinfluB der umliegenden Atome nicht vernachlissigt werden darf.
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Abb. 18 Halbwertsbreite fiir [110] in Abhdngigkeit der Tiefe. Im oberen Bild
sind experimentelié Ergebnisse von O. Meyer /16/ zusammen mit
Simulationsergebnissen bei nicht aufgeweitetem Strahl (AY = 0.0o) dar-
gestellt.

Im unteren Bild sind die Unterschiede bei Rechnung mit und ohne Strahl-
aufweitung durch eine Oberflichenschicht von 20 % dargestellt.
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Die experimentellen Schwierigkeiten bei der Untersuchung des Si-Untergitters
wurden schon in 2.1.3 besprochen. Die Rechnung kann im Vergleich dazu das
Problem, die Ausbeute der Riickstreuprozesse der He'-Teilchen mit den Si-Atomen
von denen mit den V-Atomen zu trennen, umgehen, indem die berechneten Riickstreu-
wahrscheinlichkeiten getrennt abgespeichert werden. Auf diese Weise kdnnen durch
Simulation einer Riickstreurechnung Vergleiche mit Ergebnissen von Kernreaktionen
gezogen werden.

Es muf dabei allerdings gewiZhrleistet sein, daB die Energieabhingigkeiten
der Wirkungsquerschnitte sich nicht stark unterscheiden. Da der elektronische
Energieverlust bei Deuteronen sehr klein ist, kann dies bei der Rechnung iiber
2000 R als gegeben angesehen werden. Natiirlich miissen Ionensorte und EinschuB-

energie den experimentellen Werten entsprechen.

29Si—Kernreaktion verwendet. Die Einschuf3-

Im Experiment wurde die 28Si(d,plo)
energie betrug 1700 keV. Das Energiefenster zur Bestimmung der winkelabhdngigen
Ausbeutekurven sitzt in der Nihe der Oberfliche und mittelt iiber einige Tausend
R (siehe Abb. 7). Eine genaue Energieeichung wurde nicht durchgefiihrt; deshalb
lassen sich keineexakten Werte angeben.

Im Monte-Carlo-Programm wurde ein Riickstreuexperiment mit 1700 keV -
Deuteronen simuliert und iiber die ersten 2000 & gemittelt. Die Ergebnisse sind

in der nachstehenden Tabelle gelistet, sowie in Abb. 19 dargestellt.

exp. theor. exp. theor.

in. in lpl/2 [Grad] lp]/2 [Grad]
f100] 0.09 * 0.0l 0.069 * 0.013 | 0.35 £ 0.0l 0.36 * 0.02
L110] 0.18 = 0.01 0.089 + 0.015 | 0.29 * 0.01 0.31 + 0.02

Die Ubereinstimmung der Halbwertsbreiten der winkelabhdngigen Ausbeutekurven wl/Z
ist in beiden Kristallrichtungen sehr gut; die minimalen Ausbeuten Xmin dagegen
zeigen in [110] doch eine betridchtliche Abweichung, wdhrend die Werte fiir [100]
innerhalb der Fehlergrenzen ilibereinstimmen.

Der Unterschied kann jedoch durch die Tatsache erkldrt werden, daB bei den
theoretischen Werten keine Oberflichenschicht impliziert ist. Im Gegensatz zu den
Rechnungen fiir 4He+—Tei1chen bei der Untersuchung des V-Untergitters und auch im
Gegensatz zu den Rechnungen filir V und Mo, hat sich gezeigt, daB eine amorphe
Oberflédchenschicht bei der Untersuchung des Si-Untergitters mit Deuteronen grofen

EinfluB auf die Ergebnisse fiir Xmin ausiibt. Rechnungen mit einem auf 0.05° aufge-—
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weiteten Deuteronenstrahl haben ergeben, daR Xmin unter diesen Bedingungen in
{100] auf 0.10 und in [110] auf 0.]12 ansteigt; ¢1/2 zeigt dagegen in [100] keine
Anderung und sinkt in [110] auf 0.30° ab. Auf 0.05° aufgeweitet wird der Strahl
durch eine amorphe Schicht, die etwa eine Dicke von 20 R besitzt, was durchaus
realistisch ist.

Da die Erfahrung zeigt, daB ein Wert nahe 0.09 nur bei sehr sorgfidltiger
Oberflédchenprdparation zu erreichen ist, kann wohl davon ausgegangen werden,
daB in [100] eine Messung mit sehr diinner Oberflichenschicht tatsdchlich ge-
lungen ist, wihrend bei den [110] -Messungen die amorphen Schichten immer gr&Bere
Dicken aufwiesen.

Man muB natlirlich auch die Tatsache in Betracht ziehen, daB im Experiment
die Tiefe, iliber die mit dem Energiefenster gemittelt wird, nicht genau ange-
geben werden kann. Das wire auch ein Grund, weshalb Xmin im Experiment gr&Ber
sein kdnnte als in der Rechnung. w]/z braucht davon nicht beeinfluBt zu wer;l'en-,F
wern die Tiefenabhingigkeit bei Deuteronen so schwach ist wie diejenige von He -
Teilchen.

Auf Grund dieser Untersuchung zeigt sich aber auch, daB Schliisse auf Grund
von Messungen der minimalen Ausbeute Xpin zumindest fiir Untersuchungen des Si-
Untergitters mit Hilfe von (d,p)-Kernreaktionen sehr kritisch zu betrachten sind.

Dagegen scheinen die P ,,~Werte auch bei unterschiedlicher Probenpriparation re-

1/2
lativ verldBliche Aussagen zu ermtglichen.

A h
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Abb. 19 Winkelabhdngige Ausbeutekurven in [100l und [110] filir das Si-Unter-
gitter. In der Rechnung wurde liber 2000 A hinter der Oberfldche ge-
mittelt.
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4.2.4 Untersuchung des_Schwingungsverhaltens_der V-Atome

Bei den bisherigen Rechnungen wurde als Modell der thermischen Schwingungen
der V-Atome das anisotrope Schwingungsellipsoid aus ROntgenbeugungsmessungen
nach /38/ verwendet. Die Schwingungen der Si-Atome wurden als isotrop angenommen.
Da die R&ntgenbeugungsmessungen das einzige Indiz fiir ein derartiges
Schwingungsverhalten darstellen, wurden Monte—-Carlo-Rechnungen durchgefiihrt,
um die Auswirkungen der geschilderten Anisotropie auf den Channelling-Effekt
in V3Si zu untersuchen. AuBerdem sollte durch Simulationsrechnungen im Vergleich
mit den experimentellen Ergebnissen geklidrt werden, ob ein derartiges Verhalten
mit genitigender Sicherheit bestdtigt werden kann.

Dazu wurde zunichst eine mittlere isotrope Schwingungsamplitude fiir V be-

rechnet:

<u®> = Ku]] + 2u22)/3

Nach /38/ ergibt sich <u®=0.073 2. Mit diesem Wert wurde eine winkelabhingige
Ausbeutekurve simuliert. Abb. 20 zeigt die Ergebnisse der Rechnungen mit isotroper
Schwingung der V-Atome im Vergleich zur Rechnung mit anisotropem Schwingungs-—
verhalten und dem Experiment.

In [100] -Richtung zeigt sich kein Unterschied zwischen den beiden gerechne-
ten Kurven, in [110] dagegen ist fiir w]/z eine Abweichung von etwa 0.04° sicht-
bar; w]/z ist bei der isotropen Rechnung kleiner geworden. Fiir kleine Kippwinkel
© < 0.30) stimmen die beiden Kurven iiberein.

Man sieht deutlich, daB man sich doch an der Grenze der eindeutig nachweis-—
baren Effekte bewegt, wenn man auf Grund von Channelling-Messungen in Verbindung
mit Monte-Carlo-Rechnungen sichere Aussagen iiber das Vorhandensein von anisotropen
Schwingungsamplituden treffen will. Auf Grund der Resultate in [100] allein l&Rt
sich keine Aussage machen, erst das Hinzuziehen der Ergebnisse in [110] macht den
SchluB mdglich, daB die Ubereinstimmung zwischen Theorie und Experiment besser
ist, wenn die thermischen Schwingungen fiir die V-Atome als anisotrop angesetzt
werden. Die Tatsache, daB der Effekt in [110] sichtbar ist und in [100] nicht,
ist vermutlich darauf zuriickzufiihren,dall die Abstdnde derAtome in der Kette fiir
[110] grdBer sind als in [100] . Das wiederum bedeutet, daR die FluBverteilung
in der Mitte des Kanalsin [110] nicht so stark {iberhdht ist wie in [100] , die
geflihrten Teilchen kommen n#her an die Atomketten heran und spiliren so eher
Verédnderungen im Schwingungsverhalten der Atome.

Allerdings muB hier auch diskutiert werden, daf die experimentell be-

stimmten Amplituden durch Réntgenbeugung nicht mit denen durch Neutronen-
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streuung iibereinstimmen, daB also die bisher verwendeten Werte keineswegs als

gesichert angenommen werden kdnnen. An polykristallinem VBSi wurden Phononen-

zustandsdichtemessungen mit Hilfe von Neutronenstreuexperimenten durchgefiihrt
/44/ und daraus die mittleren Verschiebungsquadrate der Atome bestimmt. Die
Auswertung dieser Messungen ist jedoch nicht eindeutig, da unter den V-Moden
sich noch ein Untergrund von niederenergetischen Si-Moden befindet und so
die Aufteilung nach den einzelnen Moden vom verwendeten Modell abhingt.

Die neuesten Rechnungen mit Hilfe eines theoretischen Modells zur Subtraktion

der Si-Moden haben folgende Ergebnisse geliefert /45/:

V<u? >

v

Y <u?,>
Si

0.063 &

0.085 &

die doch erheblich von den Werten der Rdntgenbeugungsexperimente abweichen.

Auf Grund der bisher dargestellten Resultate der Monte—Carlo-Rechnungen
148t sich zwar aussagen, daB die von den R&ntgenexperimenten gelieferten Schwin-—
gungsamplituden Simulationsergebnisse sehr guter Ubereinstimmung mit dem Ex-—
periment liefern; es lieB sich bisher jedoch keine Aussage dariiber machen, wie
empfindlich sich die Wahl der thermischen Schwingungsamplitude auf die Ergebnisse
der Rechnung auswirkt.

Diese Uberlegungen haben Monte-Carlo-Simulationen mit den Amplituden nach

/45/ gerechtfertigt, wobei zusitzlich die mittlere Schwingungsamplitude der V-

Atome mit dem Anisotropiefaktor von /38/, 21l = 0.79, auf die Diagonalelemente
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Winkelabhdngige Ausbeutekurven in {100] und [110]. Die durchgezogene
Linie stellt die Ergebnisse der Rechnung mit anisotroper V-Schwingungs-
amplitude dar, die gestrichelte Linie die Ergebnisse der Rechnung mit

isotroper V-Schwingungsamplitude.

Abb. 20
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des anisotropen Schwingungstensors aufgeteilt wurde. Damit ergab sich

VAN -
Uy, 0.066 &
Sy, = 0.058 &

Die Ergebnisse der Simulation mit diesen Werten sind in Abb. 21 dargestellt.

Die Werte fiir Xnin liegen in beiden Richtungen unter den mit den Ampli-
tuden aus Rdntgenbeugungsmessungen berechneten Ergebnissen. Allerdings liegen
diese Abweichungen im Bereich der Fehlerbalken. Die Unterschiede in wl/z liegen
in [100] bei etwa 0.06° und in [110] bei etwa 0.080, wobei die Amplituden aus
den Neutronenstreudaten die grdBeren Werte fiir ¢1/2 liefern, wie zu erwarten
war. In Abb. 21 ist auch zu sehen, daB die Neutromenstreudaten in [100] bessere
Ubereinstimmung mit dem Experiment liefern fiir Kippwinkel O > 0.90, da die mit
Rontgenbeugungsamplituden berechneten Werte eine steilere Kurvenform aufweisen
als die experimentellen Daten. Der Grund hierfiir ist aber wohl darin zu finden,
daB die experimentelle Kurve fiir grBere Kippwinkel durch z.B. eine Mosaik-—
verteilung des Kristalls abgeflacht ist /46/.

Der geschilderte Vergleich 148t den SchluB zu, daB die thermischen Schwin-
gungsamplituden aus Rontgenbeugungsmessungen die Wirklichkeit besser beschreiben
als diejenigen aus Neutronenstreuexperimenten. Der Grund fiir die Abweichung der
verschiedenen Amplituden liegt wahrscheinlich nur in der Schwierigkeit der Aus-

wertung bei Neutronenstreuexperimenten.
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Abb. 21 Winkelabhdngige Ausbeutekurven in [100] und [110] . Die durchgezogene Linie
stellt die Ergebnisse der Rechnung mit den thermischen Schwingungsamplituden
aus Réntgenbeugungsexperimenten dar /38/, die gestrichelte Linie die Er-
gebnisse mit den Amplituden aus Neutronenstreuexperimenten /45/.
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Es kann nicht ausgeschlossen werden, daB Korrelationen der thermischen
Auslenkungen der Atome in VBSi das Schwingungsverhalten beeinflussen. Da jedoch
bis jetzt keine quantitativen Angaben iiber diesen Effekt verfiigbar sind,
konnten keine Untersuchungen iiber die Auswirkung auf den Channelling-Prozess

durchgefiihrt werden.

5. VERGLEICH DER MODELLRECHNUNGEN FUR DEN GESCHADIGTEN KRISTALL
MIT DEM EXPERIMENT

5.1 Untersuchung der Schidigung mit 300 keV—4He+-Teilchen im DurchschuBfbereich

Eine der attraktivsten Anwendungen des Monte-Carlo-Programms ist die Unter-—
suchung des Einflusses von Defekten auf den Channelling-Effekt. Defektanalysen

sind gerade in V,Si von groBem Interesse, da Hochtemperatursupraleiter mit

Al5-Struktur sehi empfindlich auf Bestrahlung reagieren; es ist jedoch nicht
bekannt, von welcher Struktur die Gitterschiden sind. Aus diesen Griinden wurde
versucht, einfache Punktdefektmodelle in das Programm einzubauen, um so erste
Aussagen iliber mdgliche Defekte im realen Kristall zu gewinnen.

Von 0. Meyer durchgefiihrte Messungen an einem mit 300 keV—AHe+—Teilchen be-
strahlten V3Si—Einkristall zeigten ein Ansteigen von Xmin und eine Abnahme von
w]/z als Funktion der Bestrahlungsfluenz bis zum Erreichen von Sidttigungswerten
/47/. Die Fluenzen reichten von 9 ° 1015 He'/cm 2 bis 1.2 - ]O]7 He'/cm 2. Der
Anstieg von Xmin in [100] betrug 1.7 7% bei einem Ausgangswert von 2.3 Z in einer
Tiefe von 470 R. Dieser Wert war von 4 - 1016 bis 1.2 - lO]7 He+/cm2 konstant.

Die Abnahme in w]/z betrug 0.08° von 0.72° auf den Sittigungswert 0.64°.

Als Defektmodell fiir die Computersimulation wurden normalverteilte

statische Auslenkungen mit einer mittleren Auslenkung von 0.05 & nach

den drei Raumrichtungen angenommen.

Bei der Rechnung wurde aus dem gleichen Grund wie bei den thermischen
Schwingungen die Auslenkung in Kettenrichtung vernachldssigt, sodaB also
nur die Auslenkungen senkrecht dazu realisiert wurden.

Abb. 22 zeigt die winkelabhingigen Ausbeutekurven jeweils vor und nach

der Bestrahlung fiir Experiment und Monte-Carlo—Rechnung. Die numerischen Werte

sind in folgender Tabelle angegeben:
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Experiment /47/ Monte—Carlo-Rechnung
Xmin lpl/ZEGrad;] Xmin l")1/2 [Grad]
L1001
ungeschiddigt| ©.023+ 0.004 0.72+£0.01 0.010+ 0.008 0.70+ 0.02
geschidigt | 0.040* 0.005 0.64+ 0.0l 0.021+ 0.01 0.63+ 0.02
[110]
ungeschddigt| 0.035+ 0.005 0.52% 0.0l 0.036+0.016 0.54*0.02
geschidigt 0.065+ 0.005 0.44 % 0.0l 0.058 +0.018 0.46* 0.02

fir ¢1/2 stimmen innerhalb der Fehlergenauigkeit zwischen Theorie

Die Werte
ziemlich gut i{iberein. Die Resultate fiir Xmin zeigen grdRere Ab-

und Experiment
weichungen. Der Grund hierfiir liegt wohl in der Tatsache, daB die Oberflichen-—

schicht des Kristalls nach Bestrahlung auf etwa 60 - 80 & angewachsen war. Die
Rechnungen dagegen wurden fiir einen Kristall ohne Oberflichenschicht durchgefiihrt.

Der Vergleich der Monte—Carlo-Ergebnisse nach Simulation der verlagerten
Atome mit den MeBresultaten nach Bestrahlung zeigt, daB das angenommene Defekt-—

modell Ubereinstimmung liefert. Die Rechnung 1#8t jedoch keine Aussage iiber die

Eindeutigkeit des Modells zu.
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Winkelabhdngige Ausbeutekurven in [100] und [110]. Es sind eﬁperimentelle
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Abb. 22
Ergebnisse vor und nach Bestrahlung mit 300 keV-4 - 10
sowie theoretische Resultate beli perfektem Kristall und nach Einbau eines

Defektmodells von normalverteilten statischen Verlagerungen von im Mittel

0.05 % dargestellt.
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5 2  yptersuchung der Schidigung mit 50 keV—4He+-Tei1chen

5.2.1 Einbau eines_Schiddigung-Tiefenprofils

In 5.1 wurden Kristalldefekte untersucht, die beim Durchschuf hoch-
energetischer Teilchen entstehen, es komnten aber keine Aussagen liber den Be-
reich getroffen werden, in dem die Teilchen zur Ruhe kommen. Um auch Aussagen
liber die Defektstruktur in diesem Bereich machen zu kdnnen, wurde folgendes
Experiment durchgefiihrt, dessen Prinzip von E. Rimini /48/ beschrieben wurde:

Zundchst wurden Channelling-Riickstreuspektren am ungeschidigten V3Si—Ein—
kristall bei den Kippwinkeln 0 = 0.00, 0.20, 0.40, 0.6° durchgefiihrt. Danach
wurde der Kristall mit 1.5 1016 4He+—Ionen/cm2 der Energie 50 keV in Random-—

Richtung beschossen und anschliefend wieder Riickstreuspektren bei denselben

Kippwinkeln aufgenommen. Die Resultate sind in Abb. 23 dargestellt.

In den Channelling-Riickstreuspektren hat sich in einer Tiefe von etwa 2000 S

ein deutlicher Peak herausgebildet. Die Fliche diesesPeaks wichst bei Ver-
kippung der EinschuBrichtung gegen die Kanalachse an. Nach /48/ kann man nun bei
Kenntnis der FluR— und Energieverteilung der gefiihrten Teilchen im Kanal aus
der Verinderung der Peakfliche Riickschliisse auf die Defektverteilung im Kristall

ziehen.

y 2MeV He—V,Si  [100]
@ Random

e

5102

@ 6:02°[1.5x10" He*/cm?
® 0:00°
® 6=00° vor Beschul

@ 0=06°
® 0=0.4° | nach Beschufl mit

=

1000 ENERGIE 1500 IKeV)

Zdhlrate

Abb. 23 Experimentelle Rickstreuspektren vor und nach Bestrahlung mit 50 keV
1.5 - 1016-4He+/cm2. Es sind sowohl das Random-Spektrum als auch

Spektren unter verschiedenen Kippwinkeln zur [100l -Richtung dargestellt.
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Eine rein qualitative Aussage ist aufgrund folgender Uberlegung mSglich:

Die FluBverteilung wird mit zunehmender Verkippung der Einschufrichtung
gegen die Kanalachse immer mehr ausgeschmiert; d.h. es verlaufen immer mehr
Teilchenbahnen in der Nihe der Atomketten. Widchst nun mit zunehmender Ver-
kippung die Zahl der an verlagerten Atomen riickgestreuten Teilchen an, so kann
man daraus schlieBen, daB die verlagerten Atome sich bevorzugt in Kettennihe
befinden.

Die Computersimulation ermdglicht es nun, ein Defektmodell vorzugeben und
danach das unter dieser Annahme berechnete Riickstreuspektrum direkt mit dem ge-
messenen Spektrum zu vergleichen. Dazu wurde in das Monte-Carlo-Programm ein
Profil eingebaut, das die Anzahl von verlagerten Atomen in Abhdngigkeit der
Tiefe angibt. Dieses Schddigungstiefenprofil wurde mit einem Programm von
D.K. Brice /49/ berechnet. Die Form dieses Profils ist in Abb. 24 dargestellt.

4

14T

12|

[
o

Zahl an verlagerten Atomen
in relativen Einheiten

1000 ' 2000 ’ 000

4000
Tiete [A]

Abb. 24 Schiddigungstiefenprofil nach D.K. Brice /40/ fir 50 keV—4He+—Ionen in

V. Si.
451

5.2.2 Vergleich zwischen Theorie und_Experiment fiir verschiedene_laterale

Defektverteilungen

Die eigentliche Defektstruktur besteht in der Art der Verlagerung der Ketten-
atome in den Kanal hinein, im weiteren als laterale Defektverteilung bezeichnet.

Als einfachste Art der Verlagerung kann man sich einzeln verlagerte Atome
vorstellen, die willkiirlich quer iiber den Kanal verteilt sind. Diese laterale
Defektverteilung wurde in das Simulationsprogramm eingebaut, wobei die absolute
Hohe der Tiefenverteilung auf 10 7 Verlagerungen im Maximum der Verteilung normiert

wurde; das bedeutet, daB bei der Tiefe, an der das Maximum des Tiefenprofils der
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Schiddigungsrate sich befand, 10 7 aller Gitteratome quer iiber den Kanal ver-

teilt waren.
Mit dieser Defektstruktur wurden nun analog zum Experiment Riickstreu-

spektren bei axialem und bei verkipptem EinschuB berechnet. Die Ergebnisse

sind in Abb. 25 dargestellt.

©=0.0° - Experiment
o Monte Carlo

Zdhlrate

50 100 150 200 250 300 350 ' 400 450 500
Kanalzaht

©=0.2° + Experiment
o Monte Carlo

2
e
s
i 1000
50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
Kanalzahl
v, 0=0.4° - Experiment
B o Monte Carlo
2000
2
o
S
iJ 1000

50 100 130 200 250 300 350 400 450 500
Kanalzahl!

Abb. 25 Experimentelle und theoretische Riickstreuspektren unter verschiedenen
Kippwinkeln zur [100]-Richtung. Die experimentellen Daten wurden nach
Bestrahlung mit 50 keV - 1.5 °* 1016—4He""—/c11r2 erhalten, die theoretischen

Daten bei Annahme eines lateralen Defektprofils von 10 % Random-ver-
lagerten Atomen.
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Man sieht, daB bei axialem EinschuB (6 = 0.0o) das theoretische Spektrum
recht gut mit dem experimentellen Spektrum ilibereinstimmt, wobei noch wichtig
zu erwihnen ist, daB in der Monte-Carlo-Rechnung nur bis zu einer Tiefe von
etwa 5000 R} gerechnet wurde. Die Giiltigkeit des Modells 1i#B8t sich jedoch
nur bei verkipptem EinschuB {iberpriifen. Hierbei zeigt sich deutlich, daR
das Modell der gleichverteilten Defekte der Wirklichkeit nicht entspricht,
wie schon die Uberlegung beziiglich der FluBverteilung ergeben hatte. Der
Defektpeak gewinnt nicht, wie im experimentellen Fall, bei zunehmender Ver-—
kippung der EinschuBrichtung an Fliche, sondern verschwindet immer mehr in
der Dechannelling-Rate.

Aufgrund dieses Ergebnisses wurde die laterale Defektverteilung so abge-
dndert, daB die Wahrscheinlichkeit fiir eine relativ geringe Verlagerung vom

idealen Gitterplatz weg grdfer ist als flir eine groBe Verlagerung.

Realisiert wurde diese Wahrscheinlichkeitsverteilung durch eine statische
Rechteckverteilung, deren maximale Auslenkung 0.5 2 betrug; das Maximum der

iefenverteilung wurde mit 50 7% Verlagerungen angenommen.

Die Ergebnisse der Rechnung sind in Abb. 25 dargestellt. Die Ubereinstimmung
zwischen Theorie und Experiment ist zufriedenstellend. Der wesentliche Effekt, die
Zunahme des Defektpeaks bei zunehmender Verkippung wird in der Rechnung wiederge-
geben. Die absolute HB8he der theoretischenSpektren stimmt nicht mit der der ex-—
perimentellen {iberein.

Dies liegt zum einen daran, daB der fiir dieses Bestrahlungsexperiment ver-
wendete Kristall auf Grund von bereits vorhandenen Defekten schon vor der
Schiddigung Abweichungen in den experimentellen Riickstreuspektren von den
theoretischen Daten zeigte. Zum anderen sind die beiden Parameter des Defekt-
modells, die Breite der Rechteckverteilung und absolute Anzahl der Verlagerungen
nicht optimiert worden. Fiir eine erste Untersuchung geniigt die Ubereinstimmung
jedoch.

Aufgrund dieser Untersuchungen 1HB8t sich die Aussage treffen, daf das oben
beschriebene Modell die von 50 keV—AHe+—Tei1chen am Ende ihrer Reichweite
in V3Si verursachte Schidigungsstruktur beschreibt. Die Eindeutigkeit der

Defektstruktur kann auf diese Weise jedoch nicht bewiesen werden und ist

auch nicht zu erwarteén.
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Experimentelle und theoretische Riickstreuspektren unter verschiedenen
Kippwinkeln zur [100)} ~Richtung. Die experimentellen Daten wurden nach
Bestrahlung mit 50 kev-1.5* 1016-4He+/cm2 erhalten, die theoretischen
Daten bei Annahme eines lateralen Defektprofils von 50 % Random-ver-
lagerten Atomen in einem Bereich von + 0.5 um die V-Ketten.



_6]_

6. ZUSAMMENFASSUNG UND ABSCHLIESSENDE BEMERKUNGEN

Das Ziel dieser Arbeit war es, eine Werkzeug zu schaffen, das in Ver-
bindung mit Experimenten die Mdglichkeit bietet, die physikalischen Vorginge
bei der Untersuchung des Channelling-Effektes besser zu verstehen. Insbe-
sondere sollten die Einfliisse der Anderungen verschiedener Parameter unter-—
sucht werden, die dem Experimentator nicht ohne weiteres zuginglich sind,
wie z.B. die thermischen Schwingungsamplituden oder die Dicke von amorphen
Oberfldchenschichten. Vor allem aber sollten kristallographische Struktur-
typen miteinbezogen werden, fiir die keine analytische Theorien mehr giiltig
sind oder zumindest geniigend brauchbare Niherungen mehr darstellen.

Dazu wurde der Channelling-Prozess in V3Si mit Hilfe eines Bindren-—
StoB—Modells nachvollzogen. Die Einheitszelle der Al5-Struktur wurde in
einzelne Atomschichten aufgeteilt. In einem Monte—Carlo-~Programm wurden
die Trajektorien von 2 MeV—4He+—Tei1chen durch Streuung an allen einen
Kanal umgebenden Atomen einer Schicht berechnet. Die Ablenkwinkel der 4He+—
Teilchen wurden in Impulsniherung mit Hilfe der Moliére'schen Ndherung des
Thomas—Fermi-Potentials bestimmt. Der elektronische Energieverlust wurde aus
StoBRen mit gebundenen Elektronen, aus StdB8en mit freien Elektronen und infolge
Plasmonanregung berechnet. Die thermischenSchwingungen der Gitteratome wurden
durch einen Zufallsgenerator beriicksichtigt, der normalverteilte Auslenkungen
liefert. Hierbei wurden die aus Réntgenbeugungsmessungen /38/ bestimmten
thermischen Schwingungsamplituden verwendet. Die Riickstreuwahrscheinlichkeit
wurde bei jedem StoB Ion-Atom als Produkt der Aufenthaltswahrscheinlichkeits-
dichte der Gitteratome, die durch eine GauBfunktion mit der thermischen
Schwingungsamplitude als Standardabweichung gegeben ist, und dem Rutherford-
wirkungsquerschnitt berechnet.

Zunichst wurde das Bindre-StoR-Modell auf die krz-Strukturen V und Mo
angewandt, Es wurden die beiden tiefenabhingigen GréBen Xpin und w]/z aus
Riickstreuspektren von 2 MeV—AHe+—Tei1chen mit experimentellen Ergebnissen /40/
verglichen.

Bei der Al5-Verbindung V,Si wurden die FluB- und Energieverteilungen in

Abhdngigkeit der Tiefe untgrsicht. Die fiir die beiden Untergitter getrennt
bestimmten Werte von Xpin und wl/Z wurden mit experimentellen Ergebnissen /16/
verglichen. Es wurden ferner die Auswirkung der Anisotropie der thermischen
Schwingungen der V-Atome auf die Riickstreuausbeute sowie die Unterschiede in

den winkelabhingigen Ausbeutekurven bei Einsetzen der aus Neutronenstreu-

messungen bestimmten thermischen Schwingungsamplituden /45/ untersucht.
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Die Strahlenschiddigung von 300 keV—4He+—Ionen /47/ im Durchschufibereich

konnte mit einem Defektmodell, welches normalverteilte statische Verlagerungen

von im Mittel 0.05 & apnimmt erkldrt werden.
Zur Simulation von Gitterschdden, die durch eine Dosis von 50 keV 1.5-1016
He+/cm2 am Ende ihrer Reichweite verursacht werden, wurde ein Defektmodell
herangezogen, welches 50 7 gleichverteilte verlagerte Atome mit einer
maximalen Verlagerung von 0.5 2 annimmt.

Die hier dargestellten Ergebnisse lassen den SchluB zu, daB die ver-
wendeten Ndherungen im Rahmen der experimentellen und rechnerischen Unge-
nauigkeiten durchaus brauchbare Resultate liefern, die durch analytische
Theorien nicht erreichbar sind. Trotzdem kann diese Arbeit iiber die Computer-
Simulation des Channelling-Effekts in V3Si nur ein Beginn in diesem Struktur-—
typ sein, da wesentliche Eigenschaften dieser Verbindung wie GroBe und
Anisotropie der thermischen Schwingungen, Plasmafrequenz, Korrelation der
Schwingungen einzelner Atome untereinander, um nur einige zu nennen, nicht
oder nicht geniigend genau bekannt sind. Damit ist aber die MSglichkeit aufge-
zeigt, Aussagen iiber die Zielrichtung zukiinftig geplanter Experimente zu

treffen und auf diese Weise wirksame Unterstilitzung bei der Planung von Unter-

suchungen zu bieten.
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A BERECHNUNG DES STATISTISCHEN FEHLERS DER RUCKSTREUAUSBEUTE

Das Riickstreuenergiespektrum ergibt sich durch Summation der berechneten
Riickstreuwahrscheinlichkeiten und wird auf die Zahl der im Experiment eingeschos-
senen Teilchen normiert, um die absoluten H8hen vergleichen zu k&nnen. Da die ex-
perimentell bestimmte Ladungszahl /18/ aber aufgrund der fiir das Goniometer nicht
v6llig durchfiihrbaren’ Sekundidrelektronenunterdriickung nicht die wirklich einge-
schossene Ladung da£ste11t, wird mit Hilfe eines Programms zur analytischen Be-
rechnung von Random-Riickstreuspektren /50/-die tatsichlich eingeschossene Ladung
- von He'-Teilchen bestimmt und die mit dem Monte-Carlo-Programm gewonnenen Riick~
streuwahrscheinlichkeiten mit diesem Wert multipliziert. Diese Eichung wird ein-
mal durchgefiihrt und geniligt dann fiir die unter gleichen Bedingungen durchgefiihr-
ten Messungen. Zur Bestinmung von Xnin und ¢1/2 ist die Eichung iiberfliissig, da
diese Werte auf das Random—Spektrum normiert sind.

Aufgrund dieser geschilderten Methode ist es unmdglich, zur Abschitzung des
statistischen Fehlers die Zahl von Riickstreuereignissen pro Kanal des gerechne-
ten Spektrums hinzuzuziehen, sondern man muB gemdR einer anderen Uberlegung vor-
gehen.

Ausgangspunkt ist die Tatsache, daB zur Berechﬁung des statistischen Fehlers
nur die Zahl von Teilchen herangezogen werden darf, die in der Simulation tat-
sdchlich zur Riickstreuung beitragen. Diese Zahl 148t sich aber wie folgt abschdt-
zen:

Angenommen, es durchlaufen n, Teilchen die Einheitszelle von V,Si gleichver-

teilt (also Random-Fall). Die Gesamtfliche der 4 hintereinander durzhlaufenden
Atomschichten betridgt Fo = 4d2. Die Aufenthaltswahrscheinlichkeiten der Gitter—
atome in der Querebene am Ort (x,y) ist durch das Produkt zweier GauBfunktionen
gegeben (3.2.3.4); als Abschneiaeparameter fiir die Berechnung wurde in einer Di-
mension der Wert Xopit = 4/<u?> gewdhlt, wobei <u?> das mittlere Schwankungs-
quadrat der thermischen Schwingungen darstellt. An der Stelle x = X rit ist die
eindimensionale Aufenthaltswahrscheinlichkeit um den Faktor 3+10 ' abgeschwicht.

Da pro Einheitszelle 6 V-Atome zu finden sind, ist die effektive StoBfl&che:
2. 1
F = Teb6elbe<u>e— (A.D
s 8

wobei der Faktor-% sich durch Ersetzen der GauBfunktion durch ein Rechteckprofil

ergibt. Letzteres ist notwendig, da die Teilchen entsprechend dem Abstand vom Atom

unterschiedlich zu wichten widren. Pro Einheitszelle tragen also:
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(A.2)

Teilchen zur Riickstreuung bei. Die pro Kanal des Energieanalysators registrierte

Zahl von Riickstreuereignissen betrigt also:

1o F
H=(SE1"—(d_T'a-’no‘Fo (A.3)
dx
6E1 = Energieeichung des Analysators in keV/Kanal
Der statistische Fehler wird zu:
w_\E
' "R (A.4)

Betrigt die Breite des Energiefensters (siehe 2.1.2) w Kanile, so ergibt sich als

Fehler fiir den Randomwert einer winkelabhingigen Ausbeutekurve HW =w e+ H:

AH
w _ \wi
jz: e (A.5)

Mit den gewihlten Werten von: :

GE] = 3.4 keV/Kanal

dE

& - 60 ev/R
d =4.7181%
n = 400 Teilchen
<u?>= 0,0053 2
w =16
findet man

n,oox 1

® 12
T ~ 307
AHw .
ii: 7 Z

Die statistischen Fehler fiir unter Channelling-Bedingungen aufgenommenen Riickstreu-
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spektren lassen sich nur sehr schwierig direkt berechnen, da der TeilchenfluB
nicht mehr gleichverteilt ist, was die wesentliche Annahme fiir die Fehlerrechnung
war. Die Anzahl von Riickstreuereignissen pro Energiefenster 148t sich nur iber

die registrierten Randomwerte zuriickrechnen. Fiir Xnin = 0.02 ergibt sich so

AHW
(_I:I_‘-‘] ~ 50 Z
w’/Channelling

und

AXmin _ [AHW' + AHW] e
Xnin H, Channelling B JRandom )

Die Fehler fiir die Spektren bei Einschuf mit einem Kippwinkel © # 0 werden

analog {iber das Randomspektrum berechnet.
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B UMRECHNUNG DER FEINGABEWINKEL ¢ UND © IN DIE KOORDINATEN DES

KRISTALLKOORDINATENSYSTEMS

Die gesamte Rechnung wird in dem mit der Einheitszelle festliegenden Koordi-
natensystem durchgefiihrt, das auch in Abb. 11 eingezeichnet wurde. Dabei fdllt
die z-Achse zusammen mit der Kanalrichtung, x— und y-Achse stehen jeweils senk-
recht dazu und wurden der Ubersichtlichkeit wegen parallel zu den Kanten der
kubusf8rmigen Einheitszelle ausgerichtet. Der Winkel ¢ legt nun in diesem Koordi-
natensystem die Kippebene fest, die als x'z'-Ebene eines neuen Koordinatensystems
aufgefaft werden kann, wobei die z'-Achse parallel der z-Achse liegt. Das x'y'z'-
System geht also durch Drehung um die z-Achse um den Winkel ¢ aus dem xyz-System
hervor.

Der einfallende Ionenstrahl liegt nun in der x'z'-Ebene um den Kippwinkel 8
gegen die z'-Achse geneigt, die Detektorrichtung befindet sich ebenfalls in dieser
Ebene um den Winkel (6 + 165°) gegen die z'-Achse geneigt, wie in Abb. 27 darge-

stellt ist. Der einfallende Strahl kann im x'y'z' - System durch den Vektor:

tan 6
y' =10 (B.1)
z

beschrieben werden. Im xyz~System des Kristalls 148t sich der Strahlvektor /51/

berechnen zu:

x cos ¢ —sin ¢ o tan 0O cos ¢ *tan O
y = Isin¢ cos ¢ o . ) = {sin ¢ - tan & (B.2)
z o o 1 1 1

Die Winkel in der xz-Ebene, O s und der yz-Ebene, ay, zwischen Strahl und z-Achse

ergaben sich aus:

a_ = arctan (cos ¢ = tan 6) (3.3)

ay arctan (sin ¢ * tan 6) (B.4)

Damit sind die fiir die Rechnung bendtigten Anfangsquerimpulse festgelegt. Es

gilt n3dmlich:

rel _
px = Ol.x (B.5)
(o]
rel _ (B.6)
P = O .
y y
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Y' A
A
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» X'
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Abb, 27 Geometrie des Detektors im Eingabekoordinatensystem
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C  BERECHNUNG DES RUCKSTREUWINKELS ZWISCHEN MOMENTANER TEILCHEN-
BAHNRICHTUNG UND DETEKTOR

Die Teilchenbahnrichtung ist im Koordinatensystem des Kristalls nach Anhang

B gegeben durch den Vektor T

Tx Oy
T = Ty = ay (c.1)
Tz 1

bei kleinen Winkeln o <’ ay. Die Richtung zum Detektor ist in dem mit der Kipp-

ebene verbundenen Koordlnatensystem festgelegt durch den Vektor B

D; tan (0+165°)

' = | o = 0 (c.2)
; .
D; 1

= . . . = .
Der Vektor T wird in einen Vektor T' des x'y'z'-Systems transformiert durch:

T; cosd sing cos¢* a + sin¢'ay
T o= T; = |-sind cosd -sing* o+ cosope a (c.3)
T; 0

Der Winkel £ zwischen den beiden Vektoren kann nun nach /51/ berechnet werden zu:

cos £ = lT' lD' + My Ty + D po (c.4)

. . . . =t =g . .
wobei 1, m, n die Richtungscosinus der Vektoren T' und D' darstellen. Die Rich-

tungscosinus des Vektors D' sind nach Abb. 27 gegeben durch:

1r = cos (8 + 165° - 90°) (c.5)
ITLD, - 0 (C'6)
0y, cos (0 + 165°) (c.7)

Die Richtungscosinus des Vektors T' lauten nach Abb. 28:

(c.8)
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l%'|=(T'2 +T'2 4 oT12)
X y z

Damit berechnet sich der Riickstreuwinkel & nach:

Tl

£ = arccos (cos {0+165°-90°} - +x

||

+ cos {0+165°} - —t;E‘ )

T

Z

cosYx=|;1E—",-l

T ,

z : COS'Yy:I—%__s¥|

A A o

Y,= =%

Yy % N 0% 27
Y, X

Abb. 28 Geometrie zur Berechnung des momentanen Riickstreuwinkels

1/2

(c.9)

(c.10)

(c.11)
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D ERLAUTERUNGEN ZuU DEM ProGraMM CALS5

‘ Anfang '

Feste Dimensionierung der

D.1 ABLAUFSCHEMA

Ein- und Ausgabematrizen

l/[Einlesen der Anzahl der Datensitze ;

//FEinlesen der Eingabedaten‘//

Berechnung der Anfangsorts— und Impulskoordinaten,

sowie der Energieverlust -

und Streuwinkeltabellen

Berechnung der Tabellen der thermischen

Schwingungsamplituden

// Ausgabe von Kontrollwerten /7

Sortieren der Teilchen nach Querenergie; wenn gewiinscht,

nur Verfolgung von Teilchen mit hoher Querenergie

Berechnung der Trajektorien, der FluB- und
Energieverteilungen und der Riickstreuwahr-

scheinlichkeiten

Berechnung des Riickstreuspektrums und

Druckausgabe

|
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L

Speichern der errechneten Werte

auf Magnetband

Berechnung und Ubergabe der Fensterwerte

an das Hauptprogramm

//rAusgabe der Endkoordinaten /

Lineplot und Plot der

Rickstreuspektren

Lineplot und Plot der FluB-

und Energieverteilungen

Ausgabe der FluB- und

Energieverteilungen

<Z/>Ausgabe der Fensterwerte /7

Lineplot und Plot der

Fensterwerte

' Ende
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D.2 BESCHREIBUNG DER EIN- UND AuUSGABEDATEN vON CAl5

Das Programm CAl5 dient zur Simulation von winkelabhingigen Riickstreuausbeutekur-
ven in Al5-Verbindungen der Form A3B, wobei fiir jeden Punkt der Ausbeutekurve ein
durch einen vorgegebenen Parametersatz bestimmtes Riickstreuspektrum berechnet

wird. Als erste Eingabevariable muB deshalb die Anzahl von zu berechnenden Daten-

sdtzen vorgegeben werden.

Allgemeine Organisation der Eingabedaten

FORTRAN

Name Format Bedeutung

NDATA 12 Anzahl der zu rechnenden Datensitze

NX * T4 Anzahl der Rasterpunkte in x-Richtung (maximal 60)

NY 14 Anzahl der Rasterpunkte in y-Richtung (maximal 60)

MEAN 14 Anzahl der Einheitszellen, iiber die bei der Berechnung
der FluBverteilung gemittelt wird

NLAY 14 Zu berechnende Eindringtiefe / MEAN

A Fl10.2 Gitterparameter

PART 4A4 Name des einfallenden Teilchens

ZPART F10.2 Ladung des einfallenden Teilchens

FMPART F10.5 Masse des einfallenden Teilchens

CRYST 4AL Bezeichnung des Einkristalls

Zv F10.2 Ordnungszahl des A-Atoms

FMV F10.2 Masse des A-Atoms

Z81 F10.2 Ordnungszahl des B-Atoms

FMSI F10.2 Masse des B-Atoms

RHOAT E10.3 Atomare Dichte in Atome / cm3

TEMP F10.2 Temperatur des Kristalls in K

ISEC 12 Steuervariable; 1 : Berechnung der E}OS} -Richtung

2 : Berechnung der [11 -Richtung

THV1] F10.5 Thermische Schwingungsamplitude der A-Atome: vuyj

THV2 Fl10.5 Thermische Schwingungsamplitude der A-Atome: vugg

THSI F10.5 Thermische Schwingungsamplitude der B-Atome

Q F10.2 Eingeschossene Gesamtladung in 10—7Cb

ORIGIN F10.2 Unterdriickter Nullpunkt der Energieeichung in keV

FWHM Fl10.2 Experimentelle Aufl8sung; (muB gerade sein)

WIDTH F10.2 Energieeichung in keV pro Kanal

BANGLE F10.2 Riickstreuwinkel in Grad




OMEGA
EXCITV
EXCITS
PLSMEN
ZVAL]
ZVAL2
EPCOV(

1

" (2)
" (3)
" (4)
" (5)
" (6)

EPCOSI

PHI
THETA
DEPSI
EO
IWINDI
Rand!
IWIND2
RAND2
IWIND3
RAND3
IWINDS
RAND4
IWINDS
RAND5S
IWIDTH
DPLCM
DPTMEA

PERC

(1N
(2)
(3)
(4)
(5)
(6)

F10.5
Fl10.2
F10.2
Fl10.2
F10.2
Fl10.2
El10.3
E10.3
E10.3
E10.3
El10.3
E10.3
E10.3
E10.3
E10.3
El10.3
E10.3
El10.3
F10.3
F10.3
F10.3
F10.3
I4

F10.3
F10.3
F10.3
F10.3
F10.3
F10.3
F10.3
F10.3
F10.3
T4

F10.5
F10.2

F10.2
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Detektorraumwinkel in Sterad

Mittlere Anregungsenergie der A-Atome in eV
Mittlere Anregungsenergie der B-Atome in eV
Plasmonenergie der Verbindung in eV

Anzahl der freien Elektronen pro A-Atom

Anzahl der freien Elektronen pro B-Atom

}Energieverlustkoeffizienten der A-Atome

}Energieverlustkoeffizienten der B-Atome

Winkel zur Festlegung der Kippebene in Grad
Kippwinkel 6 in Grad
Strahldivergenz in Grad

Anfangsenergie

Kanalnummer

Randomwert } der finf Energiefenster

Fensterbreite in Kanilen (gerade Zahl)
Maximale Verlagerung von der Kette in R

Projizierte Reichweite der 4He+—Teilchen bei der
Strahlenschiddigung

Zahl der verlagerten Atome in 7



NUMEX

FMULT

ROTAT

NOFLUX
NODOCU

NOSPEC

SISC

NEGLEC

ENDT

I1

F10.3

L1

L1
L1

L1

L1

L1

F10.3
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Nummer des experimentellen Spektrums auf File 3;
wenn O eingegeben wird, findet kein Vergleich mit
e¢inem experimentellen Spektrum statt,

Skalierungsfaktor, um die HShen von Spektren verschie-
dener Ladung anzugleichen,

Logische Variable; T : Kippebene wird gedreht zur Simu-
lation eines Random~Spektrums

FluB-Ausgabe wird unterdriickt

T : Ausgabe der Anfangs- und End-
koordinaten wird unterdriickt

" " T : Plot—Ausgabe des Riickstreuspek-
trums wird unterdriickt

" " T : Es wird nur ein Streuereignis
pro Atomschicht berechnet

" " T : Teilchen, deren Querenergie unter
einer festgelegten Schwelle liegt,
werden nicht weiterverfolgt.

Zeitvorgabe; bei Uberschreiten des Wertes wird die Be-
rechnung der Trajektorien abgebrochen und nur noch die
Ausgabe der bis dahin berechneten Werte durchgefiihrt,

Die Ausgabe des Programms CAl5 besteht zundchst in einem Kontrollausdruck, ‘in dem

nahezu alle Eingabeparameter gelistet werden. Weiter kdnnen bei Bedarf die An-

fangs-und Endkoordinaten, Ort, Querimpuls und Energie der Teilchen ausgedruckt

werden., Die wesentlichen Ausgabedaten sind die Riickstreuspektren und die ent-

sprechenden in den Energiefenstern registrierten Zihlraten. Auf Wunsch kdnnen

auch FluBR- und Energieverteilungen ausgedruckt und geplottet werden. Wird NDATA

>1 gesetzt, so erscheint als Plotausgabe fiir jedes Energiefenster die entspre-

chende winkelabhingige Ausbeutekurve.




Mit dem Datensatz:

1
20
20
100
11
4.718
ALPHA - PARTICLE
2.
4.0026
v3si - 100
23.
50.94
l4.
28.09
1.618E+22
293.
1
0.067
0.076
0.075
52.
94.6
7.
3.84
165.
0.00456
258.
157.
22.2
5.

6.245E+01
9.597E-02
-1.088E~04
4.818E-08
-9.853E~12
T.664E-16
5.797E+01
5.659€-02
=7.T66E-05
3.641E-08
~T7.624E~12
5.995E~16
30.
0.4
0.
2000,
341
2211,
320
2411.
298
2429,
280
2569.
260
2811.
16
0.
2300.
50.
3
2.

NTTMM =~

NDATA

NX

NY

MEAN
NLAY

A

PART
LPART
FMPART
CRYST

v

FMV

Zsl

FMSI
RHOAT
TEMP
ISEC
THV1
THV2
THSI

Q
ORIGIN
FaHM
WIDTH
BANGLE
OMEGA
EXCITV
EXCITS
PLSMEN
IvALl
ZVAL2
EPCOVI(L)
EPCOV(2)
EPCOV(3)}
EPCOV(4)
EPCOV(S)
EPCOV(6)
EPCOSILL)
EPCOSI(2)
EPCCSI(3)
EPCOSI{4)
EPCOSI(S5)
EPCOSI(6)
PHI

THE TA
DEPSI

EO
IWwINDL
RAND1
InIND2
RAND2
InIND3
RAND3
IWIND4
RAND4
IWENDS
RANDS
IWIDTH
OPLCM
DPTMEA
PERC
NUMEX
FMULT
ROTAT
NOFLUX
NODOCU
NOSPEC
SISC
NEGLEC
ENDT
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erhdlt man folgende Druckausgabe:

00000010
Q0uV0020
90000030
VU0U0040
uoI0V050
0000V060
wwGU0070
ousuu08o0
U0000Ve0
Q00uwuloo
Ga0uullo
vuyuoo0l120
Quuoul3o
20000140
00000150
00uvulev
QUUUVULTL
vooudlao
v000ul90
Q0u0V200
guo0v210
wuuQu220
0V0wu230
00000240
0o0Vo250
0u00V260
uouo270
PIVVVVYS: ]
0V0VI290
0o0u0300
uouuuilo
00090320
0uUuVL330
0000L340
v00V0350
0U00u360
00000370
u0000380
00000390
0000U400
QuUuU41L0
v000V420
0000u430
00000440
000V0450
QUUUVU460
0u000470
00000480
00000490
00U0V500
000U0510
00500520
0000LV530
00000540
Guoou550
VU0u0560
Q00Uu0570
Vw0580
00000590
00000600
00000610
00090620
0000u630
00000640
00000650
UUU0u660
0000670
QULUV680
GuoovV690
0uv0007u00



CATE : 3C.C3.17117

LS S SR L R R L e R R R R R R R RS R R R R E R R R R R R R SRR R R R R R R R R R R R LRSS PRI S 2]

* *
» b4
* MCNTE CARLC - PRUCGRAN -
* *
* »
* FOR THE CCMPLTER - SIMLLATICN CF CFaNMELINGE .
» 3
* »
* BY A MCDIFIETL " &€ INARY cciLiLIsICN®" -~ ¥MCCEL *
*» *
» *
» *

PRI R R PR R R R R R R R R SRR R RS SR SRR SRR 22 SR RS AR RS SRR R R SR AR R R R SRR RS2SR R R E R R )

SINGLE CRYSTAL :  Vv3Sl - 1(C ATCMIC NUMBERS 3 REST MASSES 3 MEAN EXCITAT
e 22, 5C.54 ZEE.C
l4. 28.069 157.C
LATTICE CONSTANT : 4.71E ANGSTRCEM
ATGNMIC DEMNSITY 2 Ce762E+42% ATONMS / CF $x 2
PLASMCN EMNERGY H Z2.z2 EV
VALENCE ELECTRCAS @ 4.75 PER ATCHM
EXFERINMENT AL CCANCITICNS =
SZC==TSErTIENECIEIZTIIATTIAANIITITSECRSITILISCEES
INCIDENT ICN : ALPFA -~ PARTICLE
ATOMIC MNUMBER : 2e
REST MASS H 4.
ION ENERGY H 2000. KEV
CHARGE H 52.0
BEAM DIVERGENCE : 0.0 CEGREES
CRYSTAL TENF. H 293. KELVIN
THERMAL VIBRATICN AMPLITLODES = v {(Lil) = G.C6T ANGSTRCEN v (U22) = C.G76
s1 : C.075 ANGSTRCENM
BEAM INCIDENCE : PHI = 30.00 CEGREES { PHI RGTATED ¢ F )
THETA = Ce4Q DECGREES

TIKE : 20

ICN ENERGY
EV

Ev

ANGSTRCEM

ed44a
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BACKSCATTERING SPECTRUF =~

Ce
O
Ce
C.
0.
Q.
0.
Oe
Ce
Ce
Q.
C.
45.
31.
9C.
112.
l64.
171.
33.
356.
386.
496.
981.
666«
877.
661.

MAX. CFAMNMNEL

ACT SPCCTHED

MUPBER

C.
C.
Ce
Ce
C.
C.
C.
C.
0.
0.
Ce
Ce

31.
220.
135,

5C.
121.

40.
140.
1sc.
S64.

1131.
1l4.
623,
€524
576.
360.
121.
2224
564.
i71.
152.

3C.
148.
128.
C.
Q.
0.
Ve
C.
C.
Q.
C.
Co
Q.
C.
C.
C.
C.
Ga

8SE.

784.
712.
487.
411,
Si4.
35¢€.
53€.
152,
68.
25C.
llc.
C.
Q.
Ca
Ce

Ce
Ce

Ca
C.
Ca
Ge
Le
C.
Ca
Ce



BACKSCATTERING SPECTRLM - SKHCCTHED

0. o. c. C. 0. c. Ge c. G. c.
c. 0. 0. 0. 0. C. 0. c. c. Ce
0. c. 0. 0. c. c. c. C. c. C.
0. 0. 0. 0. 0. c- c. . . Ce
0. 0. 0. a. 0. C. 0. c. Geo Ce
0. a. c. 0. C. C. . c. C. Ce
0. 0. a. c. 0. . Ce G. 0. .
0. 0. 0. c. c. C. 0. c. . C.
0. c. c. 0. c. c. . C. C. G.
0. a. c. 0. 0. c. g. G. C. Ge
0. c. 0. c. c. € G. C. C. G.
0. 0. c. a. C. c. 0. C. C. C.
0. 4. 4. c. 7. 1€. 11. 1z, 8¢ 1Z.
8. 37. 114. 36. 1. 165, 53, 24C. 102. 201,
265. 0. 151. 159« 220. 14€. 217, 1117, 4l. 5¢.
26. 112. 1z2. 231. 13s. 2¢l. 262. 338, 243, 241.
212, 164. 13¢. 141. 50. 102. 8l. 2¢3. 12s. l12:.
2585, 171. 107. 103, 121. €4, 18s. 5. 4l. 3€.
5. 33. 45. 64, 4C. <. 4S. l118. 15¢. 2ct.
219. 35¢. agl. 15¢. 140. 117. 2178, 13€. 311 2ce.
441, 386. 33e. 625. 155. 3l8. 32¢. 83C. 341, 3ge.
1€9. 49¢, “7€. 1005, 564. 75C. 406. 1611, 51S. EC1.
$15. 981. £$1. 754, 1131. 111z, se2. ce4. 585. 89€.
436. 666. 673, 846. 114. 78€. 95¢€. SE4. £€C. 944.
165. 871. EEN 8QE. ¢23. 621. 4¢4. 155. 551, 164,
585. 667. 594. 752. €52, 421. 854. 61¢. 4(S. 112,
438. 341. 631. 871. 57¢. 422. 555. 731, 5¢C. 481.
4ce. 406, 26€. 221. 36C. 33z. 241, 5C4. 53]. 411,
s0l. 457. 485. 157. 121. 155. 4. 1l4. 261, 5Z4.
448. 322. 101, 22E. 222. 63s. 415, 3c4. 474, 3s€.
2¢s. 68E. EYEN 33s. S€4. 3l€. 28C. leé. 45C. 53¢.
224. 625, 432, 3zl. 171. 82. 42, 64. Z55. 192,
264. 33C. 202. 255. 152. 8. 54. 5€. £s. 68.
117. 147. l162. 201. ,  30. 22¢, 1z5. 1€€. 175, 25C.
208. 166. s8. 208. 148. 23. 138, 1l4. €S, 11z.
16. 13. 42. 25¢. 128. 154, 123. c. c. .
0. 0. c. 0. C. C. 0. c. C. C.
0. C. c. c. G. c. c. . Ce. .
0. c. c. 0. C. Ce . c. c. c. c.
0. c. C. c. c. c. c. <. Ce Ce
C. c. 0. 0. 0. . 0. c.- C. <.
0. c. c. c. G. c. C. c. c. C.
0. c. c. c. c. C. c. c. c. c.
0. 0. c- 3. c. C. . Ge c. C.
a. c. Ce 0. c. c. c. C. Ce C.
0. 0. c. 0. . c. c. C. g. C.
9. c. G. c. Ce C. C. Ce Ce. Co
c. c. Ce a. C. C. Ue C. <. C.
0. c. c. 0. C. c. 0. c. c. <.
0. c. . c. c. c. Ce C. c. C.
c. e 0. c. c. C. 0. c. <. o
o. c.

WINDOR SETTINGS (ChoNC.) : WINDOR WICTH (CH.) : CCUNTS / CHANNEL : NCFMALIZEC VALLE

341 16 148. 0.C67

320 le 219, G4US1

298 1€ 3g4. C.1t8

28¢ 16 3el. C-151

260 1€ €C4. G.215

AVERAGEC DE / DX OF THE INCICENT PARTICLE = 57. EV / ANGSTRCEM



EXPERIMENTAL EBACKSCATIERING SPECTRLNM

4064. 3876. 375C. 3876. 38326. 36S2. 3678, 35174, 3574 34E€.
3422, 3482. 3314. 3314. 3350. 33z22. 3152. 31Sé6. 3laq. 23ué.
33c8. 3180. Juie. 2894, 254¢€. 2914. 2156. c8322. 21€C. 2%4c.
2684. 2766« 27152, 2750, 27120. 27Cé6. 2822. 2€8¢a 2€24. célé.
2534, 2550. 2504. 2534. 2436. 2560, 23¢6. 2496. 2354, 2432.
2428, 2542, 23€6. 2314, 2354, 2282. 238u. 2384, 2346, 22Gé€.
2300. 2204. 2244, 2290. 2238. 2430. clis. clS4. 2144. z21C.
2116, 2090. 2140. 2142. 2040. 2078. 2C24. 1576. 2C¢é6. i56E.
1912. 2012. 20C4. 1504. 2080. l822. 1578. 162C. 1542. 15CG.
1928. 1504, 202C. 193¢€. 1866 1800. 1658. 1542. 1EEC. 1846,
1694. 17150. 173GC. 18C4. 1860. 179¢. 1798. 1814. 16S2e 1782,
1674, 1834. 16C4. 164€. l168C. 16€2. 1682, 17C2. 17C6. 16€C.
1616. 1736. 1570. 16S8. 1556. L652. 161¢C. 16€4. l4t2. 1548.
1642. 1626. 1604, L5€8. 1456 lel8. 1522. 141¢. l4ci. 1636.
14S0. 1454 1572. 1482. 1366 1522. lal2. 14E€. L34E. 14C4.
14C6. 1420. 1448, 1360. l4é4. 1356. 1422. 1446. 1418. 133c.
1358. 1352. 125¢€. 1320. 13¢E8. 13Cé. 1350. 1360. 1274. 1330.
1366. 1282. 123C. 125¢C. l1238. 1248, 1234. 1152. 1154, légz.
1272. 1208. 1204. 11G6. 1176. 1188. 1204. 1140, li3C. 1254,
1202. 1252. 1176, 1272. 11e2, 1118. 1200, 117C. 111€. 1liz.
1180. 1072. 1104, 111¢. 1042, 1046. 1glag. 10¢C. 1Ccé€. 1¢7C.
1054. 1022. 1024. 992. 1140. 1140. 1026, S554. 1CS2. §56.
1034. 884. S4¢€. S2€. S52. 5§32, S56. S12. S$14. 16Cz.
$20. 942. g1€. 870. 876« 902. 888. S53¢€. 87€. §7z.
874, 846. 830. 808. T18¢€. 8C4. 8z26. 73C. 164, €38,
162. 776. 67¢€. 17¢. T174. 820 1C4. TéC. €42, 65C.
7152. 684. 646, 68C. 76C. 73C. 122, €5E. 616, [ Y{-%
650. 562. 546« 524. 530. 5€E. 484, 554. 6(2. 5Cé.
S544. 552. 5¢2. 526. 50¢C. S524. 5C¢€. 4€4. 4E4. 432.
508. 476. 434, 4l8. 46C. 41724 412. 412, 4l2. 4C€.
416. 466« 37¢C. 430. 360, 358. 3¢ 434, 3C¢é. 38z.
31é&. 376. 354, 342. 232, 284. Jl2e 346. 344. 29C.
354. 31é6. 26C. 346G, 3C4. 334, 244. 242. 248. 2¢C.
268. 224, 238. 240. 154, 224. 24C. 2¢E, 214. 20é€.
244, 166, 21C. 178. 1E6. 170. 158. 17¢€. léC. 2CC.
186. 146. 202« 26€. 28C. 330. 320. 2€2. 2l4. 1lé.
S56e © 10. 4. 0. 0. 0. 'Y Oa C.

Je Ce Co 0. 0. C. e C. [
0. 4. O. 0. Q. 2. 0. C. 2.
Q. Ce Ce 0. C. G. C. < Ce
0. Qe Ca Ge Q. Q. C. C. Ce
O« 0. O C. Q. Q. G. Ge Ce
2. 0. Oe C. 0. 0. 0. G. Ce
0. Qe Ce 0. O. C. Q. Ce Ce
0. Ce C. Ce 0. C. O. Ce Ce
0. Ce C. Q. Q. Q. Q. C. C.
Q. Q. C. 0. 0. Ce 0. C. Ce
2. 0. Co Q. Ce. Qe Q. Ce Ce
2. 0. Ge Oe Q. Q. Qe Ce C.
G Q. C. C. Ce Ce C. C. Ce
Q. 0. 0. 0. 2. ‘DS Qe O. Ce
C. Q.

WINDOW SETTINGS (CH.NO.}) : wINDOW WIDTH (CH.) = CGLANTS / CHAMMNEL NCRMALIZEC VALLE :
341 16 2C7. 0.693
32¢C 1¢ 21é€. Cai3l
298 16 43C. C.111
28¢ 16 534. 0.208
26¢C 16 1z1. C.281

CORRECTED CFARGE : 122.5
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BACKSCATTERING ENERGY SPECTRLN
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D.3 PROGRAMM-LISTING
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MONTE CARLGC - PROGRAM

F OR THE COMPUTER - SIMULATION

EEF IR = IAr A rEEEr RIS AENECEEEECERIIE =SS IIETELRICATECEITR

0OF CHANNELLING

1IN A15 - SINGLE CRYSTALS (A38)

ATOMIC DISPLACEMENTS INCLUDE
S ST S S TS S TS XIS T EFEEISEESTISSEFEEIC=3IEEXCEEIT
DATA ORGANIZATIOCN:
ST TS ST SARIEXTCSTIRITEIXSISCTESSXITE
AT A {12y ¢ NUMBER OF DIFFERENT DATASETS
{MUST PRECEDE THE FIRST DATASET)
(14) ¢ MATRIX DIMENSION IN X - DIRECTION
MAXINMUM : 60
(14) :  MATRIX OIMENSICN IN Y - DIRECTICN
MAXIMUM : 60
AN (14) ¢ NUNBER OF UNIT CELLS PER LAYER
AY (14) ¢ ANUMBER OF LAYERS
(F10.2): LATTICE CONSTANT
RT (4A4) = NAME OF INCIDENT PARTICLE

PART (FL0.2): ATOMIC NUMBER OF INCIDENT ICN

M P ART (Fl0.5): REST MASS OF INCICENT ION

RY ST (4A4) : CRYSTAL NAME AND CRIENTATIGN
v (F1l0.2): ATOMIC NUMBER CF A

NV (Fl0.2): REST MASS OF A

S1 (F10.2): ATOMIC NUNBER CF @&

H DAMAGE PRCFILES 0F STATIC

00000010
00000020
00000030
00600040
00000050
00000060
00000Q70
Q00u0080
00000090
00€00100
00000110
00000120
00QUU130
00000140
00000150
00009160
00000170
00gool180
00C00190
00000200
00000210
00000220
00€00230
00000240
06000250
00005260
00000270
00000280
20€00290
00000300
00000310
00000320
00000330
00C00340
00000350
00000360
00000370
00C00380
00600390
00000400
00000410
00CCo420
U0000430
00000440
00000450
00000460
v0000470
00600480
00000490
90€00500
000uu0510
00600520
00000530
00C00540
Qu0093550
00C00560
00000570
006300580
00000590

2 X3 ¥ XalsXaKakaksXalaEa s a e e N a el e Na N Rl e N e e Ne N o N e R e N Na N e e N e N o N e R a N N R e N e N e N N Na N e e N N o R N R NN e Na Na N o e o el

(F10.2):

(ELQ.3):

(F10.2):

Ly

(F10.5):

(F10.5):

(F10.5):

(F10.2):

(F10.2):

(F10.2)

[F10.2):

(F1U.2):

(F10.5):

(F10.2):

(F10.2)

[F10.2)3

(F10.2):

(F10.2):

(E10.3):

(E10.3)

(F10.3):

(F10.3):

(F10.3):

(F10.3)

(I4)

(F10.3):

(14)

REST MASS OF B 00000600
00000610
ATOMIC DENSITY { ATONS / CN *x 3 ) J0C00620
000600630
TEMPERATURE (KELVIN) 00000640
00000650
MUST BE 1 TO CALCULATE THE 100 - DIRECTICNOQCOD660
AND 2 TO CALCULATE THE 110 - DIRECTION 00000670
00000680
THERMAL VIBRATIONAL AMPLITUDE 00C00690

IN THE A = CHAIN - DIRECTION (SCRT(ULll)} 0UCOOTCO

0C0Q0710
THERVMAL VIBRATICNAL AMPLITUDE 00600720
PERPENDICULAR TO THE A - CHAIN (SQRT(U22))00000730

00000740
THERMAL VIBRATICNAL AMPLITUDE FOR 8 QUC00750
00000760
CHARGE FOR FITTED RANDOM SPECTRUM 06600770
00000782
SUPPRESSED ORIGIN IN KEV 00000790
00C00800
FwHM CF EXPERIMENTAL ARRANGEMENT 30000810
(MUST BE 0OD) 00000820
00000830
CHANNEL kIDTH { KEV / CHANNEL ) 00600840
00000850
BACKSCATTERING ANGLE  (DEGREES) 00000860
00000870
DETECTOR ANGLE {STERAD) 03000880
00000890
MEAN EXCITATION ENERGY OF A (EV) 00000900
00C00910
MEAN EXCITATICN ENERGY OF B (EV) 30€00920
00500930
PLASMON ENERGY OF THE COMPOUND  (EV) GLL00940
00000955
NUMBER OF VALENCE ELECTRONS PER A — ATCM 0300050960
00000970
NUMBER OF VALENCE ELECTRONS PER B - ATCM 00000980
0u000990
ENERGY LGSS CCEFFICIENTS FOR A (& VALUES}00001000
‘ 03601010
ENERGY LOSS COEFFICIENTS FOR B (6 VALUES)IOTG01020
00001030
ANGLE DETERMINING THE TILT PLANE 00C01043
IN THE CRYSTAL - SYSTEM 00601050
00001060
TILT ANGLE BETWEEN BEAM AND 00001070
CRYSTAL - AXIS 00001080
00001090
BEAM DIVERGENCE 00601106
00C0tLl10
INCIDENT IGN ENERGY (KEV) J30¢01123
00001130
CH.ND. OF WINDCw NO. 1 00601140
00001150
RANDOM VALUE FOR WINDOW 1 00001160
V0001170
CH.NC. OF WINDCw NO. 2 03¢0o1180
00001190

— €8 —
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R AND2 (F10.3):
I w I ND3 [I4) :
R ANDD?3 (F10.3):
I w I ND 4 (1I4) H
R AND® (F10.3):
I WINDS (I4) :
R ANCS (F10.3):
IWIDTH (I4) :
OPLCM (F10.5):
DPTMEA (Fl0.2):
PERC (F10.2):
NUMEX (1) :
FMULT (F10.3):

ROTY AT 1) H

NOFLUX (L) :

(L) H

NOSPEC (L1) :

SsI1s¢C (L1 :
NEGLEC (L) :
ENDT (F10.3):

DIMENSION PXMAT{60960)
DIMENSION XMAT(60460),
DIMENSION EMAT{604+60)

RANDCOM
CH.NC.
RANDOM
CH.NOC.
RANDOM
CHaNC.
RANDOM

WINDCW

VALUE FOR WINDOW 2
OF WINDOW NO. 3
VALUE FOR WINDOW 3
OF WINDCW NO. 4
VALUE FOR RINDOW 4
OF WINDGW NO. S
VALUE FOR wINDOW S

WIDTH (EVEN CHANNEL NUMBER)

00001200
00001210
00C01220
00001230
00001240
00601250
00001260
00601270
00001280
00001290
00C01300
00001310
03C01320
00001330
00G01340
00001350

MEAN STATIC DISPLACEMENT OF THE CISOROEREDUOC01360

ATOMS 1

MEAN DE

PERCENTAGE OF THE CISORDERED ATOMS AT THE

MAXTHUM

NUMBER OF EXPERIFENTAL SPECTRUM CN FILE 3

(MUST B

AN EXPERIMENTAL SPECTRUM IS WANTED)

N ANGSTRCEM

PTH OF THE DAMAGE REGION

OF THE DEPTH PROFILE

E Oy IF NC COMPARISON WITH

00001370
00¢0138¢
00031390
00001400
00CCl410
00001420
GGG01430
03001440
00001450
00001460
00001470

SCALING FACTOR TC ADJUST THE HEIGHT OF THE00GO1l480

EXPERIMENTAL SPECTRA WITH DIFFERENT

CHARCES

LOGICAL
ROTATE

LtoGcicaL
SUPPRES

LCGICAL

SUPPRESS PART OF THE PRINTED OUTPUT

VARIABLE, MUST BE TRUE TO
PHI (RANDOM SIMULATION)

VARTABLEs MUST BE TRUE TO
S FLUX QUTPUT

VARIABLEs MUST BE TRUE TO

00001490
030001500
00001510
00G01520
03001530
00001540
00001550
000uUl560
00001570
30001580
00001590
00001600

LOGICAL VARIABLE, MUST BE TRUE TO SUPPRESS00001610

THE PLOTS OF THE BACKSCATTERING SPECTRA

LOGICAL

CALCULATE ONE BINARY COLLISION PER PLANE

LOGICAL
THE INI

TIME PARAMETER OF THE JOB CARD MINUS

ESTIMAT

PYMAT (6
YMAT (60,

VARIABLEy MUST BE TRUE TO

VARIABLE, MUST BE TRUE TO CHECK

TIAL TRANSVERSE ENERGY

ED RUN TIME FOR ONE LAYER

0460)
60)

00C01620
90001630
00001640
00G0O1650
00001660
00001670
00001680
00601690
00001700
00001710
03001720
00001730
00C01740
00001750
GJG01760
00001770
00001780
00001790

aom o0
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DIMENSION FLDST{60+60)s EDST(60460)

DIMENSION NTEXT(15)s NTEXTLI15), NTEXT2{15), NTEXT3[15)
DIMENSION NTEXT4(15), NTEXT5(15)

DIMENSION CRITX(100), CRITYL(LUO)s CRITY2(L00}, CRITY3(100)
DIMENSION CRITY4(100), CRITYS5({10C)

DIMENSICN ASYMB(3), MLEN(3)

COMMON /WIND/ IWINDL, IWINO2, IWIND3, IWIND4, IWINDS

DATA FLDST/3600%0.0/y EDST/3600%0.0/
DATA NTEXTL/' "+ "ANGU's"LAR ", *SCAN',"?

'
'

1 "WIND*y 'Ok 1%,* Tyt Yo' Ty
2 v 1, o, [ ) v/
DATA NTEXT2/* "¢ TANGUTe "L AR ', 'SCAN',* )
1 TWIND','Ch 2'y" et te! 'y
2 . () et tyt ', v/
DATA NTEXT3/* "o ANGU"s*LAR '4'SCAN',* 'y
1 CWIND'""Ow 37, V! ‘et Y
2 [ ot (] [P 1! v/
DATA NTEXT4/! *oVANGU' 9 'LAR " ,'SCAN'y"* 'y
1 "WIND?, 'Oh 4'," et Tyt 'y
2 [ 1ot 1,0 1t [P vy
DATA NTEXTS/? Yo YANGU'y"LAR ", 1SCANT,? L)
1 "WIND"y*Ch S5'," e L Ty
2 . (] 1t 1yt () ]
DATA NFX/'F4.1%'/+ NFY/'F4.1'/

DATA FH/* OF1'/s FV/' OFL'/

DATA ASYMB/'1','2%,'3'/

REWIND 4

READ (542000) NDATA

PROCESSING OF DIFFERENT DATASETS
SR XIS 3 S I EEXSESRTISSSSSSIT==SS=I=S

DO 10 I = 1,NDATA
READ (5+1000) NX
READ (541000) NY
READ (5,1000) MEAN
READ (5,1000) NLAY
IUN = 11

REWIND 2

CALL XOT (PXMAT oPYMATV(XMATyYMAToEMAT yFLDSTyEDSToNXyNYy
1 MEANs NLAY, IUN)

END FILE 5
END FILE IUN

10 CONTINUE

END FILE 4

IF (NDATA .EQ. 1) GOTO 20

09C0184u0
00001810
00001820
00001830
00001840
00Col850
00001860
00001870
00001880
00601890
JJyadlsa0
00001910
00001920
00001930
00601940
00C01950
00001960
00001970
00c60L980
00001990
60002000
00002010
00002020
00002030
00002040
00Lu2us0
u0002060
00002070
00002080
00002090
00002100
00002110
00002120
00602130
00002140
00C02150
u0002160
00602170
00G6G2180
00002190
00002200
00002210
0o0cg2220
00002230
00002240
00002250
00002260
00002270
u00022890
00002290
00002300
00002310
00002320
00002330
00002340
00002350
00602360
00002370
00002380
00002390
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PLOTS OF ANGULAR SCANS

EErzzErSEIakSIsETrzTEEx

REWIND 4
PI = 4,0 * ATAN (1.0}

WRITE (641010} IWINDLly IRIND2s IWIND3, IWIND4y IWINDS
DO 100 I = 1.NDATA

READ (4) CRITX{I}
READ (4) CRITYL(I)
READ (4) CRITY2(1)
READ (4) CRITY3(ID)
READ (4) CRITY4(])
READ (4) CRITYS(I)

WRITE {&£+1020) CRITX(I)y CRITYL{I)s CRITY2(1}, CRITY3(I),

1 CRITY4{I)y CRITYS(I)
100 CONTINUE

XMAX = 2.0

YMAX = 1.5

XMIN = 0.0

YMIN = 0.0

NT = 1

NP = 3

INTA = 2

NPA = 1

INDZ = 2

SX = (XMAX —= XMIN) / (100.0 * 10.0)
" SY = {YMAX - YMIN) / (100.0 * 10.0}
IDPLOT = 1
XA = XMIN
Dx = 0.1
XE = XMAX
NNX = 5
YA = YMIN
DY = 0.1
YE = YMAX
NNY = 5
00 110 I = Ls15
NTEXT(I) = NTEXT1(I)
110 CONTINUE

CALL PLOTRT (CRITXeCRITYLyNDATAGNToNPoINTA¢NPAy INDZy XMAXyXMINySX,
1 YMAXe YMINe SY,NTEXT, IDPLQT,

2 XA9DXoXEoNFXoeNNXy

3 YAs DYy YE9 NFY4NNY)

DO 120 I = 1415
NTEXT(I) = NTEXT2(I1}
120 CONTINUE

CALL PLOTRT (CRITXsCRITY2,NDATA¢NToyNPoINTAyNPAy INDZyXMAXyXMINySX,
1 YMAXs YMINy SY ¢ NTEXT,IDPLCT,
2 XA9s DXo XEoNFXoNNXy

00002400
00092410
00002420
00602430
00002440
00002450
00002460
00002470
00002480
0GC02490
00002500
03002510
00002520
00002530
00002540
00C02550
00002560
00002570
00002580
00002590
00002600
000602610

00C02620

000U2630
Q0002640
00002650
00002660
00V02670
00002680
00002690
00002700
000C2710
00002720
30002730
00002740
00002750
0CcCo2760
00002770
000602780
9602790
00C02800
00002810
00002820
00002830
00002840
00002850
00002860
00002870
00002880
00002890
00002900
03002910
00002920
00602930
00002940
00002950
06002960
00002970
00002980
00002990

c

c
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3

YA+ DYy YE+NFY,NNY)

DO 130 I = 1,15
NTEXT(I}
130 CONTINUE

NTEXT3(I)

CALL PLOTRT (CRITX.CRITY3yNDATA¢NT NPyINTA NPAyINDZyXMAXyXMINySX,

1
2
3

YMAXy YMINGSYoNTEXT o ICPLLCT,
XAeDXo XEo NFXoNNXy
YAsDYs YEoNFY,NNY)

00 140 I = 1.15
NTEXTI{I) = NTEXT4(I)
140 CONTINUE

CALL PLOTRT (CRITXsCRITY4oNDATA¢NToNPoINTAsNPAQINDZ,)XMAXyXMINySX,y

1
2
3

no 150 1
NTEXT(1) = NTEXTS(I)
150 CONTINUE

YMAXy YMIN, SYSNTEXT, IDPLOT,
XAeDXysXEwNFXoNNXy
YA oDYy YEoNFYoNNY)

1.15

CALL PLOTRT (CRITXoCRITYS,NOATA¢NT NPy INTAyNPAyINCZy XMAXyXMINySXy

1
2
3

TH
Iv
JH
Jv
LH
Lv
XH
Xv
DH
DV
KH
KV
16
1)
IC
NB

L2 T O T O I IO | IO T L [ 1}

YMAXoYMING SYNTEXT o IDPLCT,
XAsDXyeXEeNFXoNNX,y
YAsOYsYESNFY4NNY)

LINEPLOT OF THF ANGULAR SCAN

SR EEEEEISESTSXSSIS SRS S=Sza==

WooOoOrFMHmNOOW~ I | OO

MLENI(1)
MLEN(2}
MLENI(3)

NDATA
NDATA
NDATA

WRITE (641030)

CALL KURVE (IHsJHoLHsXHoDHoKHoFHy

wWN -

IVeJVeLVeXVeDVyKVyFVy
IGeIWeIC ¢NByASYMByMLEN,
CRITX¢CRITY14CRITXCRITY24CRITXyCRITY3)

00003000
00003010
09003020
00003030
09003040
000603050
00603060
00003070
09¢€J3080
00003090
00003100
00G03110
00003120
00003130
00C03140
000031590
00uu3160
00003170
00003180
00003190
00603200
00Q03210
00003220
00403230
00003240
00C03250
00063260
00003270
00003280
quc0329¢
00003300
006003310
00003320
000033130
00093340
G0003350
00003360
00003370
J0003380
00003390
00603400
00003410
00003420
00003430
00C03440
03003450
00003460
00CG3470
00003480
00003490
00C03500
00603510
03003520
00003530
00003540
00003550
Q0003560
00003570
00003580
00003590
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c
c

20 CONTINUE

1000 FORMAT
1010 FORMAT

DHWN -

1020 FORMAT
1

1030 FORMAT

2000 FORMAT

sTap
END

RMAT -
x=xz=

SPECIFICATION
===

(14)
(*1'//T154"ANGULAR SCAN =%/

Tl5s zex=acza=bzzeaz?///T20 ' THETA (DEGREES)
T45+"wINDO® 1 '3 T60.'WINDOR 2 2y T75,"WINDCH 3 :
T90+"WINDOR 4 :2*4T105+'wINDGCh 5 2//

00003600
00003610
00003620
00003630
00C03640
00003650
006G3660
00603670
00003680
00603690
00003700
00003710
00003720

T2y 'OEPTH (CH.NGo) 29 9TaT4140T620140TTT9149T9291497107y14/00003730

T2

T - v
(P09, T204F10.2,T43+F10+3,158,F1Ca3,T73,F10.3,
T884F10.34T1034F10.3)
("1'+T20,"A N G UL AR
{2)

S CANYY/Y

*+00003740
*+00003750

00003760
00003770
06003780
00603790
00003800
00003810
00603820
00003830
00003840

OO MNOOOON

[aNal

1
2

SUBRCUTINE XQT (PXMAT,PYMATXMAToYMAT,EMAT,FLDST,EDST,

NXoNYy MEAN,NLAY,,TUN)

EZ S S EXIECE=C SIS rSSESSESEEISSSSSXESSSICoSSSSSS==SSTISSSSX

SUBROUTINE PERFORMING THE CALCULATICAS OF THE TRAJECTORIES

AND THE BACKSCATTERING SPECTRA ANC
CRGANIZING THE I/0 PROCESSES

TS EC SIS RS TSI SESSgEESSSEST IS 3ESSCESSS=Z==SSSXz=Ss=SESS===X

DIMENSION PXMAT{NYoNX), PYMAT(NY AX)
DIMENSTICON XMAT(NY,NX)¢ YMAT{NY,NX)
DIMENSICN EMAT(NY,NX)

DIMENSION DECH{100,3)

DIMENSINN EDECH(100,3)

DIMENSION FLDST{NYoNX)

DIMENSION EDST(NY.NX)

DIMENSION TA[4000)s SILV(40G00), SILSI(40CO)
DIMENSION PLX(512)y PLF(512)y PLE(512)
DIMENSION PNORM(12000}

DIMENSION THVBV1(12000), THVBV2{1200C)
DIMENSIQON THVBSI(120C0)

DIMENSION PDPLC(2200), PUNIF(2200}
DIMENSION XCO(100)s YCOU(100)

DIMFNSICN NV(20)

DIMENSTON NTEXT{15)

DIMENSION NTEXT1(15)

DIMENSION NTEXT2(15)

OIMFNSION NTEXT3(15)

DIMENSION ASYME(2)es MLEN(2)

DIMENSION HEXP(S512)y HSMO(512)y HETH(512)y HINT(512}
DIMENSTON HGTI100)

DIMENSION HGTEX{100)

DIMFNSION SDECH(3)s ESDECH{3)
DIMENSION 8S(150,150)

DIMENSION NWORDI(3)

DIMENSION CHNUM(512)

DIMENSION CRYST{4)e PART(4)

DIMENSION AX{512)s AY(512)

REAL*8 DATEs TIME
LOGICAL ROTAT
LOGICAL NOFLUX
LOGICAL NODOCU
LOGICAL NOSPEC
LCGICAL NEGLFC
LOGICAL SISC

00603850
00003860
00G03870
00063880
00003890
000C3s00
00003910
000€39220
00603930
00003940
000c3950
00003960
00003970
000C3980
0u003990
UGCU40060
00004010
00C04020
00004030
00004040
00004050
00004060
00004070
00604080
00004090
04C04100
00004110
00G04120
000604130
00004140
00004150
00004160
00004170
00604180
00C04190
vGC04200
J0004210
0Q0C4220
00804230
00004240
00004250
00004260
00004270
00004282
00004290
0604300
00004310
00004320
00004330
03004340
00€Q4350
00004360

COMMON /WVAL/ TA, SILV, SILSI, PNORMs, THVBVl, THVBV2, THVBSI, SISCO0004370

COMMON /GVAL/ P, ATFV, ATFSI, Ae A2, A4y RHCAT, PSTINX, PSIINY,
IPARTy ZVy ISIy THEVe THESI» ELSCAT, UCSQ,
ASQs ASQ2s ASC4s ASQ8, ISECs DPLCM, PDPLCy PUNIF

COMMON /SCAL/ XSCATL{6)y YSCATL(6)
COMMON /SCA3/ XSCAT3(6)}s YSCATA([6)
COMMON /SCA21/ XSCT21{5), YSCT21(5)

00004380
00004390
00C04400
00004410
00004420
00004430
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COMMON /SCA22/ XSCT22(31, YSCT22(3)

COMMON /SCA23/ XxSCT23(2)s YSCT231(2)

COMMON /SCA24/ XSCT24(31}, YSCT24(3)

COMMON /SCA25/ XSCT25(4)e YSCT2514)

COMMCON /SCA26/ XSCT26(3). YSCT261(3)

COMMON /SCA27/ XSCT27(2)y YSCT271(2)

COMMON /SCA28/ XSCT28(3), YSCT28(3)

COMMON /EPCO/ EPCOVI6), EPCOSILS)

COMMON /TEST/ PHILIMs THVL, THv2, THSI. EO¢ BS, RESOLE, RESOLD,
FKFVe FKFSe SREL, PHI2, PHIO2, ELIMy U2V, U2S, THV4500004530

1
CCMMON /BVAL/ Q, WIDTH, BANGLE, ORIGIN, CMEGA, PHI, THETA, PRDP,
FMV, FMST, FMPART, FWHM, NUM, DEPHI, ZIVALl, ZVAL2,

1

2

1012
1011

COSPHI+ SINPHIs FL1ly FN1ly ROTAT

COMMON /EPSI/ EPOe IVAL, PLASMO, BETHEVy EETHES
COMMON /WIND/ IWINDl. IWIND2y IWIND3, IWIND4, IWINDS5
COMMON /MOLP/ ALFA(3}s BETA(3)

DATA
DATA
DATA
DATA
DATA
NATA

NATA

DATA
DAT A

DATA
DATA
DATA

DATA

N - N -

N

DATA
DATA

DATA

NATA

00 1

D0 1

8S(1
CONT

FH/' OF0'/e FV/' QFO'/

FHF/% OF2'/

NFXL1/'I3 */y NFX2/'F4.1'/

NFYLl/'14 /o NFY2/'13 %/y NFY3/'14 '/

ASYMB/' %3 v+t /

CFCH/300%0.0/y EDECH/300%0.0/

EGT/100%0.0/

HSMO/512%0,0/s HEXP/S512%0.0/¢ HETH/S12%0.0/4 HINT/512%0.0/

PLX/51L2%C.0/s PLF/512%C.0/s PLE/S12%C.0/

SDECH/3%0.0/+ ESDECH/3%*0.0/

NhGRD/3%0/

CHNUM/512#0.0/

AX/512%0.0/¢ AY/512%0.0/

HGTEX/100%0.0/

NTEXT1/* TGP BACK 'y "SCAT ' *TERT "y 'NG E"y 'NERG'y 'Y SP',
TECTRYTUM  *o'IN C'o*OUNT 'y *S / ",*CHAN", 'NEL *,
' v

VyVFLUXY ' PROY'FILE'y"' AVE',"RAGE'y'C OV',y

Yy %472 G VANGS'y'TROE"'M Ye! Yy? ‘e
L l/

NTEXT3/' 9, %ENER®4'GY P*,"ROFI',"LE A'y'VERA','GED '
TOVERT4 T 477472 AN, 'GSTRT,*0EM 'y° " "
L] ./

NTEXT2/*
’ YER

011 K = 1,150
012 I = 1.150
oK) = 0.0
INUE

CONTINUE

ALFA(L)
ALFA{2)
ALFA(3)
BETA(1)
BETA(2)
BETA(3)

COEFFICIENTS FOR THE MOLIERE — PCTENTIAL

00004440
00004450
00004460
00004470
00004480
00004490
0G004500
00004510
00004520

UC0U4540
00004550
00604560
00C04570
00004580
00604590
00004600
00004610
06004620
00004630
00004640
00004650
00004660
00004670
00004680
00004690
96004700
00004710
00004720
00004730
VOCC4T40
0UOU4TS0
00004760
00004770
00C04780
06004790
00604800
00004810
00004820
00€C4830
00004840
00u04850
00004860
00004870
60004880
00004890
00004900
00C04910
00604920
00004930
00€04940
00€04950
00004960
00004970
00004980
00004990
00605000
00005010
00005020
00005030

[sEaNeXaNel

READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
RFAD
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
REAC
READ
READ
READ
RFAD
RFAD
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ
READ

INPUT

STATEMENTS

(5410101}
(501013)
(5.1010)
(5.1030)
(5,1013)
(5.1010)
(5,1010)
(510101}
(501010)
(5,1020)
(5010101}
{5+1043)
(501030)
(541030)
(541030)
(5,10101}
{5.1010)
(5+1010)
(5,1010)
(5+1010)
(5+1030)
(5,1010])
(5¢1010)
(5,1010)
(5.1010)
(5,1010)
(5+1020)
(5,41020)
(5,1020)
{5,1020)
(541020)
[5,1020)
(541020)
(5.1020)
(541020}
(5.1020)
(541020)
[541020)
(5¢1040)
(5+1040)
(5+1040)
(5+1040)
(5¢3640)
(541040)
(5¢3640)
(541040)
[5¢3640)
(5+1040)
{5+3640)
(5+1040)
(5+3640)
(5+1040)
(543640)
(5+1930)
(541010)

A
[PART(IVeI=144)
IPART
FMPART
(CRYSTI(T)yI=1,4)
v

FMV

Zs1

FMSI
RHOAT
TEMP

ISEC

THV1

THV2

THSI

Q

ORIGIN
FiHM
wWIDTH
BANGLE
OMEGA
EXCITV
EXCITS
PLSMEN
IVAL1
IVAL2
EPCOVI(L)
EPCOVI2)
EPCOVI(3)
EPCOV({4)
EPCOV(5)
EPCOV(6)
EPCCSTI(1)
EPCOSI(2}
EPCOSI(3)
EPCCSI (4)
EPCOST(5)
EPCOSI(6)
PHI

THETA
NEPSI

ED

[WINDL
RAND1
IwIND2
RAND2
IWnIND3
RAND3
InIND4
RAND4
IwWINDS
RANDS
INIDTH
DPLCM
DPTMEA

00005040
0060505V
00C05360
03005070
00C05080
003505090
00005100
000405110
00005120
30005130
0duuSlau
00005150
03005160
0uCos5170
000605180
00405150
00035200
00605210
000052290
00005230
000065240
00005250
00005260
00€05270
00005280
00005290
00005300
00005310
006C05320
000053390
v0G605340Q
03005350
00GC5360
00005370
00005380
00605350
000065400
006005410
V0005420
00005430
00005440
00005450
00605460
00005470
00005480
00005450
00005500
00u05510
00005520
00005530
00605540
00005550
00005560
00005570
00095580
00uQ5590
00005600
0030561¢C
00005620
00005630
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o000

READ (5+1010) PERC
READ (541041) NUMEX
READ (5¢1040) FMULT
READ (5¢1042) ROTAT
READ (5+1042) NOFLUX
READ {5+1042) NODOCU
READ (541042) NOSPEC
READ (5+1042) SISC
READ (501042) NEGLEC
READ (5+1040) ENDT

PI = 4.0 * ATAN(1.0)
AHYD = 0.529

RHT = RHOAT

RHOAT = RHOAT / 1l.0E24
NUM = NX * NY

RNX = FLOAT{NX)

RNY = FLOAT(NY}

EMIN = 500.0

A2 = A/ 2.0

A4 = A / 4.0

Al5 = A * 1.5

ASQ = SQRT (2.0) * A

ASQ2 = ASQ / 2.0
AS04 = ASQ / 4.0
ASQ8 = ASQ / 8.0

ASQl5 = 1.5 * ASQ

RYD = 0.0136

THV45 = 1.0 /7 (COS (Pl / 4.0) * SQRT (1.0 / (THV1 * THV1)
+ 1.0 / (THV2 * THV2)))

1 .
IVAL = 3. * ZIVALL / 4. + IVAL2 / 4.

MASS UNIT IN KEV / C *x 2

=zz=FRz==asT==sz=EN=czI==Es
UMASS = 931481.0

SPEED OF LIGHT IN CM / SEC

ISX=XSSESFIETSSIESSSEZE

CLIGHT = 3,0E+l0
UCSQ = UMASS / (CLIGHT * CLIGHT)
UCSQ = UCSQ * FMPART

n <

FERMI IN CM / SEC
zz=zz==a=

== = ESEISE=SE=S

VFERMI 2 2.6E+8

FMELEC = 5.4859E-4

ELSCAT = FMELEC / (2. % FMPART])
DEPHI = PI / (2.0 * FLOAT (NUM) )
PHILIM = 20.0 * PI / 180.0

U2V = THV2 * SQRT (2.0)

U2S = THSI * SQRT (2.0)

RESOLE = WIDTH

RESOLD = 50.0

ESQR = l.44E-2

ATFV = 0.8853 % AHYD / IV *x (1./3,)
ATFSI = 0.8853 * AHYD / 2SI ** (l./3.)

00005640
00005650
00005660
00005670
00605680
00005690
00005700
00005710
00005720
00005730
00005740
00005750
00005760
00005770
00005780
00005790
00€05800
00005810
00005820
00€05830
00005840

00605850,

00005860
00005870
00005880
00005890
00005900
00005910
00005920
00C05930
00005940
006905950
00005960
00005970
00005980
06605990
00006000
00006010
30006020
00006030
00006040
00006050
00C06060
00006070
00006080
06006090
00606100
00006110
00006120
00006130
00006140
00006150
00006160
0G006170
0gcos180
00006190
00006200
00006210

' 00006220

00006230

a0

aAntnn

[aNaNyl

[aXaXaNal

3000
[

THEV = ZPART * ZV % RYD #* 2.0 * AHYD / ATFV
THESI = ZPART * ZSI #* RYD * 2.0 * AHYD/ ATFSI

Q0 = 0
Q = 0 * 6.25E+11

PHI = PHI * PI / 180.C
THETA = THETA * PI / 180.0
DEPSI = DEPSI * PI / 180.0
COSPHI = COS (PHI)

SINPHI = SIN {(PHI)

ENDT = ENDT * 60.0

CALCULATION OF THE START VALUES

CALL START (DEPSI+PXMAT,PYMAT XMAT,YMAT,
1 EMAT,NXyNY,EOQ)

REWIND 1

READ (1) PXMAT

READ (1) PYMAT

READ (1) XMAT

READ (1} YMATY

READ (1) EMAT

READ (1) TA

READ (1) SILV, SILSI

CALCULAT[ON OF THE RANDOM VALUES

S = 1.0
AM = 0.0
IX0 = 563245897

D0 3000 I = 1.12000
CALL GAUSS (IX0sSeAN,V)

PNORM(I) = V

THVBV1(I) = 0.0
THVBV2(I) -= 0.0
THVBSI(I} = 0.0

IF (THV1 .EQ. 0.0) GCTGC 3000
CALL GAUSS (IXOeTHV1sAM,V)
THVAVLII) = V

CALL GAUSS (IXO»THV24AM,V)}
THVBV2(]1) = V

CALL GAUSS (IXOsTHSIoAN,V)
THVBSI{I) = V

CONTINUE

IX0 = L506561

IX = 200453

DO 5280 I = 1.2200

CALL RANDU (IXeIYeXRAND)
IXx = IY

00006240
00006250
00006260
00006270
00006280
00006290
00006300
00006310
00006320
00006330
00006340
00006350
00006360
006606370
00006380
00006390
000064C0
00006410
00006420
V0006430
00G06440
00006450
00006460
00006470
00006480
00066490
00606500
00006510
00606520
000V6530
0U006540
00006550
00006560
06006570
00006580
00006590
00006600
00006610
00CG6620
00006630
00006640
00006650
00006660
00006670
00006680
00006690
00006700
00006710
00006720
00006720
00006740
00C06750
00006760
00006770
00606780
00006790
00006800
00006810
00C€06820
00006830
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PUNIF (I) = XRAND
CAlLL GAUSS (IXJeSsAMsV)
POPLCII) = V

5280 CONTINUE

[2X3)

a s NeNaNaNal

[a N ol

o

s NaXulel

1

1

2
3

CALL DATUM (DATEsTIME)

curTtTpPuUT 0 F CCNTROL VALUES

WRITE (641410) DATE, TIME

WRITE {6+1170)

WRITE (6+1171) (CRYSTU(IDaI=194)y ZVe FMV, EXCITV, ISI, FMSI,
EXCITS

PSX = PH1 * 180.0 / PI

PSY = THETA * 180.0 / PI

DPS = DEPST * 180.0 / PI

WRITE (641172} Ae RHT, PLSMEN, ZVAL

WRITE (6+1173) (PART(I)s1=1s4}s ZPART, FMPART, EO,y QQ
DPSs TEMP, THVL, THV2, THSI, PSX, ROTAT, PSY

WRITF (6¢1174) FwHMy WIDTHy ORIGINs BANGLEs CMEGA,
IWINDle IWIDTHs RANDLy IWIND2y IWIDTH, RAND2,
IWIND3y IWIDTHe RAND3y IWIND4s IWIDTH, RAND4,
IwWINDSe IWIDTHs RANDS

WRITE (6.1190)

AVRG = A * FLOAT (MEAN)

DEPTH = A * NLAY * NEAN

IF { ISFEC «EQ. 2) AVRG = ASQ #* FLOAT (MEAN)

IF ( ISEC .EQ. 2) DEPTH = ASQ * NLAY * MEAN

WRITE (6¢1195) NUM, NXo NYs MEAN, NLAY, CEPTH

WRITE (6+5295) OPLCM, DPTMEAs PERC

EXCITV = EXCITV / 1000.0

EXCITS = EXCITS / 1000.0

PLSMEN = PLSMEN / 1000.0

EPO = 2.0 * Pl * IPART * ZPART * ESQR *x 2,0
EPO = EPQ * FMPART * RHOAT / FMELEC

BETHEV = 4.0 * FMELEC / (FMPART * EXCITV])
BETHES = 4.0 * FMELEC / {(FMPART * EXCITS)
PLASMO = 4.0 * FMELEC / (FMPART #» PLSMEN)

BANGLE = BANGLE * PI / 180.0

FL1 = COS (THETA + BANGLE - PI / 2.0)
FN1 = COS (THETA + BANGLE)

COSTHE = COS (THETA)

CALL KINFCT (FMV,yFKFV)
CALL KINFCT (FMSI,FKFS)
ELIM = FKFV * EQ

IMP = 0

IF (.NOT. NEGLEC) GOTO 3820

LIMITATION TO PARTICLES wITH HIGH TRANSVERSE ENERGY

TEEEXZZrCEIEIFICECEIIEEXSTIIZTIISTCIASTIIZTEITISEEIITSSSRITI

000066840
00006850
00006860
00006870
00006880
00006890
00G06900
00006910
00006920
00006930
00006940
00006950
00606960
0JU06970
00006980
00006990
00007000
00007010
00007020
00007030
00007040
30007050
00007060
00007070
00007080
00007090
00007100
00007110
00007120
00007130
Q0C07140
00007150
00007160
00007170
00007180
00007190
00007200
00007210
00007220
00007230
00007240
093507250
00007260
00007270
00007280
00007290
00007300
00007310
00G607320
00007330
00007340
00007350
00007360
00007370
00007380
09097390
00007400
00007410
00007420
00007430

LOo000 0

3700

3730

3720

3750

3740

IF (THV1 .EQ. 0.0) GOTO 3820

FMOLL = ZPART * IV * ESQOR

FMOL2 = ZPART * ZISI * ESQR

SCRIT1 = 5.0 * THvV2

SCRIT2 = 5,0 * THSI

UCRITL = 0.0

UCRITZ = 0.0

DD 3700 I = 1.3

BSREL1 = ~ BETA(I) * SCRITl / ATFvV

BSREL2 = = BETA(I) * SCRIT2 / ATFSI

IF (BSREL]l .LT. ~100.0) GOTC 3700

UCRITL = UCRIT1 + ALFA{I) * EXP ( BSRELL )
[F (BSREL2 .LT. -100.0) GOTO 3700

UCRIT2 = UCRIT2 + ALFA(I) = EXP ( BSREL2 )
CONTINUE

UCRITL = UCRITL * FMCLLl / SCRIT1

UCRIT2 = UCRIT2 * FMCL2 / SCRIT2

WRITE (6¢3840) UCRITLl, UCRITZ2

IF (ISEC .EQ. 2) GOTO 5300

1 00 - DIRECTION

DN 3710 L = leNX

DO 3710 K = 14NY

PXREL = PXMAT(K,L)

PYREL = PYMATI(K,L)

X = XMAT{K,L)

Y YMAT (KoL)

E EMATIK,L)

PSI = ARCOS [1.0 / SORT (PXREIL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.0))

EPSI2 = E * PSI * PSI

VSUM = 3.9

DO 3720 I = 1.4

vl = 0.0

S = SORT (IX = XSCATL(I}) * (X - XSCATLI{I}) +
(Y = YSCATL(I)) * (Y - YSCATLI(I)))

SREL = S / ATFV

DO 3730 M = 1.3

BESREL = - BETA(M) * SREL

IF (BESREL +LT. ~100.0) GOTC 3730

VL = V1 + ALFAIM) * EXP [ BESREL )

CONTINUE

VSUM = VSUM + V1 * FMOLL / §

CONTINUE

DO 3740 I = 546

V2 = 0.0

S = SORT ({(X - XSCATL(I}) * (X - XSCATL(I)) +
{Y = YSCATL(I)) * (Y - YSCATLI(I)})

SREL = § / ATFSI

DO 3750 M = 1,3

BESREL = — BETA(M) * SREL

IF (BESREL «iLT. -100.0} GOTO 3750

V2 = v2 + ALFA(M) ¥ EXP ( BESREL )

CONTINUE

VSUM = VSUM + V2 * FNGL2 / S

CONTINUE

VSUM = VSUM ¢ EPSI2

00007440
00007450
00037460
00007470
00007480
00007490
90007500
00607510
00007520
00007530
00GC7540
Q0007550
00007560
00007570
0G007580
00007590
00007600
00007610
000C7620
00007630
00007640
00007650
00CJ7660
00CQ7670
00C07680
00007690
00007700
900037710
00007720
00007730
0J007740
0CCO775C
00U07760
00007770
00007780
00007790
00007800
00007810
0¢607820
00007830
00007840
00007850
J3007860
00C07870
00007880
00007890
00007900
000497910
00007920
00007930
00007940
00007950
00C07960
00007970
20607980
00007990
00008000
G00Ga010
00008020
00008030
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3770

3760

3790

3780

3800

C
3710

o0

[aXs Nz Nal

5200

IF (VSUM .GT. UCRITL) GOTC 3710

VSUM = 0.0
DO 3760 I = le4
vl = 0.0

S = SQRT {{X = XSCAT3(I)) * (X - XSCAT3(I))} +
(Y = YSCAT3(I)}) * {y = YSCAT3(I)))

SREL = S / ATFV
DO 3770 M = 1,3

BESREL = - BETA(M) * SREL

[F (BESREL .LT. -100.0} GOTO 3770

V1 = V1 + ALFA{M) * EXP (

BESREL )

CONTINUE

VSUM = VSUM + V1 = FMCL1 / S
CONTINUE

DO 3780 I = 546

vz = 0.0

S = SQRT ({X — XSCAT3(I)) * (X - XSCAT3(I)) +
(Y — YSCAT3(I)) *= (Y - YSCAT3(I)))

SREL = S / ATFSI
DO 3790-M = 143

BESREL = - BETA(M) * SREL

IF {BESREL .LT. -100.0) GOTQ 3790

V2 = V2 + ALFA(M) * EXP
CONTINUE

( BESREL )

VSUM = VSUM ¢ V2 * FMCL2 / S

CONTINUE
VSUM = VSUM + EPSI2

IF (VSUM .GT. UCRITL) GOTO 3710

VSUM = 0.0

vl = 0.0

S = SORT (X * X + ¥ * Y}
SREL = S / ATFV

DO 3800 M = 1.3

BFSREL = - BETA(M) * SREL
GOTO 23800
V1l = V1 + ALFA(M) * EXP ([ BESREL )

IF (BESREL .LT. -100.0)

CONTINUE

VSUM = VSUM + V1 * FMOLL / S

VSUM = VSUM + EPSI2

IF (VSUM .GT. UCRITL} GOTO 3710

EMAT (KoL)

= 0.0
IMP = [MP + 1

CONTINUE
GOTO 5310

CONTINUE

1 10 - DIRECTION

EEXSESEMISATCT==TTX

DO 5320 L = 1loNX
DO 5320 K = 14NY

00008040
006008050
00008060
09G08070
00008080
00008090
06008100
00008110
00008120
0u008130
000Q8140
00008150
00008160
00008170
00008180
00008190
00008200
00008210
00008220
00008230
00uLCa240
©0608250
00008260
00008270
0ouo08280
00008290
00G08300
00008310
00c08320
00008330
00008340
00008350
00008360
00008370
00008380
00008390
460008400
00008410
00008420
00008430
00008440
00008450
00008460
00008470
00€08480
00008490
00008500
00008510
00608520
00008530
00008540
00GGa550
000608560
00008570
00008580
00008590
00008600
00008610
000608620
00008630

c

[

C
[

5340

5330

5260
5350

5380

5270

PXREL = PX
PYREL = PY
X = XMAT(K
Y = YMAT(K
E = EMAT(K

PSI = ARCOS (1.0 7/ SORT (PXREL * PXREL ¢ PYREL * PYREL + 1.0))

EPSI2 = E
VSUM = 0.0
DO 5330 I
V2 = 0.0
S = SORT (

SREL = § /
DO 5340 M
BESREL = -
IF (BESREL
V2 = V2 +
CONTINUE
VSUM = VSU
CONTINUE
VSUM = VSU

IF (VSUM .
vSuM = 0.0

N0 5350 1
vl = 0.0

S = SORT (IXx — xSCT22(I)) * (X - XSCT22(1)) +
(Y - YSCT22(1)) * (Y - YSCT220(1M))

SREL = § /
DO 5360 M
BESREL = -
IF (BESREL
Vil = V1 +
CONTINUE
VSUM = VSU
CCONTINUE
VSyM = vSsu

IF {VSUM .
VSUM = 0.0

DO 5370 I
vl = 0.0

S = SORT ({Xx — XxSCT23(I)) * (X = XSCT23(I)) +
(Y - YSCT23(I)} * (Y - YSCT23(1)))

SREL = § /
DQ 5380 M
BESREL = -
IF (BESREL
V1l = V] +
CONTINUE
VSUM = VSU
CONTINUE
VSUM = VSU

IF {VSUM .

VSUM = 0.0
DO 5390 I

MAT{K,L)
MAT{K,L)
ol)
oL)
L)

* PSI * PSI
= 1,5

{x - xSCv21(1)
(y - vsCT21(1)
ATFSI
= L¢3
BETA(M) * SREL
oLTe = 100.0) GOTC 5340
ALFA(M) * EXP (BESREL)

* %

M+ V2 % FMOL2 / S
M + EPSI2

GT. UCRIT2) GOTO 5320

= 13

ATFV
= 13

BETA(M) * SREL

«LT. = 100.0) GOTC 5360
ALFA(M) * EXP (BESREL)

M + V]l * FFMGLL /7 S
M + EPSI2

G6T. UCRIT1) GQTC 5320

= 1s2

ATFV
= le3

BETA(M) * SREL

elTa = 100.0) GOTC 5380
ALFA(M) * EXP (BESREL)

M + Vvl * FFCLL / S
M + EPSI2

GT. UCRIT1) GCTO 5320

= 143

(x - xscr1el
(y - vyscr21

00608640
000086590
00008660
00008670
00008680
00008690
Qocos700
00008710
00608720
00008730
00008740
0UC08750
000C87560
00008770
00c08780
60008799
000008800
(D Lele):2:D QY]
00008820
000088630
00008840
06C08850
00008860
00008870
00008880
00008890
00008900
90008910
00608920
060608930
00008940
0u008950
00008960
00C08970
00008980
03008990
00009000
00009010
00009920
00009030
00009040
00909050
00009060
00009070
00009080
00009090
000609100
00009110
00009120
000609130
00005140
00009150
00009160
00009170
00009180
00009190
00C09200
00009210
00009220
00009230
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vl = 0.0

S = SQRT ({X -/XSCT24(1))
1 (Y — YSCY24(I))

SREL = § / ATFV
DO 5400 M = 1.3

(X = XSCT24(1

* |3
¥ (Y - YSCT24(10 D)

RESREL = - BETA(M) #* SREL

IF (BESREL oLT. -
V1l = V1 + ALFA(M)
5400 CONTINUE

100.0) GOTC 5400
* EXP (BESREL)

VSUM = VSUM + V1 ¥ FNMOLL / S

5390 CONTINUE

VSUM = VSUM + EPSI2

IF (VSUM .GT. UCRITL1) GOTO 5220

VSUM = 0.0
DD 5410 I = le4
V2 = 0.0

+

S = SQRT ((X = XSCT25(1)) * (X - XSCT25(I)) +
1 {Y = YSCT25(I))} * (Y - YSCT25(1)))

SREL = S / ATFSI
NO 5420 M = 1.3

BESREL = = BETA(M) * SREL

IF {RESREL 4LT. -
V2 = V2 + ALFAIM)
5420 CONTINUE

100.0) GOTC S420
* EXP (BESREL)

VSUM = VSUM + V2 * FpCL2 / S

5410 CONTINUE

VSUM = VSUM + EPSI2

If (VSUM .GT. UCRIT2) GOTO 5320

VSUM = 0.0
DG 5430 I = 1.3
vl = 0.0

S = SQRY (([X - XSCT26(1)) * (X - XSCT26(1N)
)) *

1 (Y - ysCr26(l

SREL = S / ATFV
DO 5440 M = 1.3

(Y = YSCT261(1)))

BESREL = — BETA(M) * SREL

IF (BESREL .LT. -
V1 = V1 + ALFA(M)}
5440 CONTINUE

100.0} GOTC 5440
* EXP (BESREL)

VSUM = VSUM + VL * FMOLL /7 S

5430 CONTINUE

VSUM = VSUM + EPSI2

IF (VSUM .GT. UCRITL) GOTQ 5320.

VSUM = 9,0
DO 5450 1 = 12
Vi = 0.0

S = SQRT ((X = XSCT2UI)) * (x - XSCT27(1)) +

1 (Y = YSCT27{I)) * (Y = YSCT2T{IN]

SREL = S / ATFV
DO 5460 M = 1.3

BESREL = — BETA{M) * SREL
IF (BESREL .LT. - 100.0) GOTC 5460

V1 = V1 + ALFA({M)
5460 CONTINUE

* EXP (BESREL)

+

00009240
00009250
00009260
00009270
00C09280
00009290
00CJ9300
00009310
00609320
00009330
00009340
00609350
00009360
00009370
00009380
00009390
00009400
00009410
00059420
00009430
00009440
00C09450
00009460
00009470
00C09480
00009490
00009500
00009510
00009520
00009530
03009540
00009550
00609560
00009570
00C€09580
00009590
00009600
00Gd9610
00009620
00009630
00009640
00C09650
00009660
00009670
00609680
00009690
00009700
Q0009710
00009720
00609730
00009740
Q0C09750
00609760
00009770
90609780
00009790
00009800
00009810
00009820
006G%$830

5450

5480

5470

C
5320

[aNaRalaNnNal

[zXeNaNaNaRaNaNaNal

5310

3820

VSUM = VSUM + V1 * FMOLL / S
CONTINUE

VSUM =

VSUM +

IF (VSUM .GT.

VSUM =

7.0

EPSI2

UCRIT1) GOTO 5320

DO 5470 I = 1.3

Vi = 0

S = SQRT ((X - XSCT28{
(Y - YSCT28(

SRFL =

.0

S / ATF

DO 5480 M = 1,

BESREL

= = BETA(M) * SREL

IF [BESREL .LT
V1 = V1 + ALFA(M) * EXP
CONTINUE
VSUM = VSUM ¢+ V1 * FMOLL / S
CONTINUE

VSUM =

VSUM +

IF (VSUM .GT.

EMAT (K
IMp =

'L)

= 0.
IMP + 1

CONTINUE

CONTINUE

WRITF

(6+43810)

CONTINUE

NNUM =

NUM = 1

v
3

n
&

» = 100.0)

EPSI2

* (X - XSCT28(I))
* (Y - YSCT28(IN)

GOTO 54890

(BESREL)

UCRITL) GOTC 5320

0

IMP

MNP

OUTPUT OF THE START VALUES

=== s==s=sS=SS==z3:Tzzzz=======

IF (NGDOCU)

WRITE
®RITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE
WRITE

(6410601}
(610350)
(64107C)
(641050)
(601080}
(6+41050C)
(641060}
(6+1050)
(641100)
(641050)
(6e1110)
(6¢1050)
(641120)
(641050)
(6¢1130)
(641050)
{6+1140)
({6+41050)
(641150}

GOTO 4550

PXMAT
PYMAT
XMAT
YMAT
EMAT
TA
SILV
SILST

PNORM

+

00009840
00009850
02009860
00009870
00609880
00009890
00609900
00009910
00009920
00009930
00009940
Qu009950
00009960
00009970
00009980
00009990
06010000
U0010010
00010020
0v010030
00010040
V0C10050
00010060
00010U70
00010080
00010090
0¢010100
00u1lullo
09010120
00010130
00010140
00010150
00010160
03010170
03019180
00U10190
00010200
000102190
00010220
00010230
00010240
00010250
00010260
00010270
00010280
00010290
00010300
00010310
00010320
00010330
00010340
00010350
09010360
00010370
00019380
00010390
00010400
00010410
00010420
00010430



(o] [aN s NaNalaNaNal [z X e NaN 3]

[aXaEzNsinXaNn]

[m]

4550

3025

4540

WRITE (641050} THvVBV1
WRITE (6,1160)
WRITE [6+41050) THVBSI

CONTINUE

CALCULATION OF THE TRAJECTORIES

N EE X T E T IS ES S S ==SSEIIE==TESS=EAS
CALL STRUCT (A)
CALL DAMGPR (DAMAX)
IX0 = 672381545

BEGIN = ZEIT {0}
FLMAX = 0.0

0 - DIRECTION

ESEEETZET=xma2=3

IF {(ISEC .EQ. 2) GOTC 5000

D0 3020 J = leNLAY

JJ = J
DO 3025 J2 = 1eNX
DO 3025 J1 = 1eNY

FLOST(J1,J2) = 0.0
EDST(J1+J2) = 0.0
CONTINUE

N0 3030 I = 14MEAN

DPTH = (J — 1) % MEAN * A + [ * A
DPTH = DPTH - & / 2.0

IDEPTH = IFIX (OPTH / RESOLD + 0.5}
PHIT = PHI

CALL DISTFU (DPTH,OPTMEA,DAMAX,DISTR)
PROP = PERC / 100. * DISTR

CALL RANDU (IXCeIYO.XRAND)
IX0 = IY0
IEQ1 = IFIX {2000.0 * XRAND) + 1

DO 3010 K = 1sNX
DO 3010 L = 1eoNY

IF (.NOT. ROTAT) GOTO 4540
PHIT = PHIT + DEPHI

COSPHI = COS (PHIT)

SINPHI = SIN (PHIT)

X = XMATI(L,X)

Y = YMAT(L+K)

PXREL = PXMAT(L.+K)

PYREL = PYMAT(L oK)

E = EMAT(L+K)

00010440
00010450
00010460
0001G470
00010480
000610490
00010500
00010510
00010520
00010530
00010540
00010550
00010560
00010570
00C10580
00010590
00010600
00010610
00010620
00010630
00010640
00010650
00010660
00010670
00010680
00010690
00Gl10700
00010710
00010720
00010730
00010740
00010750
00010760
00010770
00010780
00010790
00010800
00010810
00010820
00010830
00010840
00010850
00010860
00010870
00010880
00010890
00010900
00010910
00010920
00010930
0001C940
00010950
00010960
Guolo970
00010980
00010990
00011000
00011012
00011020
00011030

[aNal

[aNal

o0

3040

3045

3050

3055

3060

If (E.EQ.0.0) GOTO 3010
IF (E.LTL.EMIN) GOTO 3130

EMAT(L+X) = 0.0

CALL RANDU (IXQsIYOsXRAND)

IX0 = 1v0Q

IGAUSS = IFIX {10000.0 * XRAND) + 1
IEQ = IEQL

CALL SCAT1 (XyYePXRELyPYRELsEyIGAUSS+IEQyIDEPTH,
1

£630400£3050463045,6£3055)

X = AMOD (X + SIGN (A2sX} » A)
X = X = SIGN (A2,X)
Y = AMOD (Y + SIGN [A2.,Y) » A)
Y =Y - SIGN (A2,Y)

XSUB = AMOD (X + AlS o A)
YSUB = AMOD (Y + Al5 o A)
INTX = IFIX (RNX * XSUB / A) + 1
INTY = IFIX {RNY * YSUB / A} + 1

FLDSTUINTYo INTX) = FLOSTUINTYoINTX) + 1.0

EDSTCINTYoINTX) = EDSTCINTY,INTX) + E
GOTO 3060

ID = J

DECH(IDy1) = DECHIIDs1) + 1.0
ENECH(IO.1) = EDECH{IDs1) + E
EMAT(L.K) = 0.0

GOTO 3130

IF (J.GT.1) GOTO 3040
SDECH(L) = SDECK(1l) + 1.0
ESDECH(1) = ESDECH(1) + E
EMAT(L.K) = 0.0

GOTO 3130

ID =

DECH(IDe3) = DECH(IDs3) + 1.0
EDECHIIOD.3) = EDECH(ID.3) + E
EMATI(LsK) = 0.0

GOTO 3130

IF (J.GT.1) GOTO 3050
SDECH([3) = SDECH(3) + 1.0
ESDECH({3) = ESDECHI(3) + E
EMATIL.K) = 0.0

GOTO 3130

CONTINUE

00011040
00011050
00011060
0u011070
00011080
00011090
00011100
00011110
00011120
00011130
00011140
00011150
00011160
00011170
00011180
00011190
00011200
00611210
00011220
00011230
00011240
00011250
00011260
00011270
00011280
00011290
00011300
00011310
00011320
00011330
00011340
00011350
0U011360
00011370
00611380
00011390
00011400
00011410
00011420
00011430
00011440
00011450
00011460
00011470
00011480
00011490
00011500
00011510
00011520
00011530
00011540
00011550
00011560
00011570
00011580
00011590
00011600
00011610
00011620
00011630

— 26 —
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C
o
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C
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3070

3075

3080

3090

3095

CALL SCAT2 (XeYsPXRELyPYRELsE¢IGAUSS,IEQ, IDEPTH,£3070,63075)

X = AMOD (X + SIGN{A2,X)} + A)
X = X = SIGN{A2,X)

Y = AMOD (Y + SIGN (A24Y) , A}
Y = Y - SIGN [A2.Y)

Xsus AMOD (X + Al5 » A)

n
YSUB = AMOD (Y + Al5 , A)
INTX = IFIX (RNX * XSUB / A) + 1
INTY = IFIX (RNY * YSUB / A) #+ 1
FLDSTUINTY,INTX) 3 FLDSTUINTY,INTX) + 1.0
EDST(INTYs INTX) = EDSTCUINTY, INTX) + E
GO0TO 3080

10 = J

DECH(IDy2) = DECH(IDs2) + 1.0
EDECH(1Ds2) = EDECHIIDy2) + E
EMAT{LK) = 0.0

GOTO 3130

IF (J.GT«1) GOTO 3073
SDECH(2) = SDECH(2) + 1.0
ESDECH[2) = ESDECH(2) + E
EMAT(L+K) = 0.0

GOTO 3130

CONTINJE

CALL SCAT3 (XyYsPXRELy PYRELsEoIGAUSSy IEQs IDEPTH,
1 §3090+83100+£3095,63105)

X = AMOD (X + SIGN[A2yX)s A)

X = X - SIGN (A2,X)

Y = AMOD (Y + SIGN [A2.Y) o A}
Y =Y = SIGN (A2,Y)

XSUB = AMOD (x + AlS , A)
YSUB = AMOD (Y + AlS + A}
INTX = IFIX [RNX * XSUB / A) + 1

INTY = TIFIX (RNY * YSUB / A) + 1
FLOST{INTY. INTX) = FLDSTUINTYLINTX) + 1.C
EDSTOINTYZINTX) = EDSTUINTY,INTX) + E
GOTO 3110

ID = J

DECH{1IDs1) = DECH(ID,1) + 1.0
EDECH{IDs1) = EDECH(IDs1) + E
EMAT{L.X) = 0.0

GOTO 3130

IF (J.GT.1) GOTO 3090
SDECHI1) = SDECH(1) + 1.0
ESDECH(1) = ESDECH{1) + E
EMAT(LoK) = 0.0

00011640
00011650
00011660
00011670
00011680
00011690
03011700
00011710
00011720
00011730
00011740
00011750
00011760
G0011770
00011760
00011790
03011800
00011810
00011820
00011830
00011840
00011850
00011860
0ool1870
00011860
00011890
00011900
00011910
00011920
03G11930
00011940
v3011950
00011960
00011970
00011980
00011990
00012000
00012010
00012020
00012030
00012040
00012050
00012060
00012070
00012080
00012090
00012100
oudGl2110
00012120
00012130
00012140
00012150
00012160
00012170
090121480
00012190
00012200
00012210
00012220
00012230
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3100

a0

3105

3110
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[aKe]

3120

o0

3122

3125

OO0 o0

(g N gl

GOTO 3130

ID = J

DECH(1Ds3) = DECH(ID.3) + 1.C
EDECH{I0s3) = EDECH(ID,3) + F
EMAT(L,K) = 0.0

GOTC 3130

IF (J.GT.1l) GOTO 3100
SDECH(3) = SDECH(3) + 1.0
ESDECH{3) = ESDECH(3) + E
EMAT(1eK) = 0.0

GOTC 3130

CONTINUE

CALL SCAT2 (XeYsPXRELoPYREL+E9IGAUSS ¢ IEQyIDEPTHy €3120,63122)

X = AMOD (X + SIGN [A2,X)} o A}
X = X -~ SIGN (A2,X}

Y = AMDD (Y + SIGN (A2.,Y) o A}
Y = Y - SIGN [A2,Y]}

XSUs AMOD (X + Al5 , A)

INTX IFIX {RNX * XSUB / A) + 1

INTY = IFIX (RNY * YSUB / A) + 1
FLOSTUINTY,INTX) = FLOSTUINTY(INTX} + 1.0
EDSTOINTY,INTX) = EDSTUINTY, INTX) + E
GOTO 3125

YSUB = AMOD (Y ¢ Al1S5 , A)

0 = J

DECH(IDs2) = DECH{IDs2) + 1.0
EDECH(IDes2) = EDECH{IDs2) + F
EMAT(LsK} = 0.0

GOTO 3130

IF (J«.GT.1) GATO 3120
SDECH(2) = SDECH(2) + 1.0
ESDECH(2) = ESDECH(2)+ E
EMAT(L+K) = 0.0

GOTO 3130

CONTINUE

IF (E.LT.EMIN) GOTC 3130

PXMAT (L +K)
PYMAT (L +K)
XMAT(LsK) = X

PXREL
PYREL

00012240
00012250
0612260
00012270
00012280
00012299
00012300
0cdl2310
00012320
00012330
00012340
00012350
00012360
00012370
00C12380
00012390
Q00012400
00012410
00012420
00012430
00012440
0uQl2450
00012460
00J124T0
00012480
000612450
00012500
06612510
00012520
03012530
90012540
00012559
06012560
00012570
00C12580
00012590
0C¢012600
00012610
0u012620
00012630
00012640
00012650
00012660
00012670
00012680
00012690
00G12700
00012710
00012720
00012739
00012740
00012750
00012760
00012770
00012780
00012790
00012800
00012810
Qco12820
00012830



3130

a0

3010

[sEeNaNaEal [

3030

C
3210

OO0 O

SaAO0o60 O (g X gl

[akaXalslaXs] (o]

o

3020

3021

5000

YMAT(L,K)
EMAT (LK)
CONT INUE

m <

CONTINUE
CONTINUE
PERCENTAGE OF NORMALIZED FLUX
TR SRR IESTETISISErASEISESTSTE=SER

DO 3210 K = 1,NX
DD 3210 L = 1leNY

IF (FLDST(L K} .GT. 0.0) EDSTIL+K) = EDST(LeK) 7 FLDST{L,4K)
FLDST(LeK) = FLDSTI(LWK) / (4.0 * MEAN % NNUM / NUM) * 100.0

IF (FLDST{LeK) .GT. FLMAX) FLMAX = FLOST(LsK)

CONTINUE

OUTPUT OF FLDST AND EDST ON TAPE AND TSTLIB

EEC SECZ= S SERN TS CESSCSSESSS =S ES=ESSS==SS==SI=x

WRITE [IUN) FLDST
WRITE (IUN) EDST
WRITE (2) FLDST
WRITE (2) EDST

DIFF = ZEIT (BEGIN)

IF (DIFF.GT.ENDT) GOTO 3021
CONTINUE

CONTINUE

THE CHANNEL ING PROCESS
==zz==s=sE=ssc

===sza==

DIFF = ZEIT (BEGIN)
WRITE (643022) JJy DIFF
DEPTH = JJ % MEAN * A
NLAY = JJ

GOTO 5230

CONTINUE

DO 5020 J = LloNLAY

00012840
00012850
00012860
00012870
00012880
GQo12890
00012900
00012910
00012920
00012930
00012940
00012950
00012960
00012970
00012980
00012990
03013000
00013010
00013020
00013030
00013040
00013050
00013060
00013070
00013080
00013090
00013100
00013110
00013120
00013130
00013140
00013150
00013160
00013170
00013180
00013190
00013200
00013210
00013220
00013230
00013240
00013250
00013260
00013270
00013280
00013290
00013300
00013310
00013320
Q0013330
00013340
00013350
00013360
00013370
00C13380
00013390
00013400
00013410
00013420
00013430

5025
[o

5C40
c

[aNel

JJ = J
D0 5025 J2 = 1loNX
DO 5025 J1 = l,NY

FLDST(J1led1) = 0.0
EDST(J1.J2) = 0.0
CONTINUE

DO 5030 I = 1l.MEAN

DPTH = (J = 1) * MEAN * ASQ + | * ASQ
DPTH = DPTH -~ ASQ2

IDEPTH = IFIX {(DPTH / RESOLD + 0.5)
PHIT = PHI

CALL RANDU (IXO0eIYCyXRAND)
IX0 = 1Y0
TEQLl = IFIX (2000.0 * XRAND) + 1

DO 5010 K = LeNX
DO 501G L = LeNY

IF (.NOT. ROTAT} GOTC 5040
PHIT = PHIT + DEPHI

COSPHI = COS (PHIT)

SINPHI = SIN (PHIT)
CONTINUE

X = XMAT({L.K)
Y = YMAT(L.K)}
PXREL = PXMATIL.K)
PYREL = PYMAT(L.K)
E = EMAT(L.K)

IF (E .EQ. 0.0) GCTO 5010
IF (E .LT. EMIN) GOTO 5130

EMAT(L+K) = 0.0

CALL RANDU (IXOQ,sIYJ,XRANC)

IX0 = IY0

IGAUSS = IFIX (10000.0 * XRAND) + 1

1EQ = IEQL

CALL SCAT21 {XeYsPXRELsPYRELIE»IGAUSS 4IEC,IDEPTHyE5050465055)

X = AMOD (X + SIGN [ASQ2 » X) » ASQ)
X = X = SIGN (ASQ2 » X)

Y = AMOD (Y + SIGN (A2 4 Y) o A)
Y=Y~ SIGN (A2 , Y)

xsus AMOD (X + ASQ15 , ASQ)

INTX IFIX (RNX * XSUB / ASQ) + 1

YSUB = AMOD (Y + Al5 , A)
INTY = IFIX (RNY # YSUB / A) + 1

FLOSTUINTY¢ INTX) = FLDSTUINTYLINTX) + 1l.C

EDSTIINTY¢INTX) = EDST{INTY,INTX)} ¢ E
GOTO 5060

00013440
00013450
00013460
000G13470
0u013480
00013490
00013500
0gg1L3sio
00013520
00013530
00013540
00013550
00013560
00013570
00613580
ud013590
00013600
00C13610
00013620
00C13630
00013640
00013650
00013660
00013670
00C13680
00013690
00013700
03013710
00013720
00013739
0UQ1374u
00013750
00013760
90013770
00013789
00013790
00013800
00013810
00013820
00013830
00013840
00013850
00013860
00013870
00013880
00013890
06013900

00013910

00013320

00013930

00013940

00013950
00013360

00013970
00013980

00013990

00014000
00014010
00014020
00014030

— 96 —
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o0 00

5060

5070

5075

5080

DECH(IDe3) = DECHUIDs3) + 1.0
EDECH(IC¢3) = EDECHUIDe¢3) + E
GOTC 5130

IF (J .GT. 1} GOTO $050
SOECH(3) = SDECH(3) + 1.0
ESDECH(3) = ESDECH(3) + E
GOTO 5130

CONTINUF
CALL SCAT22 (XeYePXRELoPYREL4EsIGAUSS+IECYIDEPTH,E5070,E85075)

X = AMOD (X + SIGN (ASQ2 4 X) ¢+ ASQ)
X = X = SIGN (ASQ2 o X}
Y = AMOD (Y + SIGN (A2 « Y} 4 A)

Y= Y - SIGN (A2 , Y}

XSUB = AMDD (X + ASQLlS , ASQ)

YSUB = AMOD (Y + Al5 , A)

INTX = IFIX (RNX * XSUB / ASC) + 1

INTY = TFIX (RNY * YSUB / A) + ]
FLOSTCINTY(INTX) = FLOSTUINTY,INTX)} + 1.C
EDSTUINTYo INTX) = EDSTUINTY,INTX) + E
GGTO 5080

ID = J

DECHIIDel) = DECH(IDs1) + 1.0
EDECH{IDes1) = EDECH{IDs1) + E
GOTO 5130

IF (J «GT. 1) GOTO 5070
SDECH(1)} = SDECH(1) + 1.0
ESDECH{1) = ESDECH(l) + E
GOTO 5130

CONTINUE
CALL SCAT23 (XsY+PXREL+PYREL+EyIGAUSSyIEQeIDEPTH£5090,£5095)

AMOD (X + SIGN (ASQ2 + X) 4 .ASQ)
X = SIGN {ASQ2 + X}

AMOD (Y + SIGN (A2 4 Y) o A)

Y — SIGN (A2 + Y)

XSUB = AMOD (X + ASQ15 , ASQ)

YSUB = AMOD (Y ¢ Al5 . A)

-« € > X
nenn

INTX TFIX {RNX * XSUB / ASQ) + 1

INTY IFIX (RNY * YSUB / A) + 1
FLDSTUINTYSINTX) = FLDSTCINTY4INTX) + 1.C
EDSTUINTY, INTX) = EDSTUINTYLINTX) + E
6070 5100

00014040
00014050
00014060
00014070
00014080
00014090
00014100
00014110
00014120
00014130
00014140
00014150
00014160
V0014170
00014180
00014190
00614200
00014210
00014220
00014230
00014240
00614250
00014260
00014270
00014280
00014290
00G14300
00014310
00014320
003014330
00014340
00014350
00014360
00014370
00014380
00014390
00014400
00014410
00014420
00014430
00014440
00014450
00014460
00014470
00014480
00014490
00014500
00Ul4510
00014520
00014530
00014540
00014550
00014560
00014570
00014580
00014590
00014600
GOCl4610
00014620
00C14630

C
c

5090

[a¥e)

5095

(g N gl

5100

o0 00

oo

5110

(g Xa]

5115

o0

5120

o0

a0

m-=

DECH(IDe1l) = DECH(IDs1} + 1.0
EDECH(1Ds1) = EDECHIID,1) + E
GOTO 5130

IF (J .GY. 1) GOTO 50990
SDECH(L) = SDECH{1) + 1.0
ESDECH(1) = ESDECH(1l) + E
GOTO 5130

CONTINUE

CALL SCAT24 (XeYsPXRELPYRELyEyI1GAUSS,IECy [DEPTHyE5110465115)

X = AMOD (X + SIGN {ASQ2 + X) , ASC)
X = X - SIGN {ASQ2 , X)

Y = AMOD (Y + SIGN (A2 + Y) , A)

Y =Y - SIGN (A2 » Y)

XSUR = AMOD (X + ASO15 , ASQ)

YSUB = AMOD (Y + Al5 , A)

INTXx = IFIX (RNX * XSUB / ASC) + 1

INTY = IFIX (RNY * YSUB / A) + 1
FLDSTUINTYoINTX} = FLOSTCINTY,INTX) + 1.0
EDSTCINTYs INTX) = EDSTUINTY,INTX) + E
GOTO 5120

10 = J

DECH(1Ds1) = DECH(ID,1) + 1,0
EDECH{ID.1) = EDECH(ID,1) + E
GOT0 5130

IF (J .GT. 1) GOTO S1l0
SDECH(L1) = SDECH(1l) + 1.0
ESDECH(1) = ESDECH(1l) + E
GOTOD 5130

CONT INUE

CALL SCAT25 (XeYePXRELePYREL4Ey IGAUSSs1cQy IDEPTHeE5140965145)

X = AMOD {X + SIGN (ASQ2 + X} , ASQ)
X = X = SIGN (ASQZ2 , X}

Y = AMOD (Y + SIGN (A2 ¢+ Y) o A)

Y =Y =~ SIGN (A2 , Y}

Xsus AMOD (X + ASQ15 + ASQ)

YSuB AMOD (Y + Al5 , A)

INTX = IFIX (RNX #* XSUB / ASC) + 1
INTY = IFIX (RNY #* YSUB / A) + 1
FLOSTUINTYs INTX) = FLDSTIINTY,INTX) + 1.0

00014640
00014650
00014660
00014670
00014680
00014690
00C14700
00014710
00014720
00C14730
00014740
00014750
00014760
00014770
00014780
00014790
00014800
000148190
00014829
00014830
VJ014840
00014850
U0014860
ud014870
00014880
00014890
00G14900
00014910
09014920
00C14930
00014940
00014950
00014960
Qu014970
03014980
00014990
00015000
00015010
00015020
00015030
00015040
00015050
00015060
00015070
00015080
00015090
00015100
06015110
00015120
00015130
00G15140
G0C15150
00015160
00015170
00015180
00015190
00015200
00015210
00015220
00015230
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EDSTUINTY,INTX) = EDSTCINTY,INTX) + E
GOTO 5150 !

ID = J

DECH(IDe3) = DECH{IDs3) + 1.0
EDECH(1Ds3) = EDECH{IDy3) + E
GOTO 5130

IF (J .GT. 1) GOTO 5140
SOECH(3) = SDECH(3) + 1.0
ESDECH[ 3} = ESDECH(3) + E
GOTO 5130

CONTINUE
CALL SCAT26 (XsYoPXREL9PYREL9Ey IGAUSSyIEQyIDEPTHeE51604£5165)

AMOD (X + SIGN (ASQ2 , X} o ASQ)
X = SIGN (AS02 o X)

AMOD (Y + SIGN (A2 4 Y) » A}

= Y - SIGN (A2 , Y]}

Xsus AMOD (X + ASQl5 o ASQ)

YSUB AMOD (Y + Al5 , A)

INTX IFIX (RNX * XSUB / ASQ) + 1
INTY = IFIX (RNY % YSUB / A) + 1
FLOSTUINTYo INTX) = FLDSTCINTY,INTX) + 1.0
EDSTOINTY, INTX) = EDSTUINTY,INTX) ¢ E
GOTO 5170

- € > >

10 =J

DECH{IDs1} = DECH{IDs1} + 1.0
EDECH(IDs1) = EDECH(ID.1} + E
GOTO 5130

IF (J .GT. 13 GOTO 5160
SDECH(1) = SDECH(1) + 1.0
ESNDECH(1) = ESDECH(1) + E
GOTO 5130

CONTINUE
CALL SCAT27 (XyYsPXRELoPYRELvEyIGAUSS»TECIIDEPTHyE5180,65185)

= AMOD (X + SIGN (ASQ2 » X} + ASQ)
= X ~ SIGN (ASQ2 , X}

= AMOD (Y + SIGN (A2 o Y) » A)

= Y ~ SIGN (A2 + Y)

XSUB = AMOD {X + ASQ15 ., ASQ)

YSUB = AMOD (Y + Al15 » A)

INTX = IFIX (RNX #* XSUB / ASQ) + 1

< < X X

00015240
00015250
00015260
00015270
00015280
00015290
00015300
00015310
00015320
00015330
00015340
00015350
00015360
00015370
00015380
00015390
00015400
00015410
00015420
00015430
00015440
00015450
00015460
00015470
00015480
00015490
00015500
00015510
00015520
00015530
00015540
00015550
00015560
90015570
00015580
00015590
00015600
00G15610
00015620
00015630
00015640
00015650
00015660
00015670
00015680
00015690
00015700
00015710
00015720
00015730
00015740
00015750
00015760
00015770
00015780
00015790
00015800
Q0015810
00015820
00015830

5180

5185

5190

[aX gl [3X2)

[N gl

5200

[aN gl

5205

o0 o000 [aNal

INTY = IFIX (RNY * YSUB / A) + 1
FUDSTUINTY, INTX) = FLDST(INTY,INTX) + l.C
EDSTCUINTYSINTX) = EDSTIINTY,INTX) + E
GOTO 5190

10 = J

DECH{IDes1l) = DECH(IDs1) + 1.0
EDECHUIDy1) = EDECH{ID,1) + E
GOTQ 5130

IF (J .GT. 1) 6OTO 5180
SDECHI(1) = SDECH(1l) + 1.0
ESDECH(1} = ESDECH(1) + E
GOTO 5130

CONTINUE

CALL SCAT28 [XsYsPXRELsPYRFL yE¢IGAUSS,IEC,IDEPTH,E5200,65205)

X = AMOD (X + SIGN {ASQ2 o+ X) » ASQ)
X = X = SIGN (ASQ2 . X}

Y = AMOD (Y + SIGN (A2 4 Y) , A)

Y = Y - SIGN (A2 , Y)

XSUB = AMOD (X + ASQ15 .+ ASQ)

YSUB = AMOD (Y + AlS5 , A)

INTX = IFIX (RNX #* XSUB / ASC) + 1

INTY = IFIX (RNY * YSUB / A) + 1
FLOSTOINTYs INTX) = FLDSTCINTY,INTX) + 1.C
EDSTUINTY,INTX) = EDSTCINTY, INTX) ¢ E
GOTO 5210

10 = J

DECH(IDel) = DECH{IDs1) + 1.0
EDECH{IDy1) = EDECHIIDs1) + E
GOTO 5130

IF 1J .GT. 1) GOTO 5200
SDECH{1) = SDECHI1) ¢ 1.0
ESDECH(1) = ESDECHI1) + E
GOTO 5130

5210 CONTINUE

IF (€ .LT. EMIN) GOTO 5130

PXMAT(L+K) = PXREL
PYMAT(L+X) = PYREL
XMAT(LsK) = X
YMAT(L.K) = Y

00015840
00C€15850
00015860
00015870
00015880
00015890
00015900
00015910
00015920
00015930
00015940
00015950
00015960
00015970
00015980
00015990
00016000
00016010
00016020
0u016030
06016040
000164050
00016060
06016070
00016080
00016090
00016100
00016110
00016120
00016130
00C16140
00016150
00016160
00016170
00016180
00016190
00016200
00016210
00016220
000616230
00016240
00016250
00016260
000162740
0u016280
00016290
00016300
00016310
00016320
00016330
00016340
00016350
00016360
00016370
00016380
06016390
00C16400
00016410
00016420
90516430



5130

(o S =N g

5010

5030

[aXaNalel

5220

[aNaXaNaRaNal

[aNal

a0

(o]

sNaEaNeNaNal

[N al

C

5020

5021

5230

3200

3201

EMAT{L.K) = E
CONTINUE
CONTINUE
CONTINUE

CHANGE TO PERCENTAGE OF NCRMALIZED FLUX

DO 5220 K = 1eNX
DO 522G L = 1eNY

IF (FLDST(LeK) oGTe 0.0) EDSTULeK) = EDST(LyK) / FLDST(LsK)
FLDST(LeK) = FLDST{LsK) / (8.0 * MEAN * NNUM / NUM} * 100.0

IF (FLDSTIL¢K)} «GT. FLMAX) FLMAX a FLOST{L.K}
CONTINUE

OUTPUT OF FLOST AND EDST CN TAPE AND TSTLIB

WRITE {IUN} FLDST
WRITE (IUN) EDST
WRITE (2) FLDST
WRITE (2) EDST

DIFF = ZEIT (BEGIN)

IF (DIFF .GT. ENDT) GOTC 5021

CONTINUE

CONTINUE

END OF THE CHANNELING PRCCESS

ESEX=ZECSXISTSECISTISTIZTITTISAAE

DIFF = ZEIT (BEGIN)
WRITE (643022} JJo OIFF
DEPTH = JJ * MEAN * ASQ
NLAY = JJ

CONTINUE

00 3200 J = 1,100
DO 3200 J1 = 1e3

1F {DECH[JeJ1) .GT. 0.0) ENECH(JyeJ1) = ECECH{JoJ1} 7/ DECH(J,J1)

CONTINUE

DO 3201 J = 143

IF (SNECH{J)}.G6T.0.0) ESDECHLJ) = ESODECH{J) / SDECH(J)

CONTINUE

00016440
00016450
00016460
00016470
00016480
00016490
00016500
00016510
00016520
00016530
00016540
00016550
V0016560
00016570
00016580
00016590
00016600
00016610
00016620
000166390
00016640
00016650
06016660
00016670
00016680
00016690
00016700
00016710
00016720
00016730
00016740
00016750
00016760
00016770
00016780
00016790
00016800
00016810
00016820
00016830
00016840
00016850
00016860
00016870
00016880
00016890
00016900
00016910
00016920
00016930
00016940
00016950
00316960
00016970
00016980
00016990
00017000
00017010
00017020
00017030

[a¥a) OO0t 0000

oz alel

5250

3600

3610

3650

3601

36GC2

CALCULATION OF THE BACKSCATTERING ENERGY SPECTRA

CALL BCKSCT (HETHeHINT,HSMOyMAXCHyMINCH)

OUTPUT OF THE SPECTRA GN TAPE

ERT I XIIATEXCTSCXSISITTTITEBE =

WRITE (IUN) HETH
WRITE (IUN) HINT
WRITE (IUN) HSMO

END FILE 2

INSPL = 0

DO $250 I = 1.512
AY(I) = 0.0

IF {HINT(1)} .EQ. 0.0} GOTO 5250
INSPL = INSPL + 1

AXUINSPLY = 1

AY(INSPL) = HINTI(I)

CONTINUE

CALCULATION OF THE SCAN VALUES

A =S I TRERSIZTISSETZITS=TSITaZ

SWIND1 = C.0
SWIND2 = 0.0
SWIND3 = 0.0
SKIND4 = 0.0
SWINDS5 = 0.0
LL1 = IWINDLl = IWIDTH / 2
LUL = IwINDLl + IwiIOTH / 2
LL2 = IWIND2 ~ IWIDTH / 2
LUZ2 = IWIND2 + IWIDTH / 2
LL3 = IwIND3 = IwIDTH /7 2
LU3 = IwIND3 + IWIDTH / 2
LL4 = IWIND4 = IWIDTH /7 2
LUs = IWIND4 + IWIDTH / 2
LLS = TWINDS - IWIDTH / 2
LUS = IWINDS + IwIDTH / 2

00 3600 I = LL1.LUL
SWRIND1 = SwIND1 + HETHI(I)
CONTINUE

DO 26:0 I = LL24LU2
SWIND2 = SWIND2 + HETH(I}
CONTINUE

NG 3650 1 = LL3,LU3
SWIND3 = SWIND3 + HETHI(I)
CONTINUE

DO 3601 I = LL4sLU4
SWIND4 = SWIND4 + HETHII)
CONTINUE

DO 3602 I = LL5,LUS
SWINDS = SWIND5 + HETH(I)
CONTINUE

00017040
00017050
00017060
0U017070
00017080
00017090
00017100
00017110
00017120
00017130
00017140
90017150
00017160
00017170
00017180
00017190
00€17200
00017210
00017220
00U17230
00017240
20017250
00017260
00017270
00017280
00017290
20017360
00017310
30017320
00017330
00017340
00017350
06017360
00017370
06017380
00017390
00017400
00017410
00017420
00017430
00617440
00017450
00017460
00617470
V0017480
000174%0
00617500
00017510
00017520
00017530
00017540
00017550
00017560
00017570
00017580
00017590
V0017600
00017610
00017620
00017630

— 16 —



OO0 O

NfOOOOO

4560

4010
4000

1
2
3

SwWINDL = SWINDL / (IWIDTH + 1.0)
SKIND2 = SwIND2' / (IWIDTH + 1.0)
SWIND3 = SWIND3 / [IWIDTH + 1.0}
SWIND4 = SWIND4 / (IWIDTH + 1.0)
SWINDS = SWINDS / (IWIDTH + 1.0)
RWIND1 = SWINDL1 / RANDI

RWINDO2 = SWIND2 / RAND2

RWIND3 = SWIND3 / RAND3

RWIND4 = SWIND4 / RAND4

RWIND5 = SWINDS / RANDS

THNDEG = THETA * 180.0 / PI

WRITE (6+3620)

WRITE (€43630) IWINDly IWIDTHy SWINDle RWINDly, IWINDO2y IRIDThH,
SWIND2s RWIND2s IWIND3y IWIDTHy ShIND3y RWIND3,
IwIND4y IWIDTHy SWIND4y RWIND4y IWINDSy IWIDTH,
SWINDS5, RWINDE

QUTPUT OF THE SCAN VALUES CN TSTLIB

SR CSEECS RIS CITESSSTISTEIITTITZEISRS

WRITFE [4) THODEG
WRITE (4) RWIND1
WRITE (4) RWIND2
WRITE (4) RWIND3
WRITE (4) RWIND4
WRITE (4) RWINDS

OUTPUT OF THE END COCRDINATES

=== trs=SEz==xT=cEI=TEI=TSETS

IF (NODOCU) GOTQ 4560

WRITE (643220)

WRITE (6¢3230) PXMAT

WRITE (6¢3240)

WRITE (6+43230) PYMAT

WRITE (64325Q)

WRITE {643230) XMAT

WRITE [6+43260)

WRITE (6+3230) YMAT

WRITE (6¢3270)

WRITE (643230) EMAT
CONTINUE

SCOU = 0.0

COU = 0.0

DO 4000 K = leNX

00 4010 I = 1loNY

SCOU = SCOU + EMATI(I.K)

IF (EMAT(I.K} .GT. 0.0} COU = CQU + 1.0
CONTINUE

CONTINUE

IF (COU .EQ. 0.0) GOTO 3830
SCOu = SCou / cou

ECHAN = (EO = SCOU)} / DEPYH #* 1000.0 * COSTHE
WRITE (644020} ECHAN

00017640
00C17650
00Cl7660
00017670
00017680
00017690
00017700
00017710
00017720
00017730
00017740
00017750
00017760
00017770
00017780
00017790
00017800
00017810
00017820
00017830
00017840
00017850
00017860
uool7870
00017880
00017890
00017900
00017910
00C1T7920
00017930
00017940
00017950
00017960
00017970
00017980
00017990
J0C18000
00018010
00018020
00018030
00018040
00018050
00018060
00018070
00018080
00018090
09018100
00018110
00018120
00018130
00018140
00018150
00018160
00018170
00018180
00018190
00018200
00018210
00018220
00018230

C
Cc

s ¥aNaNaNaNaNal

3830

4100

4600

4570

4580

3660

4571

CONTINUE
IH = 0
Iv=20

JH = 5§
JWR = - §
LH =128
LV = 58
XH = 0.0
XVR = 0.0
DH = 0.0

DVB = 4095.0
DVF = FLMAX

KH =1

kv = 1

16 = 0

Iw = 6

ICc =0

JVE = =5

XVE = 1700.0

DVE = EQ

N =1

NB = 2
LINEPLOT OF THE BACKSCATTERING ENERGY SPECTRA
RS SR EE =SS E=C=ESC=SEI=SSS3ISSS=SSESS=ES=S==SC =

REWIND 3

IF (NUMEX .EQ. 0) GOTO 4620
DO 4100 I = 1+NUMEX

READ (3) IDO

READ (3) NWORD

REAC (3) HEXP

CONTINUE

DO 4600 I = 14512

HEXP(I) = HEXP(I) * FMULT
CONTINUE

WRITE (644610)
WRITE (64335C) HEXP

SWINDL = 0.0

SWIND2 = 0.0

SWIND3 = 0.0

SWIND4 = 0.0

SWINDS = 0.0

DO 4570 I = LL1,LUL
SWINDL = SWINDL + HEXP(I)
CONTINUE

DO 4580 I = LL2,LU2
SKRIND2 = SWIND2 + HEXP(I}
CONTINUE

DO 3660 I = LL3,LU3
SWIND3 = SWIND3 + HEXPII)
CONTINUE

DO 4571 T = LL4sLU4
SWINN4 = SwWIND4 + HEXP{ID)
CONTINUE

00018240
00018250
0C0l8260
00018270
00018280
00018290
00018300
00018310
00918320
00018330
00018340
00018350
00018360
00018370
20018380
00018390
00C184u0
00018410
00018420
00018430
UU018440
00018450
00018460
00018470
0uC18480
00018490
00018500
90018510
a0018520
00018530
00018540
00018550
00018560
00C18570
v0qQ18580
00018590
00C18600
00C18610
00018620
00018630
00018640
00018650

-00018660

00018670
00018680

00018690

00018700
00018710
00018720
00018730
00018740
00018750
00018760
00018770
00018780
0Q0L8790
00018800
090018810
00018820
00018830

— 86 —



DO 4572 I = LL5.LUS
SWINDS = SWINNS + HEXP(I)
4572 CONTINUE

SWINDL = SWINDL 7/ (IwIDTH + 1.0)
SWIND2 = SWIND2 / (IWIDTH + 1.0}
SWIND3 = SwIND3 / (IWIDTH + 1.0}
SKhIND4 = SWIND4 / (IWIDTH + 1.0}
SWINDS = SWIND5 /7 (IWIDTH + 1.0)
C
RWIND1 = SWINDl / RAND1
RWIND2 = SWIND2 /7 RAND2
RWIND3 = SwWIND3 / RAND3
RWIND4 = SWINN4 / RAND4
RWINDS = SWIND5 / RANDS
c
WRITE (£&43620)
WRITE (643630) IwINDly IWIDTF, SWINDly RWINDl, IWIND2,
1 SWIND2s RWIND2, IWIND3, IWIDTH, SWIND3,
2 InIND4s IWIDTHs SWIND4y RWIND4s IWINDS,
3 SWINDS5s RRINDS
c
SUMQLl = J.0
SUMQ2 = 0.0
MINCH = MINCH + 10
IF (MINCH .GT. MAXCH) GOTO 4620
C

DO 4730 I = MINCH+MAXCH

SUMO1 = SUMQL + HEXP(I)

SUMQ02 = SUMQ2 + HSMO(I)
4730 CONTINUE

QCORR = QQ #* SUMQ1 / SuUMO2

WRITF (6+4740) QCORR

4620 CONTINUE
DO 4590 I = 1,100
HGT(I) = 0.0
HGTEX{I) = 0

4590 CONTINUE

.0

DO 3540 I = 1,100
PLXI{T) = (I = 1) * 5.0 + 2.5
DO 3541 K = 145
Kl = (I = 1) * 5 ¢+ K
HGT(I) = HGT{I) + HSMO(K1)
IF (NUMEX .EQ. 0) GOTO 3541
HGTEX(IY = HGTEX(I) + HEXP(K1)
3541 CONTINUE
HGT(I)} = HGT(I) / S.0
HGTEX(I) = HGTEX(I} / 5.0
3540 CONTINUE
MLEN(1l) = INSPL
MLENI(2) = 100
WRITE (643316)
CALL KURVE {IHeJHeLHsXHyDHoKH¢FH
1 IVeJVRILVeXVRDVB KV, FV,
2 IGeInys ICoNByASYMBoMLEN,
3 AXe AY9PLXyHGTEX)
WRITE {643318)

[aXa}

00018840
00618850
00018860
300188790
00013880
00018890
00018900
00018910
00018920
0u018930
00018940
00018950
00018960
uoG16970
00018980
00018990
00019000
00019010
00019020
00019030
00019040
00619050
00019060
00C19070
00019080
00019090
00019100
00019110
00019120
00019130
00G19140
00019150
00019160
00019170
00019180
00019190
00019200
00@19210
00019220
00019230
00019240
00019250
00019260
00019270
00015280
00019290
00019300
00019310
00019320
00019330
00019340
00019350
00019360
00019370
00C19380
00019390
00Ul9400
00019410
00019420
V0019430

[aXaNaXal

4500

4510

4630

PLOT OF THE BACKSCATTERING ENERGY SPECTRUM

IF (NCSPEC) GOTO 3670
DO 4500 I = 1.512
CHNUM(I) = 1

CONTINUE

NCH = 512

NT = 1

NP = 9

INTA = 2

NPA = 1

INDZ = 2

XMAX = 512.0
XMIN = 0.0

SX = (XMAX = XMIN) / {1C0.0 * 15.0)
YMAX = 4096.0
YMIN = 0.0

SY = (YMAX = YMIN) / (100.0 #* 1G.C)
I0PLOT = )

XA = 0.0

0X = 10.0

XE = 500.0
NFX = NFX1
NNX = §

YA = 0.0

DY = 100.0

YE = YMAX

NFY = NFYL
NNY = 10

DO 4510 I = le15

NTEXT(I) = NTEXTI{I)

CONTINUE

IF INUMEX .EQ. 0) GOTO 4630

CALL PLOTRT (CHNUMJHEXP ¢NCHy ATy NPy INTAsNPAy INDZy XMAXy XMINySXy

1 YMAXoYMIN,SYSNTEXT,ICPLCT,
2 XAo DXy XEoNFXoNNX o
3 YAsDYo YE9NFY I NNY)

NT = 1

INDZ = 0

GOTO 4640

INDZ = 2

4640 NP = 1

[
C

4
[o

3670

3325

CALL PLOTRT (AXeAYoINSPLeNToNPoINTASNPA,INDZ ¢XMAXyXMINySX,
1 YMAXeYMINGSYoNTEXT4 ICPLCT,

2 XAeDXgXEoNFXeNNX,

3 YAy DY, YEs NFY+NNY)

CONTINUE

00 23325 I = lyNX

PLXI(I} 3 =(NX=La)/(2.¥NX)4+(I=1.)/NX
PLX(T)} = PLXI(I) * ASC

CONTINUE

MLEN(1) = NX

IF {NOFLUX) GOTO 5260

REWIND 2

u0G19440
0uU19450
00019460
00019470
00019480
00019490
00C19500
00019510
00019520
0GC19530
00019540
00019550
00019560
00019570
0Go19580
00019590
00C19600
00019610
00019620
uug19630
00019640
00019650
00019660
00019670
00€19680
0001969C
00C19700
000619710
00019720
00019730
00019740
00019750
00019760
00019770
00619780
00019790
ocglrg9ao0
00019810
00019820
00019830
00019840
00C19850
00019860
00019870
oool19880
09019830
00019900
00019910
o0019920
00019930

00619940

00019950
00019960
00019970
G0015980
00619990
00020000
00023010
00020020
00020030



[z X e Nz NaNa¥al

5240

3330

2Nz NalaNeNal

00 3320 J = 1.NLAY
READ (2) FLDST
READ (2) EDST

LINEPLOT OF THE FLUX — AND ENERGY PROFILES

M ZEEEICSICSEICEISICRETSEZSEIXITIEZISTTEIEZSSN

I2 = IFIX (NY 7/ 2.0)

DO 3330 I = 14NX

IF (ISEC .EQ. 1) GOTO 5240
PLF(I} = FLDSTU(I2,1)
PLELI) = EDSTII2,1)

GOTO 3330

PLFII) = FLOSTUI.1)

PLE(L) = EDST(I,1)
CONTINUE

WRITE [6+3316)
CALL KURVE (THeJHyLHoXHyDHyKHoFHF,

1 IVeJVR¢LVeXVRyDVF 4KVyFVy
2 IGo TWe ICyNeASYMByMLEN,
3 PLX+PLF)

WRITE (6+43335)

DPTH = J * MEAN * A - MEAN * A / 2.0
IF (ISEC .EQ. 2) DPTH = J * MEAN * ASQ - MEAN * ASQ2

WRITE (643336) DPTH, AVRG

WRITE 16+3316)

CALL KURVE (IHyJHeLHe¢XHyDHyKHyFHF,

1 IVeJVEsLVe XVE¢DVEsKVeFV,
2 IGo Iy ICINyASYMByMLEN,

3 PLX,PLE)

WRITE (6.3337)
WRITE (643336) DPTHy AVRG

PLOT OF THE FLUX

NT
NP.
NPA = 1

INDZ = 2

XMAX = 4,0

XMIN = = 4,0

SX = (XMAX - XMIN) / (100.0 * 10.0)
YMAX = FLMAX

YMIN = 0,0

SY = (YMAX — YMIN) / (100.0 * 10.0)
IDPLOT = J

XA = XMIN

OX = 1.0

XE = XMAX

NFX = NFX2

NNX = 1

1
3

00020040
06020050
00020060
60¢20070
00020080
00020090
00020100
00020110
00020120
00020130
00020140
00020150
00020160
00020170
00020180
00020190
00020200
00c20210
00020220
03320230
00020240
00020250
00020260
00020270
00020280
00020290
00620300
00020310
00020320
00020330
00020340
00020350
00020360
00020370
00020380
00020390
00020400
00020410
00020420
00020430
00020440
00020450
00020460
00020470
00020480
00020490
00020500
00020510
00020520
00020530
00020540
00020550
00020560
00020570
00020580
00020590
03020600
00020610
00020620
00020630

4530

3320

OO0 o0

5260

(ol aEalaNaNaNal

3380

c
5270

(Xl

[aNaXaNe

YA = 0.0
ny = 10.0
YE = FLMAX
NFY = NFY2
NNY = 5

DO 4520 I = 1,15

NTEXT(I)} = NTEXT2(I)

CONTINUE

CALL PLOTRT (PLX+sPLFoNXyNToNP,INTAJNPA9INOZ ) XMAXy XMINySX,
1 YMAXoYMING SY NTEXT, ICPLCT,

2 XA oDXyXEoNFXsNNXy

3 YA9DYs YEs NFY4NNY)

YMAX = EO

YMIN = 1700.0

SY = (YMAX - YMIN)} / 1000.0

YA = YMIN
YE = YMAX
NFY = NFY3

DO 4530 I = 1,15

NTEXT(I) = NTEXT3(I)

CONTINUE

CALL PLOTRT (PLXePLEGNXsNTyNPoINTAJNPAZINDZ )y XMAXy XMINy SXy
YMAXyYMINy SY NTEXT, IDPLOT,

2 XA ¢DXyXEo NFX9gNNX,y

3 YAy DYsYE9NFYoNNY)

—

CONTINUF
CONTINUE

OUTPUT OF THE FLUX - AND ENERGY PRCFILES

SRS EE RS SS S S ECS RS =SS ESTSEESSIZLTES TS
IFf (NCDOCU) GOTO 5270
REWINDC 2

DO 3380 J = 1eNLAY

READ (2) FLODST
READ (2) EDST

WRITE (6+3340) J
WRITE (643350) FLDST
WRITE (£+336C) J
WRITE (6+43370) EDST
CONTINUE

CONTINUE

RETURN

AT SPECIFICATIC
= 2=

NS

00020640
00020650
00020660
00020670
00020680
00020650
00026700
00020710
00020720
00020730
00020740
00020750
00020760
00020770
00020780
00020790
006020800
00020810
00020820
00020830
00020840
00020850
00020860
00020870
00020880
90020890
00020900
00020912
00020920
00020930
00020940
00020950
30620960
00020970
00020980
00020990
00021000
00021010
00021020
00021030
00021040
00021050
00021060
00021070
00021080
00021050
00021100
0U021L10
00021120
00021130
00021140
00021150
00021160
00021170
00021180
00021130
00021200
00021210
00021220
00021230



1010 FORMAT {F10.2)
1013 FORMAT (4A4)

1020 FCRMAT (E10.3)
1030 FORMAT (F10.5)
1040 FORMAT (F10.3)
1041 FORMAT (I1)

1042 FORMAT (L1)

1043 FORMAT (I1)

1050 FORMAT (10El3.4)
1060 FORMAY (1HLeT15.°'P
1070 FORMAT (LH1,T15+°P
1080 FORMAT (1H1l,sT154'X 17777}
1090 FORMAT (LH1.T15.'Y T'7777)

X M ATY/777)
Y M
M A
M A
1130 FORMAT (LHLsT15+'E M A T'////)
At/
It
It
N O

A TYL/77)

1110 FORMAT (1HLeT15¢'T //77)

1120 FORMAT (1HLeT15,°'S vr/7777)
1130 FORMAT (1lHL.T15,°'S S 1%////7)
1140 FORMAT (1H1+T154'P R MY 7/77)
1150 FORMAT (1H1,4T154'T H V B V'////)
1160 FORMAT (LHLsT15.*'T H V B S 1'////)

00021240
00021250
00021260
00021270
00G21280
00021290
00021300
00021310
00021320
00021330
00021340
00021350
00021360
00021370
0u021380
00021390
00021400
00021410
00021420
00021430

1170 FORMAT [T15, " #&dexsaaatd kit d SRk AR SAXRPNERBKKERRKERRRRARBABSKRH 100021440

TLS59 "% o T110,"'**/T15,'%%,TL1Cy"*"/
T15e%%1¢3Xy'™ O N T E cCARLC -
TL104'%*/
Tl5¢'%*y T1104"'%°/ T15,"'%%, TL1Oe***/
TLS5."*%¢3Xs'F O R THE cCcoMPU
IMULATICN 0F CHANNMEL
TLS5e'%%y T110¢'%*/ T15."%%'y T11l0e'**/
T15¢***y3Xe'B Y A MODIFIED

T15s %% TLLOs"*"/ T159'%*y T110,°*'/

QOBPEPO@NCV S W~
7]

1171 FORMAT (T19,'SINGLE CRYSTAL S Ye4A4y
1 T60s YATOMIC NUMBERS :?,
1 T80 'REST MASSES :',T100,'MEAN EXCITATION ENERGY :'/
1 T4le'==xz===z===s1/
2 2(T60¢FLC.O0sTO0sFLOL2,TLOOGF10.1e" EV'//)//)

1172 FORMAT (T19+'LATTICE CONSTANT

1 T19, 'ATOMIC DENSITY S'4ELD.34" ATOMS / CM?',

2 voax 30y

3 T19¢*PLASMCN ENERGY 2'9Fl0.19" EVY//

4 TL9s "VALENCE ELECTRONS :'¢F10.2y' PER ATOM'/////)

1173 FORMAT [T19,'E X P ER I M ENT AL CCNDITIONS :%/

T19y'============3=x== zs=x=sEszzzaz=zasz=a==xcazza==a'///
T25¢ *INCIDENT ION Ye4AG//
T25,*ATOMIC NUMBFR T'WF6.0//7
T254 *REST MASS '‘+F6.0//

T25+ 10N ENERGY

T25+ *CHARGE

T25, '8EAM DIVERGENCE
T25¢ 'CRYSTAL TEMP.
T25+'THERMAL VIBRATICN AMPLITUDES ',
T65¢tV (ULL) = *9FT.34*' ANGSTROEM',
T9S5.'V (U221 YeFT.34!
T654'S1 "oFT7.3," ANGSTROEM*//
T254*BEAM INCIDENCE t 'y T504'PHI

' DEGREES'.

T90,'( PHI ROTATED : ‘olLly' 1}t/

*2Fl0.1/7/

NN TIODNNSWN

o TEEREXRKRARRAXFAIEBEFAERREFEREIRREE R ER AR R AR R KR I /

' COLLISION®™ - MCODELS®*

2V 4F1Ce3¢ "' ANGSTROEM'//

YsFLO.0s* KEV'//
*4F10.2¢4' DEGREES'//
*9FL0.0s" KELVIN'//
ANGSTROENM'//

=' yT589F10.2y

PROGRAMY,

’
T110.'%*/

"B INARY',

00021450
Q0021460
00021470
00021480
00021490
00021500
00021510
00021520
00021530
00021540
00021550

T15 " R¥EXR RS AR XRIRXREARKFREXAXIRBEXZIRRKEIBE AR RI KRR EXV00021560
s VAREKAKE B HBRTRFRIXARAS R AR KRKERRR AR R XSRS RS /] [)

00021570
00021580
00021590
00021600
00021610
00021620
00021630
00021640
00021650
00021660
00021670
00021680
00021690
00021700
00021710
00021720
00021730
00021740
00G21750
00021760
00021770
00021780
00021790
00021800
000218190
06021820
00021830

7

T504*THETA =*,T584F10.29" DEGREES'//)

1174 FORMAT (1HLl///7

1190
1

1195

1410
3022

322¢
3230
3240
3250
3260
3210
3316
3318
3335
3336

3337
3340

3350
33¢0

3370
3620

OBPO@NCTNS WU

FORMAT

FORMAT

S WN -

FORMAT
FORMAT
1
FORMAT
FORMAT
FORMAT
FORMAT
FORMAT
FORMAT
FORMAT
FORMAT
FORMAT
FORMAT
1
FORMAT
FORMAT
1
FORMAT
FORMAT
1
FORMAT
FGRMAT

1

2

3630
3640
3810
3840
4020

4610
4740
5295

FORMAT
FORMAT
FORMAT
FORMAT
FORMAT
1
FORMAT
FORMAT
FORMAT

MW~

END

T19,'P ARAMETERS 0F

00021840
00021850

EXPERIMENTAL'00021860

' SETUPY 000218790
T19, = Tz =fsarssEsssSsS=s==saz=razz==zssma=szac===z==za==z=z=1,00021880
fzzaz==a= av/s// 00021890
T254¢ "FWHM 2 Y9Fl0.04*' CHANNELS'// 00021900
T25, "CHANNEL WIDTH S ', Fl0.24" KEV / CHANNEL'// 00021910
T25,'SUPPR. CRIGIN 2 '4Fl0sly* KEV'// 00021920
T254 *BACKSCATYT, ANGLE : "4FlO.1ly" DEGREES'// 00021930
T25,'DETECTOR ANGLE T "4E1Q.3,* STERAD'// 00G21940
T25.*WINDOW SETTINGS [CHoNO.) :',T60, 00021950
"WINDOW WIDTh {CHe) 2',T95, '"RANDCM VALUE :'/ 00021960
5(/T35¢14sTTCe144T95¢F103.01777/7) 00021979
(T19,'» R C G R A M PARAMETERS :%/ 00021980
T19y'======s=z==ssss===3==3IT====S== 05021990
(T25,*NUMBER OF PARTICLES : s 16y = 09022000
T4 #*',14// 06022010
T25, YNUMBER OF UNTT CELLS / LAYER : *,16// 00022020
T25, "NUMBER OF LAYERS A (Y24 00022030
T25,'CORRESPCGNDING DEPTH S " F7.0, 00022040
' ANGSTROEMt///) 00022050
(LHLosTSOQs "DATE 2 ToA6,T77%,5Xs'TIME = *,A6//) 00022060
(1HO////T20+*NO OF CALCULATED LAYERS :'916// 00022070
T20+ '"CPU~-TIME USED S'eFLl2.04"' SECONDS') 00522080
{LHL14T154°'P X M A T*/7/) 00022090
(10Xs 10F12.4) 00022100
(LH1,T15+°'P Y M A T'///) 00022110
(LHL1oT15¢"'X M A T*///) 00022120
(LHL,T15+'Y M A T0/7/) 00022130
(LH14sT15+*E M AT ///) 00022140
(1H1) 00022150
{T20, 'BACKSCATTERING ENERGY SPECTRUM') Q0022160
(T20,'F L U X - PRCFILE" 00022170
(T20+"RECCRDED AT A OFPTH GF '9F6.Ce* ANGSTRCEM', u0022180
' s AVERAGED OVER ',F6.0e" ANGSTROEM®*) 00022199
(T20,'ENER GY - PRCFILE" 00€22200
{1HL.T10,*F L U X =~ PROF I L E*// 00022210
T20e'y = "914/77) 00022220
(10X, 10F12.0) 00022230
(lHL,T10+* ENE R G Y - PRCOCFILEY// 00022240
T204'd = 'el4/77) 00022250
(10Xs10F12.1) 00022260
{LHOs T15¢ " WINDOW SETTINGS {CH.NO.) :'4T50, 00022270
"WINOOW ®IDOTH (CH.) :=',T85, "COUNTS / CHANNEL :', 00022280
TL104'NORMALIZED VALUE :'//) 00022290
(T25¢14+T604144TB5,F10.0,T1L10,F10.3) 30022300
(I4) ! 00022310
(*0*yT25¢'NUMBER CF NEGLECTED PARTICLES :',I10) 00022320
(*0'yT25,'LIMIT. POT. VALUES (KEV) t',F1C.3+5X%,F10.3) 00022330
{1HO,* AVERAGED DE / DX OF THE INCIDENT PARTICLE ' Qu022340
Fl0.0s' EV / ANGSTRCEM') 93022350
("1'sT15,'EXPERIMENTAL BACKSCATTERING SPECTRUM'///) 00C22360
(10 *"CORRECTED CHARGE :'4Fl0.1} 00022370
(T19,4'0 A M A G E PROFILE =%/ 00022380
Tl9y'=s=sa3=z=s=s==scxzzsezsx==azza===z'/// 00022390
T259"MEAN DISPLACEMENT @ vFl0.2¢* ANGSTROEM'// 00022400
T25+*MEAN OEPTH : '4Fl0.0e* ANGSTROEM*// 00022410
T25+ 'PERCENTAGE t 'WFl0.1s' ') 00022420
00022430

00022440
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SUBROUTINE START (DEPSIoPXMAToPYMAT o XMAT ,YMAT,EMAT,NX,NY

+EQ)

= EEEIE I rFEE T EEIC IS EERESS S S SCSCISE=ECSSSCETESSSSZ==S=x==
SUBROUTINF TO CALCULATE THE START VALUES

RELATIVE MOMENTUM AND COORDINATES, AS WELL AS THE TABULATED
VALUES OF THE ENERGY LOSS AND THE SCATTERING ANGLE

TSRS rSZ IS RS T EC S ISIIICEEN S ITILSSSTESEREISEEIZISEISITIES

NIMENSION PXMAT(NY,NX)s PYMATINY,NX)
DIMENSION XMATI(NY4NX)y YMAT(NY,NX)
DIMENSION EMATINY,NX)

OIMENSION THVAV1(12000). THVBV2(12000)
OIMENSION THVBSI(12000)

DIMENSION PDPLC(2200)» PUNIF(2200)

DIMENSION SILV(4000),

SILSI(4000)

DIMENSION TA(4000)
DIMENSION ALFA(3), BETAL3)

DIMENSION FTA{3},

FSILVI3)y FSILSIt3)

LOGICAL ROTAT
LOGICAL SISC

COMMON /wWVAL/ TA, SILV.e SILSI,
COMMON /GVAL/ PIy ATFV,

COMMCN /BVAL/ Q.

COMMON /MOLP/ ALFA,

ATFSTs Ay A2y A4, RHOAT,
ISIy THEVy THEST,
ASQs ASO02, ASC4s AS5Q8, ISECy DPLCM, PDPLC, PUNIF
WIDTHs BANGLEs ORIGINy CMEGA, PHI» THETA,
FMV, FMSIs FMPART, FwHM, NUM,
COSPHI, SINPHI, FL1ls FMNIl,
BETA

PSTINX,
ZPARTs IV

RCTAT

AM = 0.0
vV = 0.0
PHIT = PHI

PI2

= 2.0 * PI

IX0 = 150656729

DO 2000 K

CALCJLATICON OF THE COORDINATES AND THE RELATIVE MOMENTUM

leNX

00 2000 L = 1.NY

IF

(.NOT. ROTAT) GOTC 2060

PHIT = PHIT + DEPHI

PSTINX = ATAN (COS
PSTINY = ATAN (SIN (PHIT)} * TAN

(PHIT) * TAN (THETA) )
(THETA} )

XMAT{LyK) = = (NX = 1o) / (2. * NX) + (L = 1l.) / NX

YMAT(L.K) =

IF

(NY - 1.3 /7 (2. * NY) = [K = 1.) / NY
(ISEC .EQ. 2) GOTC 2100

XMAT(L oK) = XMAT{L.K) * A
YMAT(LeK) = YMAT{LoK) * A

PRDP,
DEPHI, ZIVALL, ZVAL2,

00022450
00022460
00022470
00022480
00022490
00022500
00022510
00022520
00022530
00022540
00022550
00022560
00022570
00022580
00022590
00022600
00022610
00022620
00022630
00022640
00022650
00022664
00022670
00022680
00022690
00022700
00022710

PNCGRMy THVEV1y THVBVZ, THVBSI, SISC0L0022720
PSIINY,
ELSCAT, UCSQy VFERMI,

00022730
06022740
00022750
00022760
00022770
00C22780
00622790
00022800
00022810
00022820
00022830
000226840
00022850
00022860
000228170
00022880
00022890
00022900
00022910
00022920
00022930
00022940
00022950
00022960
00022970
00022980
00022990
00023000
00023010
00023020
00023030

2100

2110

2010

(g

2020

a0

2000

aNalaNal

2030

o0

2050

[aNaNale) [

GOTO 2110

XMAT(LoK) = XMAT(L,K) * ASQ
YMATILeK) = YMATILsK) * A
CONTINUE
IF (DEPSI .LE. 0.0) GCTO 2010
CALL GAUSS (IXQsDEPSIyAM,V)
PXMATIL K} = PSIINX + V

IF (DEPSI .LE. 0.0) GOTGC 2020
CALL GAUSS (IXOsDEPSIyAM,V)
PYMAT{L+K) = PSIINY + V¥

EMATI(L+X) = EOQ
CONTINUE

CALCULATION CF THE ENERGY LOSS ANC THE SCATTERING ANGLE

E A e P I L Lt

DO 2030 L = 1,3

FTAIL) = ALFA(L) #* BETA(L)

FSILVIL) = FTA(L) * BETAIL) / (ATFV *ATFV)
FSILST{L) = FTA(L) * BETA(L) / (ATFSI * ATFSI)
CONTINUE

DO 2040 L = 1.4000

SSILV
SSILSI = 0.0
SREL = FLOAT (L) / 20C.
DO 2050 K = 143

XSREL = BETA[K) * SREL

CALL BESK (XSREL+L+RSTA,TER)

CALL BESK {XSREL¢OsRSSILsIER)

STA = STA+ FTA(K) * RSTA

SSILV = SSILV + FSILVIK) * RSSIL
SSILSI = SSILSI + FSILSI(K) * RSSIL

CONTINUE

TA(L) = STA

SILVIL) = 2V / (2. * PI * A4) * SSILV

IF (ISEC .EQ. 2) SILVIL) = IV / (2. % PI # ASQ8) * SSILV

IF (ISEC +EQ. 2) SILSI{L) = ZSI / (2. * PI * ASQ8) * SSILSI
SILSIfL) = ISI / (2. * PI * A4) ¥ SSILSI

SILVIL) = SILVIL) / RHOAT

SILSI(L) = SILSI(L)} / RHOAT

2040 CONTINUE

OUTPUT OF THE CALCULATED VALUES ON TSTLISB

00023040
00023050
00023060
00023070
00023080
00023090
00023100
00023110
00023120
00023130
00023140
00023150
00023160
00023170
00023180
y202319%0
06623200
00023210
00623220
V023230
0J023240
00023250
00023260
00023270
02023280
30023290
00023390
00023310
00023320
00023330
00023340
06023350
0U0233690
00023370
00023380
00023390
00023400
00023410
00023420
00023430
00023440
00023450
03023460
00023470
00023480
00023490
00023500
00023510
00023520
00023530
00023540
00023550
00023560
00023570
00023580
00023590
06023600
00023610
00023620
00023630

— 20l —
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REWIND 1

WRITE (
WRITE
WRITE (
WRITE (
WRITE (
WRITE (
WRITE (1)
END FILE 1

RETURN

END

PXMAT
PYMAT
XMAT
YMAT
EMAT
TA
SILV,

SILSI

00023640
00023650
00023660
00023670
00023680
00023690
00C23700
00023710
00023720
00023730
00023740
Gug23750
00023760
00023770
00023780
00023790
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1
2

1
CCMMCN /BVAL/ Qs WIDTH, BANGLEsy ORIGINy CMEGA, PHIy THETA, PROP,
FMVy FMSIy FMPART, FwuHM, NUMy DEPHI, IZVALLl, IVAL2,

1
2

SUBROUTINE SCAT1 (XsYePXREL.PYRELsEIGAUSSy IEQy IDEPTHy *y *, %, %)

SCATTERING PROCESS IN THE FIRST MONOLAYER,
EQUIVALENT TO SCATTERING PROCESS IN THE
FIFTH MONOLAYER

DIMENSION TA(4000)s SILVI4000), SILSI{40CC)
DIMENSION PNORM({12000)

DIMENSION THVBVL(12000). THVBVZ2(120CC)
DIMENSION THVBSI{12000}

DIMENSION PDPLC(2230)s PUNIF(2200)
DIMENSION PXSCAT(6)

DIMENSION PYSCAT(S6)

DIMENSION DELI(8)

DIMENSION BS(1504150)

REAL*8 PZ
LOGICAL ROTAT
LOGICAL SISC

30023800
00023810
Gg¢o23820
00023830
00023840
06023850
00023860
00023870
06023880
00023890
00023900
00023910
00023920
00023930
00023940
00023950
00023960
00C23970
090023980
00023990
00024000
00024010
00024020
00024030
00024040
03024050
06024060
00024070

COMMON /WVAL/ TAe SILVe SILSIe PNQRM, THVBV1, THVBV2, THVBSI, SISCJ0024080

COMMON /GVAL/ PIe ATFVe ATFSIs Ay A2, A4, RHCATy PSIINX, PSTINY,

ZPARY, 2V, 2SI, THEV, THESI, ELSCAT, UCSQ,
ASQs ASQ2s ASQ4» ASQBy ISEC, DPLCMy PDPLC,
COMMON /SCAL/ XSCATLI6)s YSCATL(6)

COMMON /TEST/ PHILIM, THV1, THv2, THSIs EO, BSy RESOLEs RESOLD,
U2Sys THV4500024140

FKFVe FKFSe SRELs PHI2s PHIO2y ELIM, U2V,

COSPHIs SINPHI, FL1ls FN1ly RCTAT
COMMCN /EPSI/ EPOs IZVALe PLASMC, BETFEV, BETHES

VEL = SQRT (2.0 * E / UCSQ)

SILPL = EPQ / E * ZVAL * ALOG (PLASMC * E) * A4

SILVAL = EPO / E * ZVAL * ALOG (VEL / VFERMI) * A4

CPH = (1.0 7 SQRT {PXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.0))
IF (SISC) GOTO 3000

SILBOU = EPO / E * ALOG (BETHEV * E) * A4

SCRIT = 4.0 * THV2

INTE = IFIX ((ELIM - FKFV * E) / RESOLE + 1.5)

SCATTERING BY THE WEAK V = ROWS

DO 2200 I = l+4

DPLC = DPLCM

00024090
00024100
00024110
00024120
00024130

00024150
00024160
00024170
u0024180
00024190
00024200
00024210
00024220
00024230
00024240
00024250
00024260
00624270
00024280
00024290
00024300
00024310
00024320
00024330
00024340
00024350
00024360
00024370
00024380

— €0l —



IF (PUNIF{IEQ) .GT. PRDP) DPLC = 0.0

OX1 = X = DPLC * PDPLC(IEQ)}

NX = X = THVBVL(IGAUSS) — DPLC *= PDPLCIIEC)
IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = [EQ + 1

DPLC = DPLCM

IF (PUNIFI(IEQ) .GT. PRDP) DPLC = 0.0

DYl = ¥ = DPLC * PDPLC(IEQ)

DY = Y - THVBV2(IGAUSS) ~ DPLC * PDPLC{IEC)
IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = TEQ + 1

S = SORT({DX=XSCAT1(I})*(DX—XSCATLLI)) +
1 (DY=YSCATL(I})*(DY-YSCATL(I)})

IF [IDEPTH .GT. 150) GOTO 2221

IF (INTE .GT. 150) GOTO 2221

SX = DX1 =~ XSCAT1(I)

SY = DYl - YSCATI(I)}

SB = SQRT (SX * SX + SY x SY)

IF (SB .GT. SCRIT) GOTO 2221

PRBL = 1.0 / (2.0 * PI * THVl1 * THvV2)

PRBL = PRBL * EXP (- SX * SX / {2.0 * THvl * THV1)) *
1 EXP (= SY * SY / (2.0 * THV2 * ThHv2))
CALL SIGMA (ZV4FMV.SGMV,PXREL ¢PYREL)

PZ = PRBL * SGMV * OMEGA / (E * E)

PZL = P7 * Q / NUM

BSCOINTE,IDEPTH) = BS{INTE,IDEPTH) + PZ

2221 SREL = S / ATFV

IF (SREL «.LT. 0.005) RETURN 2
IF (SREL .GV. 20.0) GOTO 2220

ISREL = IFIX (200.0 * SREL)

STHETA = THEV * TA{ISRFL) 7/ E
DEL(T) = SILBOU * STLV(ISREL)
GOTC 2230

2220 STHETA = 0.0
DELII) = 0.0

C
2230 CONTINUE

[z Exlnl

SCA = SQRT (ELSCAT * (DEL(T) + SILVAL / CPH} / E)

PXSCAT(I) = STHETA * (DX — XSCATL(I}} / S + PNURM(IGAUSS) * SCA
[GAUSS = IGAUSS + 1

PYSCAT(I) = STHETA * (DY - YSCATL(I}) / S + PNORMIIGAUSS} * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1

PHIL = ARCOS (1.0 / SQRT (PXSCAT{I) * PXSCAT{I) +
i PYSCAT(I) = PYSCAT(I} + 1.00)

IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 1

2200 CONTINUE

SILBOU = EPO / E * ALOG (BETHES * E) * A4
SCRIT = 4,0 * THSI
INTE = IFIX ((ELIM = FKFS * F) / RESOLE + 1.5)

SCATTERING BY THE SI - ROWS

00024390
00024400
00024410
00024420
00024430
00024440
003024450
00024460
V0024470
00024480
00024490
00024500
00024510
00024520
00024530
00024540
00024550
00024560
00024570
00024580
00024590
00024600
00024610
00024620
00024630
00024640
00024650
00024660
00024670
00024680
00024690
00024700
00024710
00024720
00024730
00024740
00024750
00024760
00024770
00024780
00024790
00024800
00024810
00024820
00024830
00024840
00024850
00024860
00024870
00C24880
00024890
00024900
00024910
00024920
00024930
00024940
00024950
00024960
00024970
00024980

(s Xz X3

2261
c

[2X3g]

[aNa}

c
C

C
C

2260

2270

2250

DO 2250 I = 546

DPLC = DPLCM

IF [PUNIF({IEQ) .GTV. PRDP) DPLC = 0.u

DXl = X = DOPLC * PDPLCIIEQ) - XSCATI(I)

DX = X — THVBSI(IGAUSS) - DPLC * PDPLC(IEQ)

IGAUSS = IGAUSS + 1

IFQ = TEQ + 1

OPLC = DPLCM

IF (PUNIF{IEQ} .GT. PRDP) OPLC = 0.0

DYl = Y - DPLC * PDPLCUIEQ) - YSCATLI(I)

DY = Y ~ THVBST(IGAUSS) — DPLC * PDPLCI(IEC)

IGAUSS = IGAUSS + 1

1EQ = TEQ + 1

S = SQRT ((DX=-XSCATL(I))*(DX=-XSCATL(I}) +
(DY-YSCATL{I))*{DY-YSCATL(I}))

IF (IDFPTH .GT. 150) GOTO 22¢l

IF (INTF .GT. 150) GCTO 2261

SB = SOQRT (Dx1P * Dx1 + DYl * DYl)

IF (SB .GT. SCRIT) GOTQ 2261

PRBL = 1.0 / [(PI % y25 * U2S)

PRBL = PRBL * EXP (- SB * SB / [U2S =* U2S))

CALL SIGMA (ISI,FMSI,SGMS,PXREL,PYREL)

PZ = PRBL * SGMS * OMEGA / (E * E)

PZ = PZ * Q / NUM

BSUINTFE.IDEPTH) = BSUINTE.IDEPTH)} + PZ

SREL = S / ATFSI

IF [SREL .LT. 0.005) RETURN 4
IF (SREL .GT. 20.0) GOTO 2260

ISREL = IFIX (200.0 * SREL)
STHFTA = THESI * TA(ISREL) / E
DEL{T) = SILBOU * SILSI{ISREL)
GOTO 2270

STHETA = 0.0
DELII) = 0.0

CONTINUE

SCA = SORT (ELSCAT = (DEL(I) + SILVAL / CPH) / E)
PXSCAT(I) = STHETA #* (0OX = XSCAT1(I)) / S + PNORM{IGAUSS) * SCA

IGAUSS = IGAUSS + 1

PYSCAT(I) = STHETA * (DY ~ YSCATL(I)) / S + PNCRM[IGAUSS) * SCa

IGAUSS = IGAUSS + 1

PHIL = ARCOS (l.0 / SQRT (PXSCAT(I) * PXSCATI(ID)

PYSCAT(I) * PYSCAT(I) » 1.0))

IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 2

CONTINUE

SUM1 = 0.0
SUM2 = 0.0

00024990
00025000
00025010
00025020
00025030
00025040
000250650
c0025060
00025070
0025080
00025090
00C25100
Qug2s110
00025120
0UU25130
GU025140
00025150
00025160
009025170
00u25189
00025190
00025200
00025210
00025220
00025230
0u025240
00025250
00C252640
00025270
00025289
00025290
00025300
00025310
00025320
00025330
00025340
00025350
00025360
00025370
00025380
00025390
00025400
00625410
00025420
00025430
00025440
00025450
00025460
00025470
00025480
ud025492
00025500
00025510
00025520
000625530
00025540
00025550
00025560
00025570
00625580

— v0l —



c

OO0 0o

2280

3000

3020

1

SUM3 = 0.0

NO 22B0 I = 146

SUM1 = SUMl + DELI(I)
SUM2 = SUM2 + PXSCATII)
SUM3 = SUM3 + PYSCATII)
CONTINUE

PXREL = PXREL + SUM2
PYREL = PYREL + SUM3

DFLE = SUMLl + SILPL / CPH
E = E - DELE

X = X + A4 * PXREL

Y = Y + A4 * PYREL

RETURN

SCATTERING BY ONF ATCM PER PLANE

CONTINUE

IF (X «LT. 0.0} GOTO 3010

IF (Y «.LT. 0.0) GOTO 3020

DX = X = THVBV1(IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

DY = Y - THVBV2(IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = IEQ + 1

S1 = SQRT((DX-XSCATLI(2))*(DX=XSCATL(2}) +
(DY=-YSCATL(2)}*(DY-YSCATL(2)))

DX = X = THVBSI(IGAUSS)
IGAUSS = 1GAUSS + 1
0Y = Y - THVBSI(IGAUSS)

IGAUSS = [GAUSS + 1

1€EQ = TIEQ + 1

S2 = SQRTI(DX-XSCAT1(6))*(DX-XSCATL{6)) +
(DY-YSCATL(6))*{DY-YSCATLI(6)))

§22 = ISI / IV * §2

IAT = 6

IF (S1 .GT. $22) GOTO 3030
[AT = 2

GOTO 3040

DX = X ~ THVBV1(IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

DY = Y - THVBV2(IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

T1EQ = TEQ + 1

S1 = SQRTU(DOX=-XSCATL(4))*{DX-XSCAT1{4)) +
(DY-YSCAT1(4))*(DY=-YSCATL(4)))

DX = X = THVBSI(IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

DY = Y - THVBSI(IGAUSS)

00025590
00025600
00025610
00025620
00025630
00025640
00025650
00025660
00025670
00025680
00025690
00025700
00025710
00025720
00025730
03025740
00025750
00025760
00025770
00025780
00025790
00025800
00025810
00025820
00025830
00025840
00025850
00025860
00025870
00025880
00025890
00025900
00025910
00025920
03025930
00025940
00025950
00025960
00025970
00025980
00025990
00026000
00626010
00026020
00026030
00026040
00026050
006026060
00026070
00026080
00026090
00026100
00626110
00026120
00026130
00026140
00026150
00026160
00026170
00026180

C

3C10

C
3050

[aNaKaNal

3040

1

1

IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = TEQ + 1

S2 = SQRT((DX-XSCATL(6))*(DX-XSCATL(6)) +
(DY=YSCATL(6))*(DY-YSCATL(6)))

§22 = ISI / IV * 52

IAT = 6

IF (S1 .GT. S$22) GOTC 3030
IAT = &

GOTO 3040

CONTINUE

IF (Y .LT. 0.0) GOTO 3050

DX = X = THVBV1(IGAUSS)

IGAUSS = [GAUSS + 1

Dy = Y THVBV2(1GAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

1EQ = TEQ + 1

S1 = SQORTI{DX=-XSCATL{1))*(DX-XSCATL(1)) +
(DY=YSCATL(1))}*(DY~-YSCAT1(1)})

DX = X = THVBSI(IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

DY = Y = THVBSIU(IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

[EQ = TEQ + 1

S2 = SORTI(DX-XSCATL(S))*{DX~-XSCATL(5}) +
{DY-YSCATL1(S))*{DY-YSCATL(S)))

§22 = IS1 7 IV * S2

IAT = 5

IF (Sl .GT. S22) GOTQ 3030
IAT =1

GOTO 3040

DX = X — THVBVL{IGAUSS)
IGAUSS = IGAUSS + 1

DY = Y - THVBV2(IGAUSS)
IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = T1FQ + 1
S1 = SORT{(DX-XSCATL{3))*(DX=XSCATL(3}) +
(DY-YSCATL(3))}*(DY-YSCATL1(3)))

DX = X = THVBSI(IGAUSS)
IGAUSS = IGAUSS + 1
DY = Y - THVBSI(IGAUSS)
1GAUSS = IGAUSS + 1

TEQ = 1EQ + 1

S2 = SQRT{(DX=XSCAT1{S5))*(DX=XSCATL(5)} +
(DY-YSCAT1(5))*{DY=~YSCATL(5)))

$22 = IS1 7 IV * S§2

IAT = §
IF (S1 .GT, $22) GOTC 39030
IAT = 3

SCATTERING BY A V — ATOM

ZZS=sS=S=x==S=SS===Tz===T==S=S

CONTINUVE
SILBOU = EPO / E * ALOG (RETHEV * E) * A4
SCRIT = 4.0 * THvV2

00026190
00026200
00626210
00026220
00026230
00026240
00026250
00026260
00026270
00026280
u0026290
00026300
00026310
00026320
00026330
00026340
60026350
00026360
00026370
00626380
00026390
00026400
00026410
00026420
00026430
00026440
00026450
00026460
00026470
00026480
00026450
00026500
00026510
00026520
00026530
00026540
00026550
00026560
V0026570
00026580
00026590
00026600
00026610
00026620
00026630
00026640
00026650
00026660
00026670
00026680
00026690
00026700
00026710
00026720
00026730
00026740
00026750
00026760
00026770
00026780
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3100

3110

3120

3020

INTE = IFIX ((ELIM — FKFV * E) / RESOLE + 1.5)

IF (IDEPTH .GT., 150} GOTC 31CO

IF (INTE .GT. 150) GOTO 3100

SX = X = XSCATL{IAT)

SY = Y — YSCATL(IAT)

SB = SQRT (SX * SX + Sy * Sy)

IF (S8 .GT. SCRIT) GOTO 3100

PRBL = 1.0 /7 (2.0 * PI * THV1l * THV2)

PRBL = PRBL * EXP (= SX * SX / (2.0 * THV]1 * THVl)) =*
EXP (= SY * SY / (2.0 * THV2 * THV2))

CALL SIGMA (ZV4FMVySGMVyPXREL+PYREL)

PZ = PRBL * SGMV * OMEGA / (E * E)

PZ = PZ * Q / NUM

BSUINTELINEPTH) = BS{INTE,IDEPTH) + PZ

SREL = Sl / ATFVY

IF (SREL .LT. 0.005) RETURN 3
IF {SREL .GT. 20.0) GOTC 3110

ISREL = IFIX (200.0 * SREL)
STHETA = THEV * TA(ISREL) / E
DELE = SILBOU * SILV(ISREL)
GOTC 3120

STHETA

= 0.0
DELE = 0.0

CONTINUE

SCA = SQRT (ELSCAT * (DELE + SILVAL / CPH} / E)

PX = STHETA * (DX - XSCATL(IAT)) / S1 + PNORM{IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS +
PY = STHETA % (DY - YSCATL(IAT)) / S1 + PNORM(IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS +
PHIL = ARCOS (1.0 /7 SQRT (PX * pPXx + PY * PY + 1.0))

—

—

IF (PHIL «GT. PHILIM) RETURN 1
GOTQ 3300

SCATTERING BY A SI - ATCM

CONTINUE

SILBOU = EPO / E * ALOG (BETHES * E) * A4
SCRIT = 4.0 ¥ THSI

INVE = IFIX ((ELIM - FKFS * E) / RESCLE ¢+ 1.5}
IF (IDEPTH .GT. 150} GOTC 3200

IF (INTE .GT. 150) GOTO 3200

SX = X = XSCATL(IAT)

SY = Y - YSCATL(IAT)

SB = SQRT (SX * SX + SY * SY)

IF (SB «GT. SCRIT) GOTC 3200

PRBL = 1.0 / (PI * U2S * U2S)

PRBL = PRBL * EXP (- SB * SB / (U2Ss * U2%))
CALL SIGMA (ZSI+FMSIoSGMS.PXREL.PYREL)

PZ = PRBL * SGMS * OMEGA / (E * E)

PZ = PZ * Q / NUM

BST{INTE, IDEPTH) = BS(INTE.IDEPTH) + PZ

00026790
00026800
00026810
00026820
00026830
00026840
00026850
00026860
00026870
00026880
00026890
00026900
00026910
00026920
00026930
00026940
00026950
00026960
00026970
00026980
00026990
00027000
06627010
00027020
00027030
v0027040
03027050
00027069
06027070
03027080
06C27990
00027100
00027110
00C27120
00027130
00027140
J0027150
00027160
00027170
00027180
00027190
00027200
00027210
00027220
00027230
00027240
00027250
00027260
00027270
00027280
00027290
00G27300
00027310
06027320
00027330
00027340
00027350
00027360
00027370
00027380

3200
c

[a¥al

3210

3220

C
3300

SREL = S2 / ATFSI

IF (SREL .LT. 0.005) RETURN 4
IF (SREL .GT. 20.0) GOTC 3210

ISREL = IFIX (200.0 * SREL)
STHETA = THESI * TA[ISREL) / F
DELE = SILBOU = SILSI(ISREL)
GOTC 3220

STHFTA

= 0.0
DELE = 0.0

CONTINUE

SCA = SQRT (ELSCAT * (DELE + SILVAL / CPH) / E)

PX = STHETA * (DX = XSCATL(IAT)) / S2 + PNORMIIGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1

PY = STHETA * (DY - YSCATI(IAT)) /7 S2 + PNCRM(IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1

PHIL = ARCOS (1.0 / SQRT (PX * PX + PY ¥ PY + 1.0))

IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 2

PXREL = PXREL + PX

PYREL = PYREL + Py

E = E~- DELE -~ SILPL / CPH
X = X + A4 * PXREL

Y = Y + A4 * PYREL

RETURN

END

000273590
00027400
00027410
00027420
00027430
00027440
00027450
00027460
00827470
00027480
30627490
00027500
63027510
00027520
00027530
QUU27540
09027559
900627560
00027570
00027580
00C27590
00027600
00627610
00027620
00027633
0ud27640
00C27650
00027660
00G27670
00027680
00027690
00027700
00027710
00027720
00027730
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SUBROUTINE SCAT2 (XeYosPXRELsPYREL¢EoIGAUSS,IEQy IDEPTH, *,%)

S EEE S IF-rEECTESECCE RS EESINSERETIEEE
SCATTERING PROCESS IN THE SECOND MONDLAYER,
EQUIVALENT TO SCATTERING PROCESS IN THE
FOURTH MONOLAYER

DIMENSION TA{4000)s SILV{4000), SILSI(4000)
DIMENSION PNORM(12000)

DIMENSION THVBV1(12000)s THVBV2({12000)
DIMENSION THVBSI(12000)

DIMENSION PDPLC(2200), PUNIF(2200)
DIMENSION 8S(150,150)

REAL*8 P2
LOGICAL ROTAT
LOGICAL SISC

00027740
00027750
00027760
00027770
00027780
00027790
00027800
00027810
00027820
00027830
00027840
00027850
00027860
00027870
00627880
00027890
00027900
00027910
00027920
00027930
03027940
00027950
00027960
00027970
00027980

COMMON /WVAL/ TAs SILVe SILSIs PNORM, THVEVL, THVBVZ2, THVBSI, SISCOGC27990

COMMON /GVAL/ PI, ATFV, ATFSI, Ay A2, A4, RHOAT, PSIINX, PSIINY, 00028000
1 IPART, lVs 21S1s THEV, THESIs ELSCAT, UCSQs VFERMI, 00028010
2 ASQe ASQ2s ASQ4s ASQ8y ISEC, DPLCM, PDPLCs PUNIF 0C028020

COMMON /TEST/ PHILIM, THVl, THV2, THSI, EOy 8BSy RESOLEs RESOLD, 00u28030
1 FKFVe FKFSe SRELe PHI2, PHIO2s ELIMy U2V, U2Ss THV4500028040

COMMCON /BVAL/ QO+ wIDTHe BANGLEs ORIGINe GMEGAy PHI, THETA, 06028050
1 FMVe FMSI, FMPARTy FwHM, NUM, DEPHI, ZIVAL1, 00028060
2 COSPHIo» SINPHI+ FL1y FNle RCTAT 00028070

COMMON /EPSI/ EPOs ZVAL. PLASMO, BETHEVs BETHES 00028080

00028390
00028100
30028110

VEL = SORT.-(2.0 * € / UCSQ) 00028120

SILPL = EPO / E * ZVAL * ALOG (PLASMC * E) * A4 00028130

SILVAL = EPO / E * ZVAL * ALCG [ VEL / VFERMI) * A4 00028140

SILACU = EPO / E * ALOG (BETHEV * E) * A4 00028150

SCRIT = 4.0 * THV2 000268160

INTE = IFIX [(ELIM — FKFV * E) / RESCLE ¢ 1.5} 00028170

CPH = (1.0 / SQRT (PXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.0)) 00028180

00028190
00c28200
SCATTERING PROCESS BY THE STRONG V - ROWS 00028210
EIECESSrEXTZXRICEICSSSENCESTIECAIETTEETSIEST 00028229
00028230
00028240

OPLC = DPLCM 00028250

IF (PUNIF(IEQ) .GT. PROP) DPLC = 0.0 00028260

DXl = X = DPLC * PDPLC(IEQ) 00028270

DX = X = THVBV2(IGAUSS) = DPLC * POPLC(IEQ) 00028280

IGAUSS = IGAUSS + 1 00028290

IEQ = 1EQ + 1 00028300

DPLC = OPLCM 00028310

[F (PUNIF{IEQ) .GT. PRDP) DPLC = 0.0 00028320

[aNal

[alal

2421

2420

2430

NYL = Y = DPLC * PDPLCIIEC)

DY = Y - THVBV2(IGAUSS) - DPLC * PNDPLCIIEQ!?
IGAUSS = IGAUSS ¢ 1

IEQ = TEQ + 1

S = SORT (DX * DX ¢ NY * DY)

S1 = SORT (DXL * CX1 + DYl * DY1l)

IF (IDEPTH .GT. 150) GOTO 2421

IF (INTE .GT. 150) GCTQ 2421

IF (S1 .GT. SCRIT) GCTO 2421

PRBL = 1.0 / (PI * U2V * U2V}

PRBL = PRAL * EXP (~ S1 * S1 / (u2v * U2v))
CALL SIGMA (ZV+FMV,SGMV,PXREL +PYREL}

PZ = PRBL * SGMV * DOMEGA / (E * E)

PZ = PZ * Q / NUM

BSUINTE,IDEPTH) = BS(INTE.IDEPTH) + PZ

SREL = § / ATFV

IF {SREL .LT. 0.005) RETURN 2
IF {SREL .GT. 20.0) GOTO 2420

ISREL = IFIX (200.0 * SREL)
STHETA = THEV * TA(ISREL) / E
NELE = SILBOU = SILVIISREL}
GOTC 2430

STHETA

0.0
NELE 0

0.

CONTINUE

SCA = SQRT (ELSCAT = (DFLE + SILVAL / CPH)} / E)

PX = STHETA ®* Dx / S + PNCRM(IGAUSS) * SCA

PXREL = PXREL + PX

IGAUSS = IGAUSS + 1

PY = STHETA * DY / S + PNCRM{IGAUSS) * SCA

PYREL = PYREL + PY

IGAUSS = [GAUSS + 1

PHIL = ARCOS (1.0 / SQRT [PX * PX + PY % PY + 1.0))

IF (PHIL +GT. PHILIM) RETURN 1
E - DELE - SILPL / CPH

X + A4 * PXREL
Y + A4 * PYREL

F
X
Y
RETURN

END

00628330
00028340
00328350
0028360
00028370
0028380
63028390
00028400
00028410
00028420
00028430
06028440
00028450
00028460
00028470
v0G28480
00028490
00028500
0J028510
000328520
0002853¢
0u028549
00028550
00028560
00028570
00028580
00028550
006028600
0y028610
00028620
00028630
00028640
0u028650
00028660
00028670
00028680
00C28690
00028700
00028710
00028720
00028730
00028740
00028750
00028760
00028770
00028780
00028790
00028800
00028810
00028820
00028830
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SUBROUTINE SCAT3 (X, YoPXRELyPYREL¢EsIGAUSS,yIEQy IDEPTHy*,%,%,%) 00028840
‘ 00028850

====xz===% 00028860
SCAT?3 00028870
=szsSa===%T 00028880
==z 2SS FCECEXR I TSCZIZICEZIRTCEEE=3 20028890
SCATTERING PROCESS IN THE THIRD MONQOLAYER 00028900

AT =33 T =X S EESSSSAECSIETINENASTIAESTT 00028910
00028920

. 00028930

DIMENSION TA(4000), SILV(4000), SILSI{4000) 00028940
DIMENSION PNORM{12000) 00028950
DIMENSION THVBVL(12000), YHVBV2(12000) 00028960
DIMENSION THVBSI(12000) 00028970
DIMENSION PDPLC(2200)s PUNLF(2200} 00028980
DIMENSION PXSCAT(6) 00028990
DIMENSION PYSCAT(6) 00029000
DIMENSION DEL(6) 00029010
OTMENSTON BS(150,150}) 00029020
00029030

00029040

REAL*8 PZ 00029050
LOGICAL ROTAT 00029060
LOGICAL SISC 00029070
00029080

00029090

COMMON /wVAL/ TAs SILVs SILSI, PNCRMy THVBVly THVBV2, THVBSI, SI5C00029100
COMMON /GVAL/ Pl ATFV. ATFSIy Ay A2, A4, RHOAT, PSIINXy PSIINY, 00029110
IZPART, ZVs 2514 THEVs THESIs ELSCAT, UCSQy VFERMI, 00629120

ASQs ASQ2y ASQ4. ASQ8, ISECs DPLCM, PDPLC, PUNIF 00029130

COMMON /7SCA3/ XSCAT3(6)s YSCAT3(6) © 00029140
COMMON /TEST/ PHILIMy, THVls THV2y THSI, EOs BSy RESOLE, RESOLD. 00029150
FKFVe FKFSe SREL, PHI2, PHIO2, ELIM, U2V, U2S, THV4500029160

COMMON /BVAL/ Qs WIDTHs BANGLEs ORIGINy CMEGAy PHI, THETA, PRDP, 00029170
FMVe FMSI, FMPART, FWHMy NUMy DEPHIy ZVALl, ZVAL2, 00029180

COSPHI, SINPHI. FLLls FNly RCTAT 00029190

COMMON /EPSI/ EPOs ZVALe PLASMO, BETHEV, BETHES 00029200
00029210

00029220

00029230

VEL = SQRT (2.0 * E / UCSQ) 00029240
SILPL = EPO /7 E * ZVAL * ALOG (PLASMC * E) * A4 00029250
SILVAL = EPO / E * ZVAL * ALCG [VEL / VFERMI) * A4 00029260
CPH = (1.0 / SQRT (PXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.0}) 00029270
IF (SISC) GOTO 3000 00029280
SILBOU = EPO / E * ALOG (BETHEV * E) * A4 00029290
SCRIT = 4.0 * THV2 00029300
INTE = IFIX ((ELIM - FKFV * E) / RESCLE + 1.5) 00029310
00029320

00029330

SCATTERING BY THE WEAK V - RCWS 00029340
=Z===3TCEESaISTITSITTISSETTTIEZE 00029350
00029360

90029370

DO 2200 I = lo4 00029380
00029390

DPLC = DPLCM 00029400
IF (PUNIF(IEQ) .GT. PRDP) DPLC = 0.0 00029410
NX1 = X = DPLC * PDPLCUIEQ) 00029420

2221

C
2220

[aXnl

[sXaNal

[aXaNzNal

2230

1

1

DX = X = THVBV2(IGAUSS) — DPLC * PDPLCUIEQ)

IEQ = TEQ + 1

OPLC = DPLCM

IF (PUNIF(IEQ) .GT.

IGAUSS = IGAUSS + 1

0Yl = Y - DPLC * PDPLCIIEQ)

DY = Y - THVBV1(IGAUSS) -~ OPLC * POPLCIIEQ)

IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = TEQ + 1

S = SQRT ((DX—XSCAT3(I)}*(DX-XSCAT3(I)) +

(DY-YSCAT3 (I 1) *{DY-YSCATIII)})

IF (IDEPTH .GT. 150) GCTC 2221

IF (INTE .GT. 150) GOTO 2221

SX = DX1 - XSCAT3(I})

SY = DYl = YSCAT3(I)

SB = SQRT [SX # SX + SY ¥ Sy}

IF {SB .GT. SCRIT) GOTC 2221

PRBL = 1.0 / (2.0 * PI * THV2 * THV1)

PRBL = PRBL * EXP {= SX * SX / (2.0 * THVZ2 = THV2)) *
EXP [= SY * SY / (2,0 * THVL * THvVl))

CALL SIGMA (ZV.FMV,SGMV.PXREL+PYREL)

PZ = PRBL * SGMV * OMEGA / (E * E}

PZ = PZ *# Q / NUM

BSUINTEJIDEPTH) = BSUINTE.IDEPTH) + PZ

SREL = S / ATFV

PRDP) DPLC = 0.0

IF {SREL
IF (SREL

«LT. 0.005) RETURN 3
.6T. 20.0)GCT0 2220

ISREL = IFIX (2C0.0 #* SREL)
STHETA = THEV * TA{ISREL) / €
DEL(I) = SILBOU * SILVIISREL)
GOTO 2230

STHETA = 0.0

DEL(I) = 0.0

CONTINUE

SCA = SQRT (ELSCAT = {DEL(T) ¢ SILVAL / CPH) / E)

PXSCATII) = STHETA #* (DX - XSCAT3(I)) / S + PNORM{IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1

PYSCAT(1) = STHETA * (DY - YSCAT3(I)) / S + PNORM(IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1

PHIL = ARCOS (1.0 / SQRT (PXSCAT(I)} * PXSCATI(I) +
PYSCAT({} * PYSCATI{I) + 1.0)})
IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 1

2200 CONTINUE

SILBCU = EPO / E * ALOG (BETHES * E) * A4
SCRIT = 4.0 * THSI
INTE = IFIX ({ELIM - FKFS # E) / RESOLE + 1.5}

SCATTERING BY THE SI =~ ROWS

00629430
00029440
00029450
00029460
00029470
006C29480
00629490
00029500
00C29510
00029520
00029530
00029540
00029550
00029560
00029570
003629580
00029590
00C29600
00029610
006029620
00029630
00029640
00€29650
00029660
00029670
00029680
00029690
00029700
00029710
00029720
00029730
00029740
00€29750
00029760
00029770
000297830
00029790
00029800
00029810
00029820
06029830
00629840
00029850
00029860
00029870
00C29880
00029890
00€29900
00029910
00029920
00029930
00029940
90029950
00029960
00029970
00029980
00029990
00030000
00030010
00030020
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c 00030030 DO 2280 I = 1,6 00030630

DO 2250 I = 546, 00030040 SUML = SUML + DELI(I) 00030640

c 00030050 SUM2 = SUM2 + PXSCATLI) 00030650
DPLC = DPLCM 00030060 SUM3 = SUM3 + PYSCAT(I) 00030660

IF {PUNIFIIEQ) .GT. PRDP) DPLC = 0.0 000309270 2280 CONTINUE 00030670

SX = X = DPLC * PDPLC(IEQ) - XSCAT3(I) 00030080 C 00030680

DX = X = THYBSI(IGAUSS) - DPLC * PDPLC(IEQ) 00030090 PXREL = PXREL + SuUM2 00030690
IGAUSS = IGAUSS + 1 00030100 PYREL = PYREL + SUM3 00030700

IEQ = TEQ + 1 00030110 DELE = SUML + SILPL / CPH 00630710

DPLC = DPLCM 90030120 € = E - DELE 00030720

IF (PUNIF(IEQ) .GT. PRDP) DPLC = 0.0 00030130 X = X 4+ A4 % PXREL 00030730

SY = Y - DPLC * PDPLCIIEQ) - YSCAT3(I) 00030140 Y = Y & A4 * PYREL 00030740

DY = Y = THVBSI{IGAUSS) ~ DPLC * PDPLC(IEQ) 00030150 C 0u039750
IGAUSS = IGAUSS + 1 00030160 C 00630760

1EQ = IEQ + 1 00030170 RETURN 00330770

S = SQRT ((DX-XSCAT3(I))*(DX=-XSCAT3(L}) + 00030180 € 00030780

1 (DY-YSCAT3(I))*{DY-YSCAT3{I))} 00030190 ¢ 00€30790

IF (IDEPTH .GT. 150) GOTO 22¢1 00030200 C 00030830

IF {INTE .GT. 150) GOTO 2261 00030210 C 00030810

SB = SORT (SX * SX + SY % SY) 00030220 C 00030820

IF [SB .GT. SCRIT) GDTO 2261 00030230 ¢ SCATTERING BY CNE ATOM PER PLANE 06030830

PRBL = 1.0 /7 (PI = yY2s = U2S) 00030240 C =zszz=ss=z==z==-==s=sTs=cT=TE=s==S=== 00030840

PRBL = PRBL * EXP (- SB » SB / (U2S * U2S)) 00030250 ¢ 00030850

CALL SIGMA (2ZSI+FMSI,SGMS,PXREL,PYREL) 00030260 C 00030860

PZ = PRAL * SGMS * OMEGA / (E = E) 00030270 3000 CONTINUE 06630870

PZ = PZ * Q / NUM 00030280 IF (X .LT. 0.0) GOTO 3010 00030880
BSIINTE,IDEPTH) = BSUINTE,IDEPTH) + PZ 00030290 IF (Y .LT. 0.0) GOTO 3020 00030890

2261 SREL = § / ATFSI 00030300 NX = X - THVBVZ(IGAUSS) 00030900
c 00030310 IGAUSS = IGAUSS + 1 06030910
IF (SREL .LT. 0.005) RETURN 4 00030320 DY = Y - THVBVL(IGAUSS) 00030920

1F (SREL .GT. 20.0) GOTO 2260 00030330 IGAUSS = IGAUSS + 1 00030930

C 00G30340 1EQ = T1EO0 + 1 00030940
ISREL = IFIX (200.0 * SREL) 00030350 S1 = SQORT{{DX-XSCAT3([3))*(DX~XSCAT3(3)) + 02030950
STHETA = THESI * TA(ISREL) / E 00030360 1 (DY-YSCAT3(3))*(0Y-YSCAT3(3))) 00030560
DEL(I) = SILBOU * SILSI(ISREL) 00030370 DX = X — THVBSI{IGAUSS) 00030970

GOTO 2270 90030380 IGAUSS = IGAUSS + 1 20030980

c 00030390 NY = Y - THVBSI(IGAUSS) 06030990
c 00030400 IGAUSS = IGAUSS + 1 00031000
2260 STHETA = 0.0 06030410 [EQ = 1EQ + 1 00031010
DEL(I) = 0.0 00030420 $2 = SQRT(IDX-XSCAT31(5))*{0DX-XSCAT3(5)) + 00031020

c 00030430 1 (DY-YSCAT3(S5))*(0Y-YSCAT3(5))) 00031030
c 00030440 §22 = ZS1 / IV * §2 00031040
2270 CONTINUE 00030450 ¢ 00031050
SCA = SQRT (ELSCAT #* (DEL(I) + SILVAL / CPH) / E} 00030460 IAT = 5 00031060
PXSCATII) = STHETA * (DX — XSCAT3{(1)) / S + PNORM{IGAUSS) * SCA 00030470 IF (S1 .GT. $22) GOTC 3030 00031070
IGAUSS = IGAUSS + 1 00030480 IAT = 3 00031080
PYSCAT(I) = STHETA #* (DY - YSCAT3(I}) / S + PNORM(IGAUSS) * SCA 00030490 GOTO 3040 00031090
1GAUSS = IGAUSS + 1 00030500 C 00031100

PHIL = ARCOS (1.0 / SORT (PXSCAT(I)} * PXSCAT(L) + 00033510 3020 DX = X - THVBV2{IGAUSS) 00031110

1 PYSCAT(I) * PYSCAT({I} + 1.0)) 00030520 IGAUSS = IGAUSS + 1 00031129

o 00030530 DY = Y - THVBVL{IGAUSS) 00031130
If (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 2 00030540 1GAUSS = IGAUSS + 1 00031140

c 00030550 IED = TEQ + 1 00031150
2250 CONTINUE 00030560 S1L = SQRT(({DX~XSCAT3([4))*(DX-XSCAT3(4)) + 00031160
o 00030570 1 (OY-YSCAT3(4))}*(DY-YSCAT3(4))) 00031170
c 30030580 DX = X - THVBSI[IGAUSS) 00031180
SUM1 = 0.0 00030590 1GAUSS = IGAUSS + 1 03C31190

SUM2 = 0.0 00030600 DY = Y — THVBSI(IGAUSS) 00031200

SUM3 = 0.0 00030610 1GAUSS = IGAUSS + 1 00031210

c 00030620 TEQ = IEQ + 1 00031220
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3040

$2 = SQRT((DX~XSCAT3(6))*{DX=XSCATI(6)) +
1

(DY-YSCAT3(61)*(DY~-YSCAT3(6)))
$22 = ISI 7 ZIv'¢ S2

IAT = 6

IF (S1 .GT. §22) GOTC 3030
IAT = 4

GOTO 3040

CONTINUE

IF (Y .LT. 0.0} GOTO 30S0

DX = X = THVBV2(1GAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

0Y = Y - THVBV1(IGAUSS)

IGAUSS = [GAUSS + 1

1EQ = TEQ + 1

S1 = SORTI(DX-XSCAT3(1))*(DX-XSCAT3(1)) +
(DY=-YSCAT3{1))*(DY~-YSCAT3(1}))

DX = X = THVBSI(IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

DY = Y - THVBSI{IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

IFQ = 1EQ + 1

§2 = SQRTU(DX=-XSCAT3(S5))*(DX-XSCAT3(5}}) +
(DY-YSCAT3I5))*(DY-YSCAT3(5)))

§22 = IS1 /7 Iv % §2

IAT = S

IF (S1 .GT. S22) GOTC 3030
IAT = 1

GOTO 3040

DX = X THVBV2 (IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

DY = Y = THVBVLIIGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = JEQ + 1

S1 = SQRT((DX-XSCAT3(2})*(DX~XSCAT3({2)) +
(DY-YSCAT3(2))*(DY-YSCAT3(21))

Ox = X = THVBSI(IGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

0Y = Y = THVBSIIIGAUSS)

IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = TEQ + 1

$2 = SORT((DX-XSCAT31(6))*(DX~-XSCAT3(6)) +
(DOY-YSCAT3{6))*(DY~YSCAT3(6))

§22 = IS1 7 Iv * §2

IAT = &
IF (Sl .GT. S22) GOTO 3030
IAT = 2

SCATTERING BY A V — AT(CM

E=sC == 3S=CEzSTSSSSSSISESIEX

CUNTINUE
SILBOU = EPQ / E * ALOG (BETHEV * E) * A4
SCRIT = 4.0 ¥ THV2

INTE = IFIX ((ELIM - FKEV * E) / RESCLE + 1.5)

If (IDEPTH .GT. 150) GOTOD 3100

00031230
00031240
00031250
0GC31260
00031270
00031280
00031290
00031300
00031310
00031320
00031330
00031340
00031350
00031360
00031370
00031380
00031390
00031400
00031410
00031420
00031430
00031440
00031459
00031460
00031470
00031480
00031490
00031500
00031510
00031520
00U31530
00031540
00031550
00031560
00031570
00031580
00031590
00031600
00031610
00031620
00031630
00031640
00031650
00031660
00031670
00031680
00031690
00031700
00031710
00031720
00031730
00031740
Q0031750
00031760
00031770
00031780
00031790
00031800
00031810
00031820

[algl

[aNal

(a)

el aNaNal

[+

3100

3110

3120

3C30

3200

IF (INTE .GT. 150) GOTO 3100

SX = X = XSCAY3L(IAT)

SY = Y - YSCAT3(IAT)

S8 = SQRT (SX * SXx + SY * Sy)

IF (SR .GT. SCRIT) GCTO 3100

PRBL = 1.0 / (2.0 * P] * THvV2 * ThHVl)

PRBL = PRBL * EXP (- SX * SX / (2.0 * THV2 * THVZ2)) *
EXP (= SY #* SY / (2.0 * THvVl * THvl))

CALL SIGMA (ZV4FMV,SCMV,PXREL,PYREL)

PZ = PRBL * SGMV * OMEGA / (E * E)

PZ = PZ * 0 / NUM

BSUINTE. IDEPTH) = BS{INTE,IDEPTH) + PZ

SREL = S1 / ATFV

IF (SREL .LT. 0.005) RETURN 3
IF (SREL .GT. 20.0) GOTO 311C

ISREL = IFIX (200.0 * SREL)
STHETA = THEV * TA(ISREL) / E
DELE = SILBOU * SILVIISREL)
GOTO 3120

STHETA .0

=0
DELE 0.0
CONTINUE
SCA = SQRY (ELSCAYT =* (DELE + SILVAL / CPH) / E)
PX = STHETA * (DX ~ XSCAT3(IAT}) / S1 ¢ PNORM(IGAUSS)} * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PY = STHETA x (DY
IGAUSS = IGAUSS +
PHIL = ARCOS (l.0

YSCAT3(IAT)) /7 S1 + FNCRM{IGAUSS) * SCA

~r= |

SORT (PX #* PX + PY * PY + 1.0))
IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 1
GOTC 3300

SCATTERING BY A SI - ATCM

CONTINUE

SILBOY = EPO 7 E * ALGG (RETHES * E) * A4
SCRIT = 4.0 * THSI

INTE = IFIX ((ELIM = FKFS * E) / RESCLE + 1.5)
TF (IDEPTH .GT. 150) GOTC 3200

IF (INTE «GT. 150) GCTC 3200

SX = X = XSCAT3(IAT)

SY = Y - YSCAT3(IAT)

SA = SORT (SXx * SXx + Sy * SY)

SB = SQRT (SX » SX + SY * §Y)

PRAL = 1.0 / {PI % U25 * U2S)

PRBL = PRBL * EXP (- SB * SB / (U2S * U2S})
CALL SIGMA (ZSTI+FMSI.SGMS,PXREL+PYREL)

PZ = PRBL % SGMS * OMEGA / (E * E)

PZ = PZ * 0 / NUM

RS{INTE,IDEPTH) = BS{INTE,IDEPTH) + PZ

SREL = S2 / ATFSI

00031830
00031840
00031850
0UG31860
00031870
00031880
00031890
00031900
00031910
00031920
00031930
00031940
00031950
00031960
00031970
00031980
u0G31990Q
03032000
00032010
0CdG32020
000329330
00032040
00032050
00032060
00032079
00032080
00032090
00032100
00032110
00032120
00032130
00032140
00032150
00032160
00032170
00632180
0u032190
00632200
00032210
06032220
00032230
00032240
00032250
20032260
0u032270
00032280
60032290
00032300
00Qu32310
0uQ32320
00032330
00032340
00032350
00032360
00032370
00032380
00032390
00032400
00032410
00032420
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IF (SREL .LT. 0.005) RETURN 4
IF {SREL .GT. 20.0) GOTC 3210

ISREL = IFIX (200.0 * SREL)
STHETA = THESI * TA(ISREL) / E
DFLE = SILBOU * SILSI{ISREL)
GCTO 3220

STHETA = 0.0

DELE = 0.0

CONTINUE

SCA = SORT (ELSCAT * (DELE ¢ SILVAL / CPH) / E)

PX = STHETA * (DX - XSCAT3(1AT)) / S2 + PNORM({IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PY = STHETA * (DY - YSCAT3(TIAT)) / S2 + PNGRM{IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHIL = ARCOS (1.0 / SQRT (PX * PX + PY * PY + 1.0)})

IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 2

PXREL = PXREL + PX

PYREL = PYREL + PY

E = E - DFLE - SILPL / CPH
X = X + A4 * PXREL

Y = Y + A4 ¥ PYREL

RETURN

END

00032430
00032440
00032450
00032460
00032470
00032480
00032490
00032500
00032510
00032520
00032530
00032540
¢0032550
00032560
00632570
00032580
00032590
03C32600
00032610
00032620
00032630
00032640
00032650
00032660
00032670
00032680
90032690
00032700
00032710
00032720
00032730
00032740
00032750
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SUBROUTINE SCAT21 (XyYePXREL¢PYRELyEyIGAUSSyIEQyIDEPTH,y *y%*)

EXITESSET=2CXSSTASTATIAS=SIE=S

SCATTERING PROCESS IN THE FIRST MONOLAYER.

DIMENSION TA(4000)s SILV(4000}s SILSI(4000)
DIMENSION PNORM{12000)

DIMENSION THVBV1{12000), THVBV2(12000)
DIMENSION THVBSI(120C0)

DIMENSION PDPLC(2200), PUNIF(2200)
DIMENSION PXSCAT(6)

DIMENSION PYSCATI(6)}

DIMENSION DEL (6)

DIMENSION BS(1504150)

REAL*8 PZ
LOGICAL ROTAT
LOGICAL SISC

00032760
00032770
0G032780
00032790
00032800
00032810
00032820
00032830
00032840
00032850
00032860
00032870
00632880
00032890
00032900
00032910
00032920
00032930
00032940
00032950
00032960
00032970
00032980
00032990
00033000
v0033010

COMMON /wVAL/ TA, SILVse SILSI, PNORM, THVBVl, THVBV2, THVBSI, SISC00033020

COMMON /GVAL/ Pl, ATFV, ATFSI, A, A2y A4, RHCAT, PSIINX, PSIINY,
1 ZPARTYy IVs ISTy THEVs THESIs ELSCAT, UCSQy VFERMI,
2 ASQs ASQ2s ASQ4, ASO8, ISECe DPLCMy PLOPLCe PUNIF

COMMON /SCAZ21/ XSCT211S5}s YSCT21(5)

COMMON /TEST/ PHILIMy THV1l, THV2, THSI, EOsy BSy RESOLE, RESOLD,

00033030
00033040
00033050
00033060
03033070

FKFVe FKFSe SRELy PHI2, PHIOZ2y ELIM, U2V, U2S, THV4500033080

1

COMMON /BVAL/ Qs WIDTH, BANGLEes ORIGINy CMEGAy PHIy THETA, PROP,
1 FMvy FMSI, FMPARTy FWHMy NUM, DEPHI, ZVALLly ZVAL2,
2 COSPHI, SINPHI, FLly FN1ly RCTAT

COMMON /EPSI/ EPOs ZVALs PLASMC, BETHEV., BETHES

VEL = SQRT (2.0 * £ / UCSQ)

SILPL = EPO / E * IVAL * ALOG (PLASMC =* E) * AS5QS

SILVAL = EPO / F * ZVAL * ALOG {VEL / VFERMI) * ASQ8
CPH = (1.0 / SOQRT (PXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.0))
SILBOU = EPO / E * ALUOG (BETHES * E) * ASQ8

SCRIT = 4.0 * THSI

INTE = IFIX ((ELIM - FKFS * E) / RESCLE + 1.5)

SCATTERING BY SI - ROWwS

D0 2200 I = 145

SX = X = DPLC * PDPLC(IEC) - XSCT21(I)

OX = X = THVBSI{IGAUSS) — OPLC * PDPLCIIEQ)
IGAUSS = IGAUSS + 1

SY = Y - DPLC * PODPLC{IEQ) - YSCT21(I}

00033090
00033100
0g¢c33llo
00033120
00033130
00033140
00033150
00033160
00033170
00033180
00033190
00033200
00033210
00033220
00033230
00033240
00033250
00033260
00033270
00033280
00033290
00033300
00633310
00033320
G0G33330
00633340

[z Xa N o)

[aXal

[Nl

OY = Y - THVBSI(IGAUSS) — DPLC * PDPLC(IEG}
IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = IEQ + 1

S = SORTU(DX=XSCT2L(I))*(DX=-XSCT21(1
1 (DY=YSCT21{1})*{DY-YSCT21(1]
IF (IDEPTH .G6T. 150) GOTO 2221

IF (INTE .GT., 150) GCTC 2221

S8 = SORT (SX = SX + SY * §SY)

IF (SB .GT. SCRIT) GCTO 2221

PRBL = 1.0 / (PI * U2S =* U2S)

PRBL = PRBL * EXP (- SB #* SB / (U2S * U2S))
CALL SIGMA (ZSI+FMSI+SGMSyPXREL¢PYREL)

PZ = PRBL * SGMS * OMEGA / (E * E)

PZ = PZ *x 0 / NUM

BSUINTE, INEPTH) = BS{INTE.INEPTYH) + PZ

2221 SREL = S / ATFSI

1)+
M)

IF (SREL .LT. 0.005) RETURN 2
IF (SREL .GT. 20.0) GCTC 2220

ISREL = IFIX (200.0 * SREL)

STHETA = THESI * TA(ISREL) / E
DEL(T) = SILBOU #* SILSI(ISREL)
GOTC 2230

2220 STHETA = 0.0
DEL(I) = 0.0

2230 CONTINUE
SCA = SQRT (ELSCAT * [DELIT) + SILVAL / CPH) / E)
PXSCAT{I) = STHETA * (0OX — XSCT21(Il)) 7/ S + PNORM[IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PYSCATUI) = STHETA * (DY = YSCT2L(I)) / S + PNCRM{IGAUSS) * SCa
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHIL = ARCOS (1.0 / SQRT (PXSCAT(I) * PXSCAT{I) +

1 PYSCATII) * PYSCAT(I) + 1.0))
IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 1
2200 CONTINUE
SUML1 = 0.0
SUM2 = 0.0
SUM2 = 0.0

DO 2280 I = 145

SUMl SUM1 + DELI(I)

SuM2 SUM2 + PXSCAT(I)

SUM3 = SUM3 + PYSCATI(I)
2280 CONTINUE

PXREL = PXREL + SUM2
PYREL = PYREL + SUM3
DELE = SUML + SILPL / CPH

E = E - DELE

X = X + AS08 * PXREL
Y = Y + ASQ8 ¥ PYREL
RETURN

END

006033350
00033360
00033370
00033380
00033390
00C€33400
00033410
00033420
00033430
00033440
00033450
00033460
00033470
00033480
00033490
00033500
00033510
00033520
00033530
00033549
00033550
00033560
00033570
08033580
00033590
00033600
00033610
©0033620
00033630
00033640
00033650
00033660
003033670
00033680
00033690
00033700
00033710
00033720
00G33730
00033740
00033750
00033760
00033770
00033780
00033790
00033800
00033810
00033820
00033830
00033840
00033850
00033860
00033870
00033880
00033890
00033900
00033910
00033920
00033930
00933940
00033950
00033960
00033970
00033980
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SUBROUTINE SCAT22 (XsYsPXRELsPYREL9Ey IGAUSS 1EQy IDEPTH,%,%)

zz=zzxzazaw

SCAT22

=zx=arazz==

2 CZXSEAISFSFEIITEXFAECIIEITRAEIGCINCUATETST
SCATTERING PROCESS IN THE SEC. MONOLAYER.

DIMENSION TA(4000), SILVI4000), SILSI(40CC)
DIMENSION PNORM(12000)

DIMENSION THVBVL1(12000). THVBV2(12000)
DIMENSION THVBSI(120GCO0)

DIMENSION PDPLC(2200)y PUNIF(2200)
DIMENSION PXSCAT(6)

DIMENSION PYSCAT(6)

DIMENSION DELI(6)

DIMENSION BS(15Gs150)

REAL*8 PZ
LDGICAL ROTAT
LtOGICAL SISC

00033990
00034000
00034010
000349020
00034030
00034040
00034050
00034060
00034070
00034080
00034090
00034100
00034110
00034120
00034130
00034140
00034150
00034160
00034170
00034180
00034190
00034200

00034210 -

00034220
00034230
00034240

COMMON /WVAL/ TAs SILVe SILSI, PNORM, THVBV1, THVBV2, THVBSI, SISC00034250

COMMON /GVAL/ Ple ATFVe ATFSIe Ay A2, A4, RHCAT, PSIINXy, PSIINY,
LPARTy IVe 2SI+ THEV, THESI, ELSCAT, UCSQy VFERMI,
ASQe ASQ2, ASC4s ASQBy ISEC, DPLCM, PDPLCy PUNIF

COMMON /SCA22/ xSCT22(3), YSCT22(3)

COMMON /TEST/ PHILIMy THV1lsy THV2, THSIs EOy BSe RESOLE, RESOLD,

00034260
00034270
00034280
00034290
00034300

FKFVy FKFSy SRELs PHIZ, FHIO2, ELIM, U2V, U2S, THV4500034310

COMMON /BVAL/ Qs WIDTHe BANGLE, ORIGIN, CMEGAy, PHI, THETA, PRDP,
FMV, FMSI, FMPART, FWHMy NUMy DEPHIy ZVALly ZVAL2y
COSPHI, SINPHI, FL1le FNle RCTAT

COMMON /EPSI/ EPOs ZVAL, PLASMO, BETHEV, BETHES

VEL = SORT (2.0 * E / UCSQ)

SILPL = EPO / E * IZVAL * ALQG (PLASMC * E) * ASQ8

SILVAL = EPO / E * ZVAL * ALOG (VEL / VFERMI) * ASQ8
CPH = (1.0 / SQRT (PXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.0))
SILBCU = EPO / E * ALCG (BETHEV * E) * ASQ8

SCRIT = 4.0 * THVIL

INTE = IFIX ((ELIM = FKFV % F) / RESCLE + 1.5)

SCATTERING BY V = RCWS

FER =T SEET=FIEETSSZSSESIXT

DO 2200 I = 1.3

SX = X - DPLC * PDPLCUIEQ) - XSCT22{I)

DX = X = THV4S * PNORM(IGAUSS) - DPLC * POPLCUIEQ)
IGAUSS = IGAUSS + 1

SY = Y = DPLC * POPLC(IEQ) - YSCT22(1)

00034320
00034330
00034340
00034350
00034360
90034370
00034380
00034390
00034400
00034410
00034420
00034430
00034440
00C34450
V0034460
00034470
00034480
00034490
00034500
00034510
00034520
00034530
00034540
00034550
00034560
00034570

C

C
2220 STHETA

DY = Y - THVBV2(IGAUSS) - DPLC * PDPLCIIEQ)
IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = TEQ + 1

S = SQRT({DX-XSCT22(1})*(DX-XSCT22(1)) +
1 (DY=YSCT22( 1) ) *(DY~-YSCT22(1)))

IF (IDEPTH .GY. 1501 GOTO 2221

IF (INTE .GT. 150) GOTC 2221

SB = SQRT (SX * Sx + SY * SY)

IF {SB .GT. SCRIT) 6OTO 2221

PRBL = 1.0 / (2.0 * PI * THV45 * THvVZ2)

PRBL = PRBL * EXP (= SX *% SX / (2.0 * THV45 * THV45)) *
1 EXP (-~ SY * SY / (2.0 * THv2 #* THV2))
CALL SIGMA (ZVsFMVY4SGMV4PXREL4PYREL)

PZ = PRBL * SGMV * OMEGA / (F =* E)

PZ = PZ * Q / NUNM

RSUINTE.IDEPTH) = BSUINTE.IDEPTH) + PZ

2221 SREL = S / ATFV

IF (SREL .LT. 0.005) RETURN 2
IF (SREL .GT. 20.0) GCTO 2220

ISREL = IFIX (200.0 * SREL)
STHETA = THEV * TA(ISREL) / E
DEL(I) = SILBOU * SILV(ISREL)
GOTO 2230

H oW

0.0
DELII) 0.0

C
2230 CONTINUE

(o]

ot o0

[o

o0

SCA = SOQORT (ELSCAT * (DEL(I) + SILVAL / CPH) / E)

PXSCAT{I) = STHETA # (DX - XSCT22(I)} / S + PNORMIIGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1

PYSCATII) = STHETA * (DY — YSCT22(I}) / S + PNORMIIGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1 '
PHIL = ARCOS (1.0 / SORT (PXSCAT(I) #* PXSCATII) +

1 PYSCATII) * PYSCAT(I) + 1.0))
[F (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 1
2200 CCNTINUE
SUM1l = 3.0
SUM2 = 0.0
SUM3 = 0.0

DO 2280 I = 1.3

SUM1 = SUM1 + DELI(I}

SUM2 = SUM2 + PXSCATI(I)

SUM3 = SUM3 + PYSCATI(I)
2280 CONTINUE

PXREL = PXREL + SuM2
PYREL = PYREL + SUM3

DELE = SUM1 + SILPL / CPH
E = E - DELE

X = X + ASQ8 * PXREL

Y = Y + ASQ8 * PYREL

RETURN

END

00034580
00034590
00C34600
0G034610
00C34620
00634630
00034640
00034650
00034660
00034670
00634680
00634690
00034700
0GG34710
00034720
00034730
00034740
00C34750
000341760
00034770
00034780
00034790
00C34800
0CC34810
00034820
00034830
00034840
00034850
00034860
00034870
00034880
000634850
00034900
00034910
00034920
00034930
00034940
00034950
00034960
00034970
00034980
00034990
00035000
Q0C35010
00035020
00035030
00035049
00035050
00035060
00035070
000635080
00G35090
00035100
00035110
00035120
00035130
00035140
00035150
00035160
00035170
00035180
00035190
00035200
00035219
00035220
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SUBROUTINE SCAT23 (XyY4PXRELyPYREL9EgIGAUSS ¢ TEQy IDEPTHy %y %)

==sr=zz=z==z====F=
THIRD MONDLAYER.

SCATTERING PROCESS IN THE

DIMENSION TA(4000)s SILV(4000), SILSI(4000C)
DIMENSION PNORM(1200Q)

OIMENSION THVBV1{(12000)s THVEV2{12000)
DIMENSION THVBSI(12000)

DIMENSION POPLC(2200), PUNIF(2200)
DIMENSION PXSCAT(6)

DIMENSION PVSCAT(6)

DIMENSICN DEL(6)

DIMENSION BS(150G,150)

REAL*B PZ
LOGICAL ROTAT
LCGICAL SISC

COMMON /wVAL/ TAs SILV, SILSI+ PNCRM, THVBVLy THVBV2y THVBSI,

00035230
00035240
000635250
00035260
00035270
00035280
00035290
00035300
30035310
00035320
00035330
00035340
00035350
00035360
00035370
00035380
00035390
00035400
00035410
00035420
00035430
GJ035440
00035450
00035460
00035470
00035480

SI1SC00035490

COMMON /GVAL/ P1, ATFV, ATFSI, Ay A2, A4, RHCAT, PSIINX, PSIINY, 00035500
1 IPART, 2V, ZSI, THEV, THESIy ELSCAT, UCSQy VFERMI, 00035510
2 ASQe ASQ2y ASC4, ASG8, ISEC, DPLCM, POPLCy PUNIF 00035520

COMMGON /SCA23/ XSCT23(2)s YSCT231(2) 00635530

COMMON /TEST/ PHILIM, THVl, THV2, THSI, €O, BS, RESOLE, RESOLDy 00035540
1 FKFve FKFSe SREL, PHI2y PHIO2, ELIM, U2V, U2S, THV4500035550

COMMCN /BVAL/ Qs WIDTHs BANGLE, CRIGINy, CMEGA, PHI, THETA, PRDP, 00635560
1 FMVy FMSI, FMPART, FuHM, NUM, DEPHI, ZVALl, IVAL2, 00035570
2 COSPHI, SINPHI, FLLls FN1ly RCTAT 00035580

COMMON /EPSI/ EPOs IVAL. PLASPC, BETHEV, BETHES 60035590

00035600
06635610
' 00035620

VEL = SORT (2.0 * E / UCSQ} 00635630

SILPL = EPQ / E * ZVAL * ALCG (PLASMC * E} * ASQB 00035640

SITVAL = EPO 7/ E # IVAL * ALOG (VEL / VFERMI) * ASQ8 00035650

CPH = (1.0 / SORT (PXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.0)) 06635660

SILBOU = FPQ / E * ALCG [BETHEV * E) * ASQ8 00035670

SCRIT = 4.0 * THV1 00035680

INTE = IFIX ((ELIM = FKFV * E)} / RESOLE + 1.5) 00035690

00C35700

00035710

SCATTERING BY V = RChS 00935720
=====szzzs==z=z=s===zS== 00035730
00035740

00035750

DO 2200 I = 1.2 00035760
00035770

SX = X - OPLC * PDPLCIIEQ) = XSCT23({I) 00035780

DX = X — THVBV2(IGAUSS) - OPLC * PDPLCIIEQ) 00035790

IGAUSS = IGAUSS + 1 00035800

SY = Y - DPLC * PDPLC(IEC) - YSCT23(!) 00035810

2221

C
2220

C
2230

g

[aNal

c
[o

[a gl

2200

2260

DY = Y - THVBVL{IGAUSS) - DPLC * PDPLC(IEC)

IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = TFO + 1

S = SORT((OX=XSCT23(1))*(DX=XSCT23(I})) +
(DY=YSCT23(1))*(DY=-YSCT23(1}))

IF (IDEPTH .GT. 150) GOTO 2221

IF {INTE .GT. 150) GCTO 2221

SB = SQORT (SX ® SX + Sy * Sv)

IF (S8 .G6T. SCRIT) GOTO 2221

PRBL = 1.0 / (2.0 * PI # THV2 * THV1)

PRBL = PRBL * EXP (= SX * SX / (2.0 * THV2 * THvV2)) =*

EXP (= SY * SY / (2.0 * THEVL * THV1)}
CALL SIGMA [ZVeFMV,SGMV,PXREL,PYREL)
PZ = PRBL * SGMV * OMEGA / (E * E)
PZ = PZ * Q / NUM
BS{INTE.IDEPTH) = BS(INTE,IDEPTH) + PZ
SREL = S / ATFV

IF (SREL «LT. 0.005) RETURN 2
IF {SREL .GT. 20.0) GOTC 2220

ISREL = IFIX (200.0 * SREL)
STHETA = THEV * TA(ISREL) / E
DEL(I) = SILBOU * SILVIISREL)
GOTC 2230

STHETA = 0.0

DELI{I) = 0.0

CONTINUE

SCA = SQRT (ELSCAY * (DEL(I} + SILVAL / CPH) / E)
PXSCATII) = STHETA * (DX - XSCT23(I[)) / S + PNORMIIGAUSS) * SCaA

IGAUSS = IGAUSS + 1

PYSCAT(I) = STHETA # (DY - YSCT23(l)) / S + PNORM{IGAUSS) * SCA

1GAUSS = [GAUSS + 1

PHIL = ARCOS (1.0 / SQRT (PXSCAT(I) * PXSCAT(I)} +

PYSCAT(I) * PYSCAT(I) + 1.0})

IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 1

CONTINUE

SUM1 = 0.0
SUM2 = 0.0
SUM3 = 0.0

DO 2280 I = 1,2
SUML = SJM1 + DELI(I)

SUM2 = SUM2 + PXSCATI(I)
SUM3 = SUM3 + PYSCATI(I)
CONTINUE

PXREL PXREL + SuM2

PYREL = PYREL + SUM3

DELE = SUM1 + SILPL / CPH
€ E - DELE

X X + ASQ8 * PXREL

Y Y + ASQ8 * PYREL

RETURN

END

00035820
0u03583u
00035840
00035850
00035860
00035870
00035880
00035890
GCG35900
008G35910
00035920
06C35930
00035940
00035950
00035960
00035970
00635980
20035990
00036000
00036010
00G36020
30036030
00036040
00036050
00036060
00036070
00036080
00036050
00036100
00036110
00036120
00036130
U0036140
00036150
09036160
00036170
00C36180
00036190
00036200
00036210
00036220

00636230
00036240

00036250

00036260

00036270

00036280

00036290

00036300

00036310

00036320

0G036330

00636340

00036350

00036360

00036370
00036380

00036390
00036400

000636410

00036420

00036430

00036440

00036450
00036460
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SUBROUT INE SCAtZQ (Xy Yo PXREL s PYREL 9 Ev IGAUSS IEQs IDEPTHy #4 %) 00036470
00U36480

zazzzxzxz== 00036490
SCAT24 00036500
EEZXTITTTIT= 00036510
2SI S E R SRR E IS IS EEICERr S IEEITSIRSEITTRES 00036520
SCATTERING PROCESS IN THE FOURTH MCNOLAYER. 00036530
ECEEIETCEZCSECXCTEXEESZEI3IISEXZI=IEETTIEESACE 00036540
00036550

00036560

DIMENSION TA(4000)s SILV{4000), SILSI(40CO) 00036570
DIMENSION PNORM{12000) 00036580
DIMENSION THVBV1(12000)s THVEBV2(12000) G0036590
DIMENSION THVBSI(120C0} 00036600
DIMENSION PDOPLC(2200}, PUNIF(2200) 00036610
DIMENSION PXSCAT(6) 00036620
DIMENSION PYSCATI(6) 00036630
DIMENSION DEL(6) ©0036640
NDIMENSION BS(150.150) 00036650
00036660

00036670

REAL*8 PZ GG036680
LOGICAL ROTAT 000366990
LOGICAL SISC 00036700
00036710

00036720

COMMON /wVAL/ TAs SILVe SILSI. PNORMy THVBV1y THVBV2, THVBSI, SISCU0036730
COMMCN /GVAL/ PIy ATFVe ATFSIy Ay A2y A4y RHCAT, PSIINX, PSIINY, 00036740
1 ZPART, ZVe ISIs THEVs THESIy ELSCAT, UCSQ, VFERMI, 00036750
2 ASQs ASQ2s ASC4e ASCBs ISECs OPLCMy PCPLC,y PUNIF 00036760
COMMON /SCA24/ XSCT24(3}e YSCT241(3) 00036770
COMMON /TEST/ PHILIMy THVL, THV2, THSI, EOy BSy RESOLE, RESOLD, 00036780
1 FKFVe FKFSs SRELs PHI2, PHIO2, ELIM, U2V, U2S, THV4500036790
COMMON /BVAL/ Qs WIDTHe BANGLEs ORIGINy CMEGA, PHI, THETA, PRDP, 00036800
8 FMVe FMSI, FMPART, FWHM, NUM, DEPHI,s IZVALLl, ZVAL2s 00036810
2 COSPHI, SINPHI, FL1, FN1ly RCTAT 00636820
COMMON /EPSI/ EPOs ZVALe PLASMO, BETHEVs BETHES 60036830
00036840

90C36850

00036860

VEL = SQRT (2.0 * E / UCSQ) 00036870
SILPL = EPO / E * IVAL * ALOG (PLASMC * E) * ASQ8 00036880
SILVAL = EPO / E % ZIVAL * ALOG (VEL 7/ VFERMI) * ASQS8 00036890
CPH = (1.0 / SORT (PXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1l.0)) 00C36900
SILBCU = EPO / E * ALOG (BETHEV * E) #* ASQ8 00036910
SCRIT = 4,0 * THV1 00036920
INTE = IFIX ((ELIM -~ FKFV % E) / RESOLE + 1.5) 00636930
00036940

00036950

SCATTERING BY V = RCwS 00036960
ZrTIrmErEZrTzErRTzz—EaITETE 00036970
00036960

00036990

DO 2200 I = 1,3 00C37300
00037010

SX = X = DPLC * POPLCIIEQ) - XSCT24(I) 00037020
DX = X = THV45 * PNORM(IGAUSS) - DPLC * PDPLC(IEQ) 00037030
1GAUSS = IGAUSS + 1 00037040
SY = Y — DPLC * POPLCI{IEQ) - YSCT24(1) 00C37050

2221

[«
2220

C
2230

C
[
c

c
[

2200

2280
c

(2N 2)

DY = Y - THVBV2(IGAUYSS) - DPLC * PDPLC(IEQ)
IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = TEQ + 1

S = SORTU{DX-XSCT24(1))*{DX-XSCT24(1}
1 (DY=YSCT24(1) )»(DY-YSCT24(1)
If (IDEPTH .GT. 150) GOTO 2221

IF (INTE .GT. 150) GGTO 2221

SB = SQRT (SX * SX + SY * SY)

IF (SB .GT. SCRIT) GOTO 2221

PRBL = 1.0 / (2.0 * PI * THV45 * THV2)

PRBL = PRBL * EXP ([~ SX * SX / (2.0 * THV45 * THV45)) *
1 EXP (- SY * SY / (2.0 * THV2 * THV2))

CALL SIGMA (ZVsFMV,SGMV,PXREL,PYREL)

Pl = PRBL * SGMV ® OMEGA / (E * E)

PZ = PZ * Q / NUM

BSUINTE«IDEPTH) = BSUINTE,IDEPTH) + PZ

SREL = § / ATFV

+

IF (SREL .L¥. U.005) RETURN 2
IF (SREL .GT. 20.0) GOTO 2220

ISREL = IFIX {200.0 * SREL)
STHETA = THEV * TA(ISREL) / E
DEL(I) = SILBOU * SILVIISREL)
GGTC 2230

STHETA 8.0
DEL(T) 0.0

CONTINUE

SCA = SQRT (ELSCAT = (DEL(L) + SILVAL / CPH) / F)

PXSCAT(I) = STHETA * (DX = XSCT24(I)) / S + PNORM{IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1

PYSCAT(I) = STHETA * (DY = YSCT24[I)) / S + PNORMIIGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1

PHIL = ARCOS (1.0 / SQRY (PXSCAT{I) * PXSCATI(I) +

1 PYSCAT(II = PYSCAT(I) + 1.0))

IF (PHIL .GT, PHILIM) RETURN 1

CONTINUE

SUM1
SuM2
SumM3

wan
[~ N=K=]
00O

D0 2280 I = 1,3

SUM1 = SUM1 + DEL(I)
SUM2 = SUM2 + PXSCAT(I)
SUM3 = SUM3 + PYSCATII)
CONTINUE

PXREL = PXREL + SUM2
PYREL = PYREL + SUM3

DFLE = SUML + SILPL / CPH
E = E = DELE

X = X +# ASQ8 * PXREL

Y = Y + ASQ8 * PYREL

RETURN

END

0CC37060
00037070
00037080
00037090
00037100
00637110
00037120
00037130
00037140
Q0C37150
00037160
90037170
00037180
00037190
0G037200
0037210
00037220
00037230
00037240
00037250
00037260
G0037279
QU037280
00037290
00037300
00037310
00037320
00037330
00037340
00037350
03037360
00037370
00037380
00037390
00037400
00037410
00037420
00037430
00037440
00037450
00037460
00037470
00037480
00037490
00037500
00037510
00037520
00037530
00037540
00037550
00037560
00037570
00037580
00037590
00037600
00037610
00037620
00037630
00037640
00037650
00037660
00037670
00037680
00037690
00037700
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SUBROUTINE SCAT25 (XsY4PXRELyPYRELyEyIGAUSSyIEQe IDEPTH,y *y%)

X =ZE RIS FCEESEETSSITTIXTISTITRTTTIEE=

SCATTERING PROCESS IN THE FIFTH MONOLAYER.

DIMENSION TA(4000)s SILV(4000), SILSI(40C0}
DIMENSICON PNORM{12000)

DIMENSION THVAV1{12000), THVBV2(12000)
DIMENSION THVASI(12000)

DIMENSION PDPLC(2200)¢ PUNIF(2200)
DIMENSION PXSCATI(6}

DIMENSION PYSCATI(6)

OIMENSION DEL(6)

DIMENSION BS(1504150)

REAL*8 PZ
LOGICAL ROTAT
LOGICAL SISC

00037710
00037720
00037730
00037740
00037750
00037760
00037770
00037780
00037790
00037800
00037810
0oa37820
00037830
000637840
00037850
00037860
00037870
00037880
00037890
00037900
00C37910
00037920
00037930
00037940
00037950
00037960

COMMON /wVAL/ TA, SILV, SILSI, PNORMe THVBV1, THVBV2, THVBSI, SISCU0C37970

COMMON /GVAL/ PIs ATFV, ATFSI, Ay A2y A4, RHOATy PSIINX, PSIINY,
IZPARTy ZVe ZSIy THEVs THESIs» ELSCAT, UCSQy VFERMI,
ASQs ASQ2, ASQ4, ASQB, ISECs OPLCM, POPLCs PUNIF

COMMON /SCA25/ XSCT25(4)s YSCT25(4)

COMMCN /TEST/ PHILIM, THVly THV2, THSIs EOy BSy RESOLE, RESOLD,

00037980
03037990
00038000
00038010
00038020

FKFV, FKFSes SRELs PHI2, PHIO2, ELIMy U2V, U2S, THV4500038030

COMMON /BVAL/ Qs WIDTH, BANGLEs ORIGIN, CMEGAy PHIy, THETAy PRDP,
FMV, FMSI, FMPART, FnHMy NUM, DEPHI, IVALLl, ZVAL2,
COSPHIs SINPHI, FLLly FNl, RCTAT

COMMON /EPSI/ EPO., ZVAL, PLASMO, BETHEV, BETHKES

VEL = SQRT (2.0 * E / UCSQ)

SILPL = EPO / E * ZVAL * ALOG (PLASMC * E) * ASQ8

SILVAL = EPQO / E * ZVAL * ALOG (VEL / VFERMI) * ASQ8
CPH = (1.0 /7 SORT (PXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.0)})
SILBOU = EPO / E * ALCG (BETHES * E) * ASCH

SCRIT = 4.0 * THSI

INTE = I[FIX ((ELIM - FKFS * E)./ RESOLE + 1l.5)

SCATTERING BY SI = RChS

DO 2200 I = le4

SX = X - DPLC * POPLCIIEQ) - XSCT25(I)

DX = X = THVBSI(IGAUSS) - DPLC * PDPLCIIEQ)
IGAUSS = IGAUSS + 1

SY = Y - DPLC * PDPLCUIEQ) - YSCT25(I}

00038040
00038050
00038060
00cC38070
00038080
00038090
00038100
00038110
00038120
00038130
00638140
00038150
00038160
00038170
00038180
00038190
00038200
00038210
00038220
00038230
00038240
00038250
00038260
00038270
00038280
00038290

0Y = ¥ - THVBSI(IGAUSS) - DPLC * PDPLCIIEQ)
IGAUSS = IGAUSS + 1
IEQ = IEQ + 1
S = SQRTU{DX-XSCT25(1))*(0OX-XSCT25(I)}) +
1 (DY=YSCT25(1))*(DY-YSCT25(1)))
IF (IDEPTH .GT. 150) GOYQO 2221
IF {INTE .GT. 150) 6070 2221
SB = SORT (SX * SX + SY x SY)
IF (SB .GT. SCRIT) GOYO 2221
PRBL = 1.0 / (PI * U2S % u2sS)
PHRBL = PRBL * EXP [~ SB * SB / (U2S * U2S))
CALL SIGMA (ZSI,FMSI,SGMSyPXREL,PYREL)
PZ = PRBL * SGMS * OMEGA / (E * E)
PZ = PZ * Q / NUM
BS(INTE. IDEPTH) = BS({INTE,IDEPTH) + PZ
2221 SREL = S / ATFSI

C
IF (SREL .LT. 0.005) RETURN 2
IF (SREL .GT. 20.0) GOTO 2220

c
ISREL = IFIX {200.0 * SREL)
STHETA = THESI * TA(ISREL) / E
OEL(I) = SILBOU * SILSI(ISREL)
GOTO 2230

C

2220 STHETA = 0.0

DEL(I} = 0.0

c

2230 CONTINUE
SCA = SQRT (ELSCAT % (DEL(I) + SILVAL / CPH) / E)
PXSCAT(I) = STHETA * (DX = XSCT25(I}) / S + PNORM(IGAUSS) * SCA
[GAUSS = IGAUSS + 1
PYSCATII) = STHETA * (DY = YSCT25(I)) 7 S + PNORM(IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PHIL = ARCOS (1.0 /7 SQRT (PXSCAT(I) * PXSCAT(I) +

1 PYSCAT({I) * PYSCAT(I) + 1.0))

c

IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 1
c
C

2200 CONTINUE

C
C

SUM1 = 0.0

SUM2 = 0.0

SUM3 = 0.0
C

DO 2280 I = l.4

SUML = SUML1 + DEL(I)
SUMZ = SUM2 + PXSCATI(I)
SUM3 = SUM3 + PYSCATI(I)

2280 CONTINUE
c

PXREL = PXREL + SUM2
PYREL = PYREL + SUNM3
DELE = SuUMl + SILPL / CPH

E = E - DELE
X = X + AS08 * PXREL
Y = Y + ASQ8 * PYREL
[o
C
RETURN
c

END

00038300
00038310
00038320
00038330
00038340
06038350
00638340
00038370
00038380
00038390
00038400
00038410
00038420
00038430
00038440
00038450
00038460
00038470
00038480
00038490
00038500
00038510
00038520
00038530
00038540
00038550
00038560
00038570
00038580
00038590
00038600
00038610
00038620
00038630
uuU3B640
00038650
00038660
00038670
00038680
00038690
00638700
00038710
000348720
00038730
00038740
00038750
00038760
00038770
00038780
00038790
00038800
00038810
00038820
00038830
00038840
035038350
00038860
00038870
00038880
30033890
00038900
00038910
00038920
00038930
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SURBROUTINE SCAT26 [XeYsPXRELePYRELEyIGAUSSy IEQy IDEPTH# %)

A
EE SIS TSI IATCIEICISCEIEACAEERIZARIATZINE
SCATTERING PROCESS IN THE SIXTH MCNOLAYER.

YR 2ZZITZTETSSZICCESIFTIISTIZIITIZCSREIRRT=SIE

DIMENSION TA(4000)y SILV(4000)s SILSI{4000)
DIMENSION PNORM(12000)

DIMENSION THVBY1(12000), THVBYV2(12000)
DIMENSION THVBSI (12000}

DIMENSION PDPLC{2200)s PUNIF(2200)
DIMENSIGN PXSCATI(6)

DIMENSION PYSCAT(6)

DIMENSICON DEL(6)

NIMENSION BS({1504150)

REAL*8 PZ
LOGICAL ROTAT
LOGICAL SISC

00038940
00038950
00038960
00038970
00038980
000638990
00039000
00039010
00039020
00039030
00039040
00039050
00039060
00039070
00039080
00039090
00039100
00039110
00039120
00039130
00039140
00039150
00039160
00039170
0u039180
00039190

COMMON /wVAL/ TA, SILV, SILSI, PNORM, THVEV1, THVBV2, THVBSI, SISC00039200

COMMON /GVAL/ PI, ATFV, ATFSIe Ay A2, A4, RHOAT, PSIINX, PSIINY, 00039210
1 " IPART, IVy ISIy THEVy THESIs ELSCAT, UCSQ, VFERMI, 00039220
2 ASQ. ASQ2, ASQ4s ASQBy JSECs OPLCMs POPLCy PUNIF 00C39230

COMMON /SCA26/ XSCT26(3}), YSCT26(3) 00039240

COMMON /TEST/ PHILIMy THVl, THV2, THSI, EOs BSe RESOLEs RESOLD, 00039250
1 FKFVe FKFSe SRELy PHI2, PHIOZ2y ELIM, U2V, U2S,y THV450C039260

COMMON /BVAL/ Qo WIDTH, BANGLEy CRIGIN, CMEGA, PHI, THETA, PROP, 00039270
1 FMV, FMSI, FMPARTy FWHM, NUM, DEPHI, 2ZVALl, ZVAL2, 00039280

COSPHI+ SINPHIs FLly FNl, RCTAT 00039290

COMMON /EPSI/ EPOs ZVAL, PLASMO, BETHEV, BETHES 00039300

' 00039310
00039320
00039330

VEL = SQRT (2.0 * E /7 UCsC) 00039340

SILPL = EPO / E # IVAL * ALOG (PLASMC * E) * ASQS 00039350

SILVAL = EPO /7 E * IVAL * ALOG (VEL / VFERMI) * ASQ8 00039360
CPR = ({1l.0 / SORT (PXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.0)) 00039370

SILBOY = EPO / E * ALOG (BETHEV * E)} * ASQ8 00039360

SCRIT = 4,0 * THV1 00039390

INTE = IFIX {(ELIM — FKFV * E) /° RESOLE + l1.5) 00039400

00C39410

00039420

SCATTERING BY V = ROWS 00039430
=ZZzxzssTzzETITSE=S==c=== 00039440
00039450

00039460

00 2200 I = 1,3 00039472
00039480

SX = X = DPLC * PDPLCIIEC) - XSCT26(I) 00039490

DX = X = THV45 * PNORM{IGAUSS} - DPLC * PCPLC{IEQ) 00039500

IGAUSS = IGAUSS + 1 00C39510

SY = Y = DPLC * POPLCIIEQ) - YSCT26(1) 00039520

DY = Y — THVBV2(IGAUSS) = DPLC * POPLCIIEC)

IGAUSS = IGAUSS + 1

IEQ = IEQ + 1

S = SORT((DX=XSCT26[1))*(DX=-XSCT26(I}) +

1 (DY-YSCT26(1) ) *(DY-YSCT26(1)))

IF (IDEPTH .GT. 150) GOTO 2221

IF UINTE .GT. 150) GCTQO 2221

S8 = SORT (SX * SX + SY * SyY)

IF (SB .GT. SCRIT) GCTO 2221

PRBL = 1.0 / (2.0 * P1 % THV45 % THV2)

PRBL = PRBL * EXP (= SX * SX / (2.0 * THV45 * THV45}) *

1 EXP (- SY ® SY / (2.0 * THV2 * THV2))

CALL SIGMA (ZV,FMV,SGMVyPXREL +PYREL)

PZ = PRBL * SGMV * QOMEGA / (E % E)

PZ = PZ * Q / NUM

BSUINTE IDEPTH) = BS(INTE,IDEPTH) + PZ
2221 SREL = S / ATFV
c

IF (SREL .LT. 0.005) RETURN 2
IF (SREL .GT. 20.0) GOTO 2220

c
ISREL = IFIX (200.0 * SREL)
STHETA = THEV * TA(ISREL) / E
DEL{I) = SILBOU * SILVIISREL)
GNTO 2230

C

2220 STHETA = 0.0

DEL(I) = 0.0

[o

2230 CONTINUE
SCA = SQRT (ELSCAT * {DEL(I) + SILVAL / CPH} / E)
PXSCAT{I} = STHETA * (DX - XSCT26{I)}) / S + PNORM(IGAUSS) * SCA
IGAUSS = IGAUSS + 1
PYSCAT(1) = STHETA * (DY - YSCT26(I}) / S + PNORM(IGAUSS) * SCA
IGALUSS = IGAUSS + 1
PHIL = ARCOS (1.0 /7 SQRT (PXSCAT(I) * PXSCAT(I) +

1 PYSCAT(I) * PYSCAT(I) + 1.0})
[
IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 1
[
C
2200 CONTINUE
c
C
SUM1 = 0.0
SUM2 = 0.0
SUM3 = 0.0

DO 2280 I = 1.3

SuMl SUML + DELI(I)

SuMm2 SUM2 + PXSCATII)

SUM3 = SUM3 + PYSCATI(I)
2280 CONTINUE

C
PXREL = PXREL + SUM2
PYREL = PYREL + SUM3
DELE = SUM1 + SILPL / CPH
E = E - DELE
X = X + ASQA * PXREL
Y = Y + ASQ8 * PYREL

c

[
RETURN

C

END

00039530
00039540
00039550
00039560
00039570
00039580
00039590
00039600
00039610
00039620
00039630
00039640
00039650
00039660
v0039670
00039680
00639690
00C39700
Q00039710
00039720
00039730
00039740
00039750
00C39760
00039770
00039780
00039790
00039800
00039810
00039820
00039830
00039840
00039850
00039860
00039870
00039869
00039890
00C39900
00039910
00039920
00039930
00039940
00039950
00039960
060039970
00039980
00039990
00040000
00040010
00040020
00040030
03040040
00040050
00040060
00040070
00040080
003040090
00u40100
00040110
00040120
00040130
00040140
00040150
00040160
00040170
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0Y = Y - THVBVI{IGAUSS) — DPLC #* PDPLCIUIEQ) 00040770

SUBROUT INE SCAT27 (XyYsPXRELPYREL ¢EyIGAUSS, IEQy IDEPTHy %y %) 00040180 IGAUSS = IGAUSS + 1 00040780
00040190 TEQ = JEQ + 1 00040790

00040200 S = SORTUIDX-XSCY2T{ 1) )*{DX-XSCT27(I)}) + 30040800

00040210 1 (DY=YSCT27( 1) ) *{DY-YSCT27{1))) 00040810

= 00040220 IF (IDEPTH .GT. 150) GOTQ 2221 00040820

= 00040230 IF (INTE .GT. 150) GCTO 2221 00040830
SCATTERING PROCESS IN THE SEV. MCNOLAYER. 00040240 SB = SORT (SX * SX + SY * SY) 00040840
CETZES S ¥TEErCIETECESESCErITISSEESEECEEZCIETS 00040250 IF (S8 .GT, SCRIT} GCTO 2221 00040850
00040260 PRBL = 1.0 / (2.0 * PI % THV2 * THV1) 00040860

00040270 PRBL = PRBL * EXP (= SX * SX / (2.0 * THV2 * THV2)) * 00040870

DIMENSION TA(4000), SILV(400C}, SILSI(400Q} 00040280 1 EXP (- SY * SY / (2.0 * THV1l * THV1)) 06046880
DIMENSION PNORM(12000} 00040290 CALL SIGMA (ZVeFMVySGMV,PXREL4PYREL) 00040890
DIMENSION THVABV1(12000)y THVBV2(12000) 00040300 PZ = PRBL * SGMV * OMEGA / (E * E) 06040900
DIMENSION THVBSI(12000) 00040310 PZ = PZ * Q / NUM 00040910
DIMENSION PDPLC(22001)s PUNIF(2200) 00040320 BSUINTE«IDEPTH) = BSUINTELIDEPTH) + P2 00040920
DIMENSICN PXSCAT(6) 00040330 2221 SREL = S / ATFV 00040930
NIMENSION PYSCAT(6) 00040340 C 00040940
DIMENSION DEL(6) 00040350 IF (SREL 4LT. 0.005) RETURN 2 03040950
DIMENSICON BS(150,1501) 00040360 IF (SREL .GT. 20.06) GOTO 2220 00040960
00040370 c 0004097C

00040380 ISREL = IFIX (200.0 * SREL) 00G40980

REAL*8 PZ 00040390 STHETA = THEV * TA({ISREl) / E 00040990
LOGICAL ROTAT 00040400 DEL(TI) = SILBOU * SILV(ISREL) 0CC41000
LOGICAL SISC 00040410 GOTO 2230 00u4l010
00040420 c 00G41020

00040430 2220 STHETA = 0.0 00041030

COMMON /WVALZ/ TA, SILV,y SILSI, PNCRM, THVEV1l, THVBV2, THVBSIy SISC00040440 DEL(I) = 0.0 00041040
CNMMON /GVAL/ PI. ATFV. ATFSI, A, A2, A4, RHCAT, PSIINX, PSIINY, 00040450 C 00041050
1 IPARTs 2ZVs ZSI+ THEVe THESIs+ ELSCAT, UCSQ, VFERMI, 00040460 2230 CONTINUE 00041069
ASQey ASQ2, ASQ4s ASQ8y ISECy DPLCM, POPLCy PUNIF 00040470 SCA = SORT (ELSCAT * (DEL(I) + SILVAL / CPH) / E) 00041070

COMMCN /SCA27/ XSCT27(2), YS5CT27(2) 00040480 PXSCAT(I) = STHETA * (DX — XSCT27(I)) / S + PNORM(IGAUSS) * SCA 00041980
COMMON /TEST/ PHILIMs THVl, THV2, THSI, EO, BSs RESOLE, RESOLDy 003040450 IGAUSS = IGAUSS + 1 00041090
1 FKFV, FKFS, SREL, PHI2, PHIOZ2, ELIM, U2V, U2Ss THV4500040500 PYSCAT{I) = STHETA * (DY = YSCT27(1)) / S + PNORM{IGAUSS) * S5CA 00041100
COMMON /BVAL/ Qs WIDTH, BANGLE, ORIGIN, OMEGA, PHI, THETA, PRDP, 00040510 IGAUSS = [GAUSS + 1 00041110
1 FMV, FMSI,y FMPART, FWHM, NUM, DEPHI, ZVALl, ZVAL2Z, 0GJ40520 PHIL = ARCOS (1.0 / SQRT (PXSCAT(I) * PXSCAT(I) + 00041120
2 COSPHIy SINPHI4 FL1y FN1l, RCTAT 00040530 1 PYSCATUI) * PYSCAT(I) + 1.0)) 00041130
COMMON /EPSI/ EPOs ZIVALe PLASMO,s BETHEV, BETFES 00040540 c 00041140
00040550 IF (PHIL .GT. PHILIM) RETURN 1 00041150

00040560 c 00041160

00040570 C 00041170

VEL = SQRT (2.0 * E / UCSAQ) 00040580 2200 CONTINUE 00041180
SILPL = EPQ / E * 2ZVAL * ALCG (PLASMC * E) *= ASQS 00040590 C 00041190
SILVAL = EPO /7 € * ZVAL * ALOG [VEL / VFERMI) * ASQ8 00040600 C 00041200
CPH = (1.0 / SQRT (PXREL * PXREL + PYREL * PYREL + 1.0)) 00040610 SUM1 = 0.0 00041210
SILAQY = EPQ / E * ALCG (BETHEV * E) * ASQS8 00040620 SUM2 = 0.0 00041220
SCRIT = 4,0 * THVL 00040630 SUM2 = 0.0 00041230
INTE = IFIX ([ELIM - FKFV * E) / RESOLE + 1.5) 00040640 C 00041240
00U40650 DO 2280 I = 1,2 03041250

00040660 SUML = SUM1 + DELI(I) 00041260

SCATTERING BY 00040670 SUM2 = SUM2 + PXSCATI(I) 00041270
—c=e=xzzszszze= 00040680 SUM3 = SUM3 + PYSCATIT) 00041280
00040690 2280 CONTINUE 00041290.

00040700 C 00041300

DN 2200 1 = Lle2 00040710 PXREL = PXREL + SUM2 00041310
00040720 PYREL = PYREL + SUM3 00041320

SX = X - DPLC * PDPLC(IEQ) - XSCT27(I) 00040730 DELE = SUM1 + SILPL / CPH 00041330
DX = X = THVBV2{IGAUSS) = DPLC * PDPLCI(I1EC) 00040740 F = E - DELE 00041340
IGAUSS = IGAUSS + 1 00040750 X = X + ASQ8 * PXREL 00041350
SY = Y - DPLC * POPLCUIEQ) - YSCT27(I) 00040760 Y = Y + ASQ8 % PYREL 00041360
c 00041370

[ 00041380

RETURN- 00041390

c 00041400

END 00041410
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SUBROUTINE SCAT28 {XoYyPXREL ;PYRELeEsIGAUSS, IEQe IDEPTH.#*,%)

G PROCESS IN THE EIGHTH MONDLAYER,
=

LIRE7 3N B 7 |

DIMENSION TA(4J00), SILV(40001, SILSI{40C0)
DIMENSION PNORM(12000)

DIMENSION THVBV1(12000), THVBV2(12000)
DIMENSION THVBSI{12000)

DIMENSION POPLC(2200)y PUNIF(2200)
DIMENSION PXSCAT(S)

DIMENSION PYSCATL6)

DIMENSION DEL(6)

DIMENSION BS(150,150)

REAL*8 PZ
LOGICAL ROTAT
LOGICAL SISC

COMMON /wVAL/ TA, SILV, SILSI. PNCRM, THVBVLl, THVBV2, THVBSI,

COMMON /GVAL/ PI, ATFV, ATFSI. A, A2, A4, RHCAT, PSIINX, PSIINY,
IPART, IVy ISIy THEV, THESI, ELSCAT, UCSQ, VFERNI,
A5Qs ASQ2s ASQ4, ASQ8s ISECs DPLCMs PDPLC, PUNIF

COMMON /SCA28/ XSCT28(3), YSCT28(3)

COMMON /TEST/ PHILIMe THVle THV2, THSIs» EOy BSy RESOLE,

FKFVe FKFSy SRELy PHI2, PHIO2, ELIM,

1
COMMON /BVAL/ Q¢ wIDTH, BANGLEs ORIGINy, CMEGA, PHI,

1

FMV, FMSI, FMPART, FWHM, NUM, DEPHI,
COSPHI, SINPHI, FLly FNLly RCTAT
COMMON /EPSI/ EPOs IVAL. PLASMO, BETHEV, BETHES

VEL = SQRT (2,0 * E / UCSO)
SILPL = EPO / E * IVAL * ALCG (PLASMC * E) * ASQ8

SILVAL = EPO / E % IVAL % ALCG (VEL / VFERMI) * ASQS
CPH = (1.0 / SQRT (PXREL * PXREL + PYREL * PYREL ¢ 1.0)})

SILROU = EPO / E % ALOG (BETHEV = E) * ASCB
SCRIT = 4.0 * THVl
INTE = IFIX ((ELIM — FKFV * E) / RESOLE + 1.5)

SCATTERING BY V — ROWKS

DO 2200 I = 1.3

S§X = X - DPLC * PDPLCIIEC) - XSCT281{I)

DX = X = THV45 * PNORMIIGAUSS) - DOPLC * POPLC(IEQ)
IGAUSS = IGAUSS + 1

SY = Y - DPLC * PODPLCIIEQ) - vSCT28(I)

00041420
00041430
00041440
00041450
00041460
00041470
00041480
00041490
00041500
00041510
00041520
00041530
00041540
00041550
00041560
00041570
00041580
00041590
00041600
00041610
00041620
00041630
00041640
00041650
00C41660
00041670

S15C00041680

00041690
00041700
00041710
00041720
00041730

THV4500041740

00041750
V0041760
00041770
00041780
00041790
00041800
00041310
00041820
00041830
00041840
00041850
00041860
00041870
00041880
00041890
00041900
00041910
00041920
00041930
00041940
00041950
00041960
00041970
00041980
00041990
00042000

2221
C

C
C
C

C
[+

2220

2230

oY =
[GAU
IEQ
S =

IF
IF {
SB =
IF {
PRBL
PRBL

CALL
P =
PL =
B8s(1
SREL

IF {
IF

ISRE
STHE
DEL (
GOTO

STHE
DEL(

CONT
SCA

PXSCATII) = STHETA * [DX - XSCT28{I)) / S + PNORM{IGAUSS) * SCA

1GAU

PYSCAT(I} = STHETA * (DY - YSCT28{I)) / S + PNORM{IGAUSS) * SCA

IGAU
PHIL

1F (

Y - THVBV2UIGAUSS) - OPLC * POPLC{IEC)
§S = IGAUSS + 1
= [EQ + 1
SORT{{DX=XSCT28( 1) )*(DX-XSCT28(I)) +
(DY=-YSCT28(I1))*(DY-YSCT28(1}))
IDEPTH .GT. 150) GOTC 2221
INTE .GT. 150) G6CTD 2221
SORT {SX * SX + SY * SY)
SB .GT. SCRIT) GATO 2221
= 1e0 /7 (2.0 * PI ® THV45 * THV2)
= PRBL * EXP (= SX * SX / (2.0 * THV45 * THV45}) *
EXP (~ SY * SY / (2.0 ® THV2 * THV2))
SIGMA (ZVyFMV,SCMV.PXREL +PYREL)
PRBL * SGMV #*= OMEGA / (F * E)
PZ * Q / NUM
NTE+IDEPTH) = BSUINTE, IDEPTH) + PZ
= S / ATFV

SREL .LT. 0.005) RETURN 2
SREL .GT. 20.0) GOTQ 2220

L = IFIX (200.0 #* SREL)
TA = THEV * TAUISREL) / E
I) = SILBOU * SILVI(ISREL)
2230

TA = 0.0

I} = 0.0

INUE

= SQRT (ELSCAT * (DEL{I) # SILVAL / CPH) / E)

SS = IGAUSS + 1

SS = IGAUSS + 1

= ARCOS (1.0 / SORT (PXSCAT(I} # PXSCAT(I) +
PYSCATI{I) * PYSCAT(I) + 1.0))

PHIL .GT. PHILIM) RETURN 1

2200 CONTINUE

2280
C

SuMl
SUM2
SuM3

DO 2
SUM1
SUM2
Sum?2
CONT

PXRE
PYRE
DELE
E =
X =
Y=

RETY

END

nann
o000
[==N=]

280 I = 1.3

SUML + DELI(I)
SUM2 + PXSCATI(1)
= SUM3 + PYSCAT(I)
INUE

L = PXREL + SUM2
L = PYREL + SUM3
= SUML + SILPL / CPH
E - DELE
X + ASQ8 * PXREL
Y + ASQ8 * PYREL

RN

00042019
00042020
00042030
00042040
00042050
00042060
00042070
00042380
00042050
00042100
00042110
00042120
00042130
0004214U
03042150
0004216C
00042170
00C42180
Gd04219u
00042200
00042210
00042220
00042230
00042240
00042250
00042260
00042270
0€042280
03042290
00042300
00042310
00042320
0V042330
03042340
00042350
00042360
00042370
00042380
00042399
00042400
00042410
00042420
00042430
00042440
00042450
00042460
00042470
00042480
00042490
00042500
00042510
00042520
00042530
00042540
00042550
00042560
00042570
00042580
00042590
00042600
00642610
00042620
00042630
00042640
00042650
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SUBROUTINE PLATRT [XeYyNyNToMP, INTAGNPAy INDZ o XMAXs XMIN,SX,y

1 YMAXe YMINgSYsNTEXToIDPLOT,
2 XAyDXoXEsNFX9NXy
3 YA.DY s YE9sNFYsNY)
===zxzrazc==
PLCTRT
a==z=z=zazs==
f2zTITUSTSTSTEITTSXITTTSSTEES
SUBROUTINE FOR 2 D - PLCTS
SZ=EZZTIZITSIZETEISETTTIRZTI

DIMENSION X{N}+ Y(N)
NDIMENSION NTEXT(15)

NPG = 2
NLGX
NSCX
NUOX
NP SX
NLGY
NSCY
NUoY
NPSY
NTXN

olwvwwowil wwn

CALL PLOTA (XeYsNoNToNP¢NPGy INTAoNPAyINDZy XMAKy XMINy SXy

1 YMAXeYMINy SY+NTEXT, IDPLOT,

2 NLGXe XAg DXo XEoNFXoNSCXoNUCXs NPSXeNXy

3 NLGY o YA, DYy YE9NFY yNSCYyNUCY o NPSYyNY 4 NTXN)
RETURN

END

00042660
00042670
00042680
00042690
00042700
00042710
00042720
00042730
00042740
00042750
00042760
00042770
00042780
00042790
00042800
00042810
00042820
00042830
00042840
00042850
00042860
00042870
00042880
00042890
06042900
00042910
(0042920
00042930
00042940
00042950
00042960
00042970
00042980
00042990
00043000

[alaKaEsNslaNaNeaRaKnl

sl eNalaNolsNaNaNe Na e

FUNCTION EPV (E)

ENERGY LOSS WITH POI YNOM OF FIFTH ORDER,
DESCRIBED BY CHU AND ZIEGLER
RESULT IN {KEV / ANGSTROEM)

DIMENSION PDPLC(2200), PUNIF{2200}

DIMENSION EPCOVI(6)s EPCCSI{6)

COMMON /EPCO/ EPCOVe EPCOSI

COMMON /GVAL/ Pl, ATFVe ATFSI, A, A2, A4, RHCAT, PSIINXy PSIINY,

1 ZPART, ZVs ISI, THEVs THESI, ELSCAT, UCSQy VFERMI,
2 ASQ, ASQ2s ASQ4, ASQ8s ISEC, DPLCM, POPLC, PUNIF

CNMMON /BVAL/ Qe WIDTHes BANGLEe CRIGIN, CMEGA, PHI, THETA, PROP,
1 FMV, FMSI+ FMPARTy FwtM, NUM, DEPHI, IZVALLl, ZVAL2,
2 COSPHIs SINPHI, FL1lsy FNly RCTAT

EF = 4.J9026 / FMPART * E
EPV = EPCOVI1)+EE*(EPCOVI(2)+EEX{EPCOV(3)+EE*X (EPCOGV(4)
1 +EEX(EPCOV(S}+EE*EPCOVI(6)) 1))

EPV = EPV * RHOAT * 30. / 4000.
EPV = ZIPART ¥ IPART / 4.0 * EPV
RETURN

END

FUNCTION EPS (E)

ENERGY LOSS wITH PCLYNOM CF FITH CRDER
DESCRIBED BY CHU AND ZIEGLER
RESULT IN (KEV / ANGSTRCEM)

DIMENSION PDPLC(2200), PUNIF(2200)

DIMENSION EPCOV(6)e EPCOSI(6)

COMMCN /EPCO/ EPCOVe EPCCSI

COMMON /GVAL/ P1s ATFVse ATFSI, A, A2s A4, RHCATy PSIINX, PSIINY,

1 IPART, IVe ZSIs THEV, THESIs ELSCAT, $CSQe VFERMI,
2 ASQ, ASQ2s ASQ4, ASQ8, ISEC, DPLCM, PDPLC, PUNIF
COUNMON /BVAL/ Qe WIDTH, BANGLE, ORIGIN, CMEGA, PHI, THETA, PRDP,
1 FMV, FMSI, FMPART, FWHM, NUM, DEPHI, IVALLls ZVAL2,
2 COSPHIs SINPHI, FL1e FNl, ROTAT

EE = 4.0026 / FMPART * E

EPS = EPCOSI(1)+EE*(EPCOSI(2)+EE*{EPCCSI(3)+EE*{EPCOSII4)
1 +EF*(EPCOSI(5)+EE*EPCCSI(6)))))

EPS = EPS * RHOAT * 10. / 4000.

EPS = ZPART * ZPART / 4.0 * EPS

RETURN
END

00043010
00043020
00043030
00043040
00043C50
U0043060
00043u70
00043080
G0C43090
0U043100
00043110
09043120
00043130
00043140
00043150
00043160
00043170
00043180
00043190
00043200
0004321C
0004322v
00043230
00043240
00043250
00043260
06043270
006043280
00043290

00043300
00043310
00043320
00043330
00043340
00043350
00043360
00043370
00043380
00043390
00043400
00043410
00043420
00043430
00043440
00043450
00043460
00043470
00043480
00043490
00043500
00043510
00043520
00043530
00043540
00043550
00043560
00043570
00043580
00043590
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SUBROUTINE BCKSCT (HETHeHINT yHSMO,MAXCH, NINCH) 00043600
00043610

EEREZAEETT=AT 00043620
BCKSCT 00043630
EZEXIET=EEIXT 000463640

B AN A TEAIISCEIESTANTIEIT 00043650
EVALUATION OF THE ENERGY SPECTRA 00043660

I ECrECSEEREIRCAISICTISSEIIAT=RIITD 00043670
00043680

00043690

DIMENSION BS(150,150) 00043700
DIMENSION HSMD(512) 00043710
DIMENSION HETH(S512) 00043720
DIMENSION HINT(512) 00043730
OIMENSION GFIELD(30) 00043740
DIMENSION TUL(10), IURIL10) 00043750
DIMENSION AX(512)s AY(512), P(512) 00043760
DIMENSION AC(512), BC(512), CCI{512)s DC(512) 00043770
DIMENSION Z1(514), 120514}y Z3(5l4)s 24(514)s Z5(514) 00043780
DIMENSION Z6(514), 27(514) 00043790
OIMENSICON AAY{15)s Sw(15) 00043800
DIMENSION TOTAL(1)s AVER(1)y SCU1)y VMINI{1), VMAX(L) 00043810
00043820

LOGICAL ROTAT 00043830
00043840

COMMON /BVAL/ Q¢ WIDTHe BANGLEy ORIGINy CMEGA, PHI, 00043850
FMV, FMSI, FMPART, FwHMy NULM, DEPHI, 0uU043860

COSPHI, SINPHIs FLLs FAly RCTAT 00043870

COMMON /GVAL/ Pl, ATFVe ATFSI, A, A2, A4,y RHCATy PSIINX, 00043880
LPART. IZVe 2SIy THEV, THESIs+ ELSCAT, UCSQy 00043890

ASQe ASQ2, ASQ4, ASQ8, ISEC 00043900

COMMON /EPCO/ EPCOV(E)s EPCOSILG) v0C43910
COMMON /TEST/ PHILIM, THVL, THV2, THSI, EO, BS, RESOLE, 00043920
FKFVy FKFSe SRELs PHI2, PHIO2s ELIM, THV4500043930

00043940

DATA [UR/10%*1/ 00043950
DATA IUL/10%*1/ 0u043960
DATA P/512#%1.0/ 00043970
00043980

00043990

00044000

CHANGE OF THE ENERGY AT THE BACKSCATTERING DEPTH 00044010
EE¥==zsS=zr=SIz=z=s======== CZzsSEZ=s====FEazS==c=== 00044020
INTO THE ENERGY MEASURED BY THE DETECTOR 00044030
CEEZ3E=3STzTSS=ITZESEZSSTETITI=sI@M=IATSI=S=T= 00044040
00044050

00044060

DO 3540 1 = 1,512 00044070
HETHII) = 0.0 00044080
HINT(T) = 0.0 00044090
HSMG (1) = 0.0 00044100
CONTINUE 00C44110
COSAN = ABS ( COS (PI -~ BANGLE - THETA) ) 00044120
DO 3500 K = 1,150 00044130
D0 3501 I = 1,150 00044140
PZ = BS(I+K) 00044150
IF (PZ .EQ. 0.0) GOTC 3501 00044160
£ = ELIM - (FLOAT (I) - 1.0) * RESCLE QU044170
7 = FLOAT (K} * RESOLD - RESOLD / 2.0 00044180

3502 NELTAZ = WIDTH / (€PV (E) + EPS (E)) * CCSAN

I =17 - DELTAZ

IF (Z «LT. 0.9) GOTO 3503
E = E - wWIDTH

GOYQ 3502

3503 INTE = IFIX (0.5 + (E - CRIGIN) / wWICTH

IF (INTE .GT. 512) GCTOD 3501
HETH(INTE) = HETH(INTE) + PZ
3501 CONTINUE
3500 CONTINUE

OUTPUT OF CONTROL

INFORMATION

[a¥aNaXaNaNalel

WRITE (64+3520)

NO 3510 I = 14512
11 = 512 -1+ 1
IF (HETH(Il) LT,
WRITE (6+3511) 11
GOTO 3512

1.CE=-10)} GGTO 3510

3510 CONTINUE

3512 CONTINUE
WRITE (6+43530) HETH
WRITE {6+3550)
MAXCH = 11

INTERPOLATING ANO SMOOTHING
zzzxsrcrz=zzzzaxszs=zzz=z===z=2
RY SPLINE FITS

[aXaNaEeRaNaRale

DELNUM = SQRT (FLOAT (NUM)) 7 FLCAT
DO 3600 1 = 1,15
SwiY) = 1.0
3600 CONTINUE
IFRHM = IFIX [FWHM)
IFW = IFWHM - 1

4000
IF (HETH{I) .GT. 0.0) GOTO 4010
IF (1 .GT. 1) GOTO 4000
GOTO 4050
4010 IXG = IXG + 1
TURCIXG) = 1
4040 1 =1 -1
IF [(HETH(I} .EQ. 0.0) GOTO 4C30
IF {I .GT. 1) GOTO 4040
GOTO 4050
4030 TULIIXG) =1 + 1
IF [IUL(IXG) «GEe (TURCIXG)=IFwHMI})
IF (I .EQ. 1} GOTQ 4050
GOTO 40C0

(NUM)

I1XG

IXG - 1

00044190
00044200
0C0G44210
00044220
00044230
00044240
00044250
00044260
00044270
00044280
00044290
00044320
00G44310
03044320
00044330
V0044340
02044350
00044360
00044370
00044380
00044390
00044400
00344410
00044420
00044430
GuC44440
00044450
00044460
00044470
00044480
00044490
0uG44500
00044510
00044520
00044530
00044540
00044550
00044560
00044570
00044580
00044550
00044600
00044610
00044620
00044630
00044640
00044650
00044660
00044670
00044680
030044690
00044700
00U44710
00044720
00044730
00044740
00044750
00044760
00044770
00044780

— el —
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4050 CONTINUE

4220

4202

4200
4201

4207

4204

4205

1

IF {IXG .EQ. 0) GOTO 4100

IXC = 1

LIMSPL = JURIIXC) - TUL(IXC) + 1
NSD = 0O

NSDR = 1

DO 4200 1 = 1.LIMSPL

INDEX = JULIIXC) + I -1
AX({TI) = INDEX

AY(I) = HETH{INDEX)

NSD = NSO + 1

AAY(NSD)} = HETH(INDEX}

IF (I +EQ. LIMSPL) GCTO 4201
IF (NSD .LT., IFWHM) GOTO 4200

CALL TALLY {AAYsShy TOTAL AVERySDyVMIN,VMAXyNSDy1,IER)

INX = INDEX = (IFwHM = 1} / 2
HINT(INX) = AVER(1)

DO 4202 Il = NSDR,I
P{II) = DELNUM * AVER(1)
CONTINUE

NSDR =
NSD = 0
CONTINUE

IF (NSD .EQ.

I +1

1} GOTO 4204
CALL TALLY (AAY SweTCTAL,AVER,SDeVMINyVMAXyNSDely IER)

INX = INDEX = NSD /7 2
HINT(INX) = AVER(1)

DO 4203 I1 = NSDR,LINMSPL
P{IT) = DELNUM * AVER{1)
CONTINUE

GOTO 4205

CONTINUE

HINTUINDEX) = HETHCINDEX)
P(LTMSPL) = DELNUM * AVER(1)

CONTINUE

SPLSUM = FLOAT (LIMSPL)

[LIMSPLeAXyAY 4P e SPLSUMeACBCoCCoDCyZ19Z2923924415,
16427}

CALL SMCOTH

DO 4320 1 = 1.,LIMSPL
INDEX = TUL(IXC) ¢ 1 -1
HSMOUINDEX) = AC(I)

4320 CONTINUE

IXC = IXC + 1

00044790
00044800
00044810
00044820
00044830
000440840
00044850
00044860
00044870
00044880
06044890
00044900
00C44910
00044920
00044930
00044940
00044950
00044960
000443970
00044980
00044990
00045000
00645010
00C45020
00045030
00045040
00045950
00045060
00045070
00045080
30045090
00045100
00045110
00045120
00045130
00C45140
00045150
00045160
00045170
00045180
00045190
00045200
00045210
00045220
00045230
00045240
00045250
00045260
00045270
00045280
00045290
00045300
00045310
000453290
00045330
00045340
00045350
00045360
00045370
00C45380

c
c
4100

C
C

(s NaNaNal [a}

3511
3530
3520
3550

(a] [elaXaEaNaNala¥el

[aNal

1
2

IF {IXxC

CONTINU

E

«LE.

IXG) GOTO 4220

WRITE (6+3530) HSMO

MINCH =

RETURN

FORMAT
FORMAT
FORMAT
FORMAT

END

IuL(1)

SPECIFICATIC

N S
===

(LHO» T30y *MAX. CHANNEL NUMBER :=',110///)
(5Xy 10F12.0)

[LHLosT15, *BACKSCATTERING SPECTRUM -~
(1HL+T154*BACKSCATTERING SPECTRUM -

NOT SMOCYHED'/7/)
SMOGTHEC*///)

SUBROUTINE KINFCT (FM2,FKFACT)

Hm i § X0

c
=
0

LOGICAL ROTAT

COMMON /BVAL/ Q.

FXFACT
FKFACT
FKFACT

RETURN
END

WIDTHs BANGLE. ORIGINs CMEGA, PHI, THETA, PROP,
FMVe FMSIy FMPART¢ FWHM, NUM, DEPHI, 2ZVALl, ZVAL2,
COSPHI, SINPHI, FL1e FN1y RCTAT

SORT [FM2%FM2 —~ FMPART#FMPART * (SIN (BANGLE))#*%2.0)
(FKFACT + FMPART * COS [(BANGLE)}) /7 (FMPART + FM2)
FKFACT * FKFACT

00045390
00045400
00045410
00045420
00045430
00045440
00045450
00045460
00045470
00045480
00045490
00C45500
00045510
00045520
00045530
00045540
00045550
00G45560
00045570
00045580

00045590
00045600
60045610
00045620
00045630
00045640
00C45650
00045660
00045670
00645680
00945650
00045700
00045710
00045720
00045730
00045740
00045750
00045760
00045770
00045780
09045790
00045800
00045810
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1
2

COMMON /GVAL/ Pls ATFV, ATFSIs Ay A2, A4, RHOAT,
1

2

1
2

SUBROUTINE SIGMA (22,FM2,SGM,PXREL,PYREL)

z=zz=3zT™E

ST GMA

zzzzazmzxx

SES=S TS rSEEIT=TITZSCTCSCSSXSETSEISITIRESsaTSs
EVALUATION OF THF RUTHERFORD CROSS SECTICN
RESULT IN (KEV ** 2 A %¢ 2)

LCGICAL ROTAT

COMMON /8VAL/ Qs WIDTH, BANGLEs ORIGINy OMEGA,
FMVy FMSI, FMPART, FWHMy NUM, DEPHI,

COSPHI, SINPHIs FL1s FN1l, RCTAT

PHI,

LPART, 2Ves 251y THEV, THESI. ELSCAT,

ASQs ASQ2y AS5Q4y ASQ8y ISECy DPLCM,y PDPLC,

CALL COTRAN (PXREL9PYREL,THETAR)

PSTINX,

THETA,
IVALL,

PRDP,
IVAL2,

PSTINY,

UCSQs VFERMI,

SGM2 = SQRT (1.0 = (FMPART / FM2 * SIN (ThETAR)) #* 2.0)
SGM1 = (COS (THETAR) + SGM2) ** 2.0

SGM = ZPART * Z2 ¥ 1.44F=2 / (2.0 % (SIN (THETAR)) ** 2.0)
SGM = SGM * SGM

SGM = SGM * SGM1 / SGM2

RETURN

END

SUBROUTINE COTRAN (PXREL.PYREL,THETAR)

=====zz==zax
COTRAN
Tzzz=zzamzxx
22 TSR TIIEEEESCCCEFEEEEBSCIAXESITIASETTITISEISNCE
CALCULATION OF THE REAL BACKSCATTERING ANGLE

LOGICAL ROTAT

COMMON /8VAL/ Q¢ ®IDTH, BANGLEs ORJGINs CMEGA,
FMV, FMSI, FMPARTy FukMy, NUM, DEPHI,

COSPHIs SINPHI, FLLls FAl, RCTAT
XBAR = COSPHI * PXREL + SINPHI * PYREL
YBAR = = SINPHI * PXREL + COSPHI * PYREL
DIAG = SQRT (XBAR®XBAR + YBAR#YBAR + 1.0)

FL = XBAR / DIAG

FN = 1.0 / DIAG

THETAR = ARCOS (FL*FL1 + FN*FN1)
RETURN

END

PHI,

THET A,
IVALl,

PUNIF

PROP,
IVAL2,

00045820
00045830
00C45840
20045850
00045860
09045870
00045880
00045890
06045900
00045910
00045920
00045930
00045940
00045950
00045960
00045970
00045980
00045990
00046000
00046910
00046020
00046030
00046040
06046050
00C46060
00046070
00046080
000456090
00046100
00046110

V0046120
00046130
00046140
00046150
00046160
60046170
00046180
00046190
00046200
00046210
00046220
Uu046230
00046240
00046250
00046260
00046270
00046280
00046290
00046300
00046310
00046320
00046330
00046340
00046350
00046360

[aEaNaNeRaNaNakKe'

o0

10
30

10

SUBROUTINE DAMGPR (DAMAX)

SEARCH FOR THE MAXIMUM GF THE DAMAGE PROFILE

A S S =S I SaArFI SN CINIIIEIEIITITTEITSETATS

DIMENSICN DAM(101})

COMMON /DAMG/ DAM

DAMAX = 0.0

DO 10 1 = 1,101

IF (DAM(I) .GT. DAMAX) DAMAX = DAM{I)

CONTINUE

WRITE (6+30) DAMAX

FORMAT {*OMAXIMUM OF THE DISTRIBUTION FUNCTICN :*,F10.4)

RETURN
END

SUBROUTINE OISTFU (DPTHyOPTMEA,DAMAX,DISTR)

= SESETSTS==S=:E=S==x=
EVALUATION OF THE DAMAGE DENSITY
T E S S S S =SS SSESS=ISSSSSESSEEES

OIMENSION DAM(101)

COMMON /DAMG/ DAM

IND = IFIX (DPTH / DPTMEA * 100.) /7 2 + 1
TF [IND .GT. 101) GCTC 10

DISTR = DAM(IND) / DAMAX

RETURN

CONTINUE

DISTR = (.0

RETURN

END

0u046370
00046380
00046390
00046400
00046410
00046420
00046430
00046440
00046450
00046460
00046470
60046480
00046490
00046500
003846510
00046520
09046530
00046540
0646550
000465630

00046570
00046580
00046590
00046600
00046610
00046620
00C46630
0004664G
00046650
00046660
00046670
00046680
00046690
00046700
00046710
03046720
00046730
00046740
00046750

—ect —



[aEalaNsNeNaNeNelel

aNel

[aRal

SUBROUTINE STRUCT (A)

S=x===ScZ==s=xsTSSS=ESSXSEEEISSTTITIITSSESS
STORAGE OF THE CRYSTALLOGRAPHIC STRUCTURE
S==s=S3zzz=sS=p==rsz-z=ITSE=aZSSSIxEITT=o=as

COMMON /SCALl/ XSCAT11{6)s YSCATLI(S)}

COMMON /SCA3/ XSCAT3(6)e YSCAT3(6)}

COMMCON /SCa21/ XSCT21(5)s YSCT2L(S5)

COMMON /S5CA22/ XSCT22(31). YSCT221(3)

COMMON /SCA23/ XSCT23(2). YSCT231(2)

COMMON /SCA24/ XSCT24(3), YSCT24(3)

COMMON /SCA25/ XSCT25(4)s YSCT25(4)

COMMCN /SCA26/ XSCT26(3),s YSCT26(3)

COMMON /SCA27/ XSCY27(2)e YSCT27(2)

COMMON /SCA28/ XxSCT28(3), YSCT28(3)

A2 = A/ 2.

A4 = A/ 4.

4SQ = A * SORT (2.)

ASQ2 = ASQ / 2.

ASQ4 = ASQ / 4.

ASQ8 = ASQ / 8.

XSCATL(1) = - A4

XSCATI(2) = A4

XSCAT1(3) = - A4

XSCAT1(4) = A4

XSCATI(5) = — A2

XSCAT1(6) = A2

YSCATL(1) = A2

YSCAT1(2) = A2

YSCAT1(3) = - A2

YSCATI(4) = - A2

YSCAT1(5) = Q.

YSCATL{é6) = Q.

XSCAT3(1) = - A2

XSCAT3(2) = = A2

XSCAT3(3) = A2

XSCAT3(4) = A2

XSCAT3(5) = 0.

XSCAT3(6&) = Q.

YSCAT31(1) = A4

YSCAT3(2) = - A4

YSCAT3(3) = A4

YSCAT3(4) = - A4

YSCAT3(5) = A2

YSCAT3(6) = - A2

XSCT21(1) = = ASQ2

XS§CT21(2) = ASQ2

XSCT21{3)

00046760
60046770
00646780
00046790
00046800
00046810
00046820
00046830
00046840
0uC46850
00046860
00046870
00C46380
00046890
0J3C46900
00046910
00046920
G0046930
00046940
00046950
00046960
00046970
00C46980
00046990
00C47000
00047010
00047020
00047030
00047040
00047050
00047060
00047070
0U047080
JJ047090
00G47100
00047110
00047120
00047130
00047140
00047150
V0047160
00047170
00047180
QUU4TL190
00047200
00047210
00047220
00047230
00047240
00047250
00047260
00047270
00047280
00047290
00C47300
Qu047310
00047320
00047330
00047340

XSCT21(4)
XSCT21(5)
YSCT211(1)
YSCT21(2)
YSCT214(3)
YSCT21(4)
YSCT2L(5)

XSCT22(1)
X5CT2212)
XSCT122(3)
YSCT221(1)
YSCT22(2)
YSCT22(3)

XSCT23a(1)
XSCT23(2)
YSCT23(1)
Y5CT23(2)

XSCT24(1)
XSCT2412)
XSCT24(3)
YSCT24(1)
YS$SCT24(2)
¥YSCT24(3)

XSCT25(1)
XSCT25(2)
XS5CT25(3)
XSCT2514)
YSCT25(1)
YSCT25(2)
YSCT25(3)
YSCT25(4)

XSCT26(1)
XSCT26(2)
XSCT26(3)
YSCT26(1)
YSCT2612)
YSCT2¢6(3)

XSCT27(1)
XSCT27(2)
YSCT27(1)
YSCT27(2)

xsCcT28(1)
XsSCT128( 2}
XSCT28(3)
YSCT28(1)
YSCT128(2)
YSCT28(3)

RETURN
END

- ASQ2
ASA2
A2
A2

ASQ8

3. * ASQ08

ASQ8
A2

- A2
- ASQ4

- AS04
a4

3. * ASQ8

ASO8

3. * ASQ8

A2

- A2

- AS32
AsSQ2

A2

- A2

- 3, %
- ASQe
- 3. %

ASQ8

ASQ8B

ASQ8

00047350
00047360
00047370
00047380
00047390
00C47400
03047410
00047420
00047430
00047440
00047450
Q0047460
00047470
00047480
00C474%0
00G47500
0004751u
00047520
00047530
90047540
0GJ47550
00047560
0UG47570
30047580
00047590
02047600
Qu047610
00047620
00047630
00047640
00047650
00047660
QU04T670
00047680
00047690
00647700
00047710
00047720
00047730
00047740
0047750
00047760
00047770
UoC47780
00047790
00647800
00047810
00047820
0047830
00047840
00047850
00047860
00047870
00047880
00047890
00047900
0047910
00047920

— el —



IsEalaNaEaEaNal

BLOCK DATA 00047930
00047940

SETCIZISESESCSETSISSCSTSITISSSSEESSIT SIS 00047950
STORAGE OF THE DAMAGE DEPTH PROFILE 00047960
zZzszszzz=z=z=z====zz=z=zszzz=zcz=czszzscczs= 00047970
Cu047980

00047990

00048000

CONMCN /DAMG/ NAM(101) 00048010
DATA CAM/ 457500 .7529+.85619.88475.901344518%99.9377+.55834.9814, 00048020
1100100140520 1e113¢10186901025491430791.35891.41691.48591.565¢1.656900048030
21a75601.86301097592.0A792419702.30092.39€692.48392.560+2463002.650,00048040
32.74302.78602.821024846924862012486792.86292.84892.823¢92.78992.747900046050
42.69702.64002457702.50992043692.35902427992.19742.11392.02841.941,00048060
51e855¢1a76891.682¢1e59601451291442891434601.26691.186+1.111+1.038,00048070
6096629089750483150076849eTIB39e65119a59T7C1e54599.49T759.45284.4107,00048080
7237150233514 430150427044.24199.21589.1920+.17034.1506+.1329,.1169+00048090
801325440896 ¢40782¢.0680¢405904.05109004359.03789.03249.0277,.023€400048100

9.U2000.017J¢.01434.0121/ 00048110
00048120
END 00048130
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