EGS５におけるenergy hinge, MS-hinge, boundary crossingの関係
２００６年２月１１日

平山　英夫、波戸　芳仁
１．多重散乱に関するEGS4とEGS5の扱いの違い

（１）EGS4での扱い

　　EGS4では、多重散乱のステップサイズ（直線距離 (s)：デフォルトのサイズあるいはESTEPEによる制限）に対して、ステップ移動後に、多重散乱モデルを使用して、ステップ移動後に、「直線距離から曲線距離 (t) の導出」、「多重散乱による方向の変化（(, (）」、「位置の変位 ((x, (y)」を求める。移動後の電子のエネルギーは、曲線距離に阻止能を掛けた値を「付与エネルギー」として引いたものになる。(s, t, (, (, (x, (yについては、 [1] のFig.2.8参照)
　　　直線移動距離≠電子の移動距離（曲線距離）

（２）EGS5での扱い

　　EGS5では、当該物質の当該エネルギーに対するK1(t) 値 (Characteristic distance又はステップサイズでのエネルギー損失に対応(EfracHとEfracLを使用)) から、乱数を使用してMS-hingeポイントに対応する (K1(t) を決定し、(K1(t) に対応するMS-hingeポイントまでの電子の移動距離t1と、(1-()K1(t) からMS-hingeポイントから多重散乱ステップの最後までの距離t2 を求める。MS-hingeポイントで、多重散乱モデルに基づき、電子は方向を変える。t1 とt2 は電子の移動距離（EGS4での曲線距離に対応する）で、この移動に伴うエネルギー付与は、t1 又はt2 に阻止能を掛けたものである。　（(K1 については[1]のFig.2.10参照）
２．energy hinge とboundary crossing の関係

（１）エネルギー損失ステップ（図１のtransport step）の途中に境界が無い場合

Previous energy hinge (himge 1)からnext energy hinge (hinge2)の間を考える。

　(1) hinge1から、現在のエネルギー損失ステップの最後までのエネルギー損失

　――　deresid（図1のDERESD1）

　(2) denstep=deresidにより、denstepを設定する。

  (3) 次のエネルギー損失ステップで、hinge2までの移動に対応するエネルギー損失量　

――　deinitial (=rnnow * detot)（図1のDEINITIAL2）

  (4) hinge1からhinge2までの移動に対応するエネルギー損失量

      ――　denstep=denstep+deninitilal （図1のDERESID1+DEINTIAL2) 

(5) 次のエネルギー損失ステップで、hinge2からエネルギー損失ステップの最後までの移動に対応するエネルギー損失量　――　deresid (=detot-deinitial)（図1のDERESID2）

  (6)　エネルギー付与量 (edep) は、電子の移動毎に計算し、ausgabを介してスコアできるようになっている。

（２）Energy hinge ポイント間で、リージョン境界が生じた場合

  (1) Energy hingeポイント間で、リージョン境界が生じた場合には、粒子はリージョン境界まで移動する。この移動に伴うエネルギー付与量をdenstepから引く。denstepは、図1の DENSTEPに対応する量である。

(2) hinge1で設定した電子のエネルギー e(np) は、エネルギー損失ステップ1に対応するエネルギー損失を、hinge1で引いた値である。図1のAの場合は、移動距離が想定したエネルギー損失ステップより短いことから、境界からエネルギー損失ステップの最後までの距離に対応するエネルギー損失 (denstep-deinitial) をe(np) に加えた値が、境界での電子のエネルギーとなる（この場合の、denstepは、図1の A）DENSTEP及び図2のDENSTEP1に対応する。また、deinitialは図1及び2のDEINITIAL2に対応する。）。一方、Bの場合は、次のenergy hingeステップに入っているが、energy hingeポイントに達していないことから、energy hingeステップの最初から境界までの距離に相当するエネルギー損失 (deinitial-denstep) をe(np) から引いた値が、境界での電子のエネルギーとなる（この場合の、denstepは、図1の B）DENSTEP及び図2のdenstep2に対応する。また、deinitialは図1及び2のDEINITIAL2に対応する。）。いづれの場合も、境界での電子のエネルギーは、

　　　　　e(np)=e(np)-(deinitial-denstep)

      となる。

　(3) 上記の様な電子のエネルギー情報は、ausgabでのみ必要であるので、粒子の移動に伴いcallされる(iarg=0及びiarg=5)のausgabの前で、上記の計算に基づき電子のエネルギーを計算し、ausgabの後で、元のエネルギーに戻しておけば、エネルギー損失ポイント間のどの位置で、粒子の移動に伴うausgabがcallされても、また、その様なケースがいくつあっても、その時点までのエネルギー付与に対応した電子のエネルギーを求めることができる。

[image: image18.wmf]
図１

[image: image2]
                                    　図２

３．エネルギー損失ポイントとMS-hingeの関係
３．１　MS-hingeポイント間にエネルギー損失ポイントが無い場合

MS-ステップ内でのMs-hingeの位置は、電子のエネルギーをe1 とすると、e1 に対応するK1(e1) と乱数 (1 より決められたscattering strength (1K1(e1) に対応するt1である。電子のエネルギーが変わらないとすると、
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　となる。


[image: image4]
                                     　　　図３

[image: image5]
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　図４
　連続する２つのMS-ステップを考えると図5、6の様になる。


[image: image6]
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　図５
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図６

３－２　MS-hingeポイント間でエネルギー損失ポイントがある場合

　MS-hingeポイント間でエネルギー損失ポイントがある場合の計算方法は次のようなものである。
(1) エネルギー損失ポイントでは、エネルギー損失ステップ間での全エネルギー損失を行い、新しい粒子のエネルギーは、次式の e(np) となる。

　　　　e(np)=eie- de(= deinitial + deresid)
(2) MS-hingeポイント間 (t1) で、エネルギー損失ポイントが生じた場合は、新しいエネルギー (e2=e(np)) に対応したscattering power G1(e2) を求め、以下の関係から次のMS-hingeまでの新しい距離 (t2) を再計算して、使用する。
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(3) エネルギー損失ポイント以降のエネルギー付与は、新しいエネルギーに対応する阻止能を用いて求めることになる。

エネルギー損失ポイントの位置により扱いが異なる2つの場合があるので、以下にそれぞれの場合について具体的な計算手順をのべる。
（１）次のMs-ステップの間で、次のMS-hingeの前にエネルギー損失ポイントが生じた場合
エネルギー損失ポイントで、新たな電子のエネルギー (e2) に対応したG1(e2) を求める。MS-ステップの最初からエネルギー損失ポイントまでの距離 (t3’ ) に対応するK1’(e1) をもとめ、K1’(e1) とG1(e2)を使用してエネルギー損失ポイントからMS-hingeポイントまでの移動距離 (t4’) を計算する。また、G1(e2 ) を使って、MS-hingeポイントからMS-ステップの終わりまでの距離を再計算する (t5’)。
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[image: image11]
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　図７

[image: image12]
                                   　　　図８
（２）最初のMs-hingeポイント後、MS-ステップ内でエネルギー損失ポイントが生じた場合
（１）の場合と同様に、エネルギー損失ポイントで新たな電子のエネルギー(e2)に対応したG1(e2) を求め、G1(e2) を使用してMs-ステップの最後までの移動距離 (t3’’) を再計算する。次の MS-ステップで、新たなMs-hingeポイントの決定する際には、K1(e2) を使用して行う。　

[image: image13]
（３）MS-hingeポイント間に リージョン境界がある場合

　新たなリージョンで物質が変わるか、同じ物質でも密度が変わる場合には、G1(e1) を再計算するが、再計算に使用する電子のエネルギーとしては、e1 を使用する。

４．エネルギー損失hinge, MS-hingeとハードコリジョン

　エネルギー損失ステップやMS-hingeステップの途中で、ハードコリジョン（制動輻射やモラー散乱）が生じた場合には、それまでの電子の移動に伴うエネルギー付与に対応した反応前の電子のエネルギーを

e(np)=e(np)-(deinitial-denstep)

により求め、e(np)に対する反応として、二次粒子のエネルギー及び方向をサンプリングする。その後、新しい粒子に対して、改めてエネルギー損失ポイントとMS-hingeポイントを決定する。
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