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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

 

Актуальность работы 

Столкновения атомных частиц (атомов, ионов) имеют место в различных 

лабораторных устройствах и явлениях природы, что ведет к необходимости их 

всестороннего изучения. Существенные успехи современной физики связаны с 

исследованием взаимодействия пучков заряженных частиц с твердым телом и 

многочисленными приложениями пучковых технологий для создания новых 

материалов и диагностики твердого тела [1-3]. 

Ионная имплантация используется для введения примесей в 

полупроводниковые кристаллы для изготовления электронных приборов. При 

больших дозах внедрения становится возможным превращение поверхностного 

слоя в другое химическое соединение. Для целого ряда металлов с помощью 

ионной бомбардировки можно провести электрохимическую пассивацию 

поверхности. Другими возможными областями применения ионной 

имплантации являются: повышение критической температуры сверхпроводника, 

увеличение твердости металлов, изготовление световодов. Возможность 

использования ионной имплантации для модификации полупроводниковых 

материалов и металлов вызвала большой интерес исследователей к данной 

проблеме, что привело к развитию представлений о взаимодействии частиц с 

твердым телом. 

Распыление материалов при ионной бомбардировке используется для 

очистки и послойного травления поверхностей, для изготовления тонких пленок, 

для анализа поверхности, а также в распылительных ионных источниках. 

Исследования рассеяния налетающих частиц твердыми мишенями имеют 

большое теоретическое и прикладное значение. При энергиях частиц 100 кэВ – 

2 МэВ они широко используются при анализе поверхностного слоя глубиной 

500 нм методом спектроскопии резерфордовского рассеяния ионов (РРИ). При 

энергиях частиц ~1 кэВ метод спектроскопии медленных рассеянных ионов 

(СМРИ) позволяет с высокой чувствительностью исследовать состав 

поверхностного монослоя. Рассеяние водорода играет важную роль в рециклинге 

водорода в термоядерных устройствах. 

Атомные и молекулярные физические процессы играют существенную 

роль в нагреве, охлаждении, потерях, диагностике и моделировании 

высокотемпературной плазмы. Распыление, обратное рассеяние и имплантация 

оказывают решающее воздействие на стенки термоядерных устройств и 

плазменных установок. Важной проблемой является повреждение 

конструкционных материалов ядерных реакторов под действием атомных 

частиц. В термоядерном реакторе первая, вакуумная, стенка камеры подвергается 

воздействию интенсивных потоков различного рода излучений. Взаимодействие 

излучений с материалами первой стенки приводит к изменению физических и 

механических свойств последних и к загрязнению плазмы. 
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Эффекты, происходящие при взаимодействии частиц с твердым веществом 

и плазмой, широко используются в корпускулярной диагностике лабораторной и 

космической плазмы. Элементная база космических приборов (микросхемы), 

подвергаются воздействию тяжелых заряженных частиц и высокоэнергетичных 

протонов. Необходимо разрабатывать электронику, которая устойчиво работает в 

условиях интенсивного радиационного облучения. В медицине пучки протонов 

высокой энергии успешно используются для терапии онкологических 

заболеваний. 

В последние годы исследования столкновений атомных частиц с твердым 

телом интенсивно развиваются в России и во всем мире, что часто связано с 

недостаточным пониманием физики происходящих явлений, отсутствием 

соответствующих моделей и с несогласием предсказаний имеющихся теорий с 

экспериментом, что важно для многочисленных приложений.  В настоящее время 

в развитие этой области науки вносят вклад достижения многочисленных 

исследовательских групп, опубликованные в престижных международных 

изданиях и представленные на многочисленных международных конференциях 

(ICACS, ISI, IBA и др). 

 

Методология исследований 

Основной метод проведенных исследований – метод компьютерного 

моделирования. В оригинальных программных кодах использовался метод 

Монте-Карло. В части расчетов применялось приближение парных соударений, 

в части - метод молекулярной динамики. С помощью компьютерного 

моделирования была получена информация об отражении, распылении и 

рассеянии атомных частиц в твердом теле. 

На одну из разработанных программ получено Свидетельство о 

государственной регистрации программы для ЭВМ “Программа для 

моделирования прохождения атомных частиц через вещество, основанная на 

методе Монте-Карло и приближении парных взаимодействий” за номером 

2023613419. 

 

Цель и задачи работы 

Основной целью настоящей работы являлось развитие существующих 

представлений о взаимодействии атомных частиц с энергиями менее 100 кэВ с 

веществом. 

Выбор вышеуказанного энергетического диапазона связан с тем, что при 

больших энергиях имеется хорошее согласие теории и эксперимента и имелись 

надежные теоретические модели. При энергиях менее 100 кэВ теоретические 

модели ионизации и возбуждения частиц требуют применения методов сильной 

связи множества состояний для учета динамики соударений. В то же время эта 

область энергий важна для исследования столкновений в пристеночной области 

токамака-реактора, а также для разработки методов низкоэнергетической ионной 

имплантации с целью миниатюризации устройств электроники. 
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Для достижения этой цели решались следующие задачи: 

1. Получение надежных данных о потенциалах взаимодействия, электронных и 

ядерных тормозных способностях при столкновениях ионов и атомов в твердых 

телах. 

2. Установление вклада автоионизационных процессов в неупругие потери 

энергии частиц при их соударениях в газовой и твердой фазах и влияние этих 

процессов на тормозные способности. 

3. Количественное описание непрерывной составляющей энергетических 

спектров электронов, образующихся при столкновениях атомов средних масс. 

4. Разработка методики расчета коэффициентов отражения и распыления при 

бомбардировке твердого тела, учитывающей современные представления о 

потенциалах взаимодействия и электронных потерях энергии. 

5. Моделирование процесса радужного рассеяния атомов на поверхности 

кристаллов. 

6. Разработка модели, описывающей зависимость коэффициента распыления и 

средней энергии распыленных частиц от энергии соударения для столкновений 

легких частиц с тяжелой мишенью в припороговой области. 

 

Научная новизна 

1. Предложен механизм торможения частиц в веществе, учитывающий 

образование автоионизационных состояний при столкновениях атомных частиц, 

который вносит основной вклад в электронные тормозные способности для 

атомов средних масс. Для расчета сечений образования вакансий в K, L и M 

оболочках сталкивающихся атомов предложены скейлинги, что позволяет 

рассчитывать сечения образования автоионизационных состояний и потери 

энергии при столкновениях частиц. 

2. Предложено количественное описание основных механизмов образования 

электронов с непрерывным энергетическим распределением при атомных 

столкновениях – переход электронов в континуум при выдвижении термов в 

квазимолекуле (динамическая ионизация) и оже-переходы в квазимолекуле в 

процессе столкновения. 

3. Впервые определены потенциалы межатомного взаимодействия для 

столкновений атомных частиц в твердом теле из анализа экспериментальных 

данных по многократному рассеянию протонов на мишени из золота и 

прохождению частиц через пленку золота. Предложена теоретическая модель, 

учитывающая влияние электронов металла на изменение экранировки при 

взаимодействии частиц, количественно описывающая экспериментальные 

данные. 

4. Получены потенциалы, описывающие радужное рассеяние атомов инертных 

газов на полуканалах кристаллов Al и Ag. Установлено значительное различие 

потенциалов, описывающих радужное рассеяние, от традиционных моделей, 

применяемых для описания атомных столкновений в газовой фазе. Показано, что 
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это различие обусловлено влиянием электронов металла на экранировку в 

потенциале взаимодействия. 

5. Рассчитаны сечения ядерных тормозных потерь с использованием DFT 

(Density Functional Theory) потенциалов для большого количества систем. 

Обнаружен дополнительный пик в зависимости сечения ядерных тормозных 

потерь от энергии соударения, связанный с рассеянием на потенциальной яме. 

Установлено, что это явление значительно увеличивает тормозные потери при 

энергиях соударения порядка 1-30 эВ. 

6. Установлено, что при энергиях менее 10 кэВ традиционное определение 

тормозной способности как потери энергии на единице длины проективного 

пробега неприменимо. Показано, что различие данных измерений электронных 

потерь энергии при столкновениях атомных частиц (ион, атом) с твердым телом, 

полученных методом обратного рассеяния и методом прохождения пучка через 

тонкую пленку, связано с влиянием многократности столкновений на длину 

траектории частиц в твердом теле. 

7. Предложена модель, описывающая зависимость коэффициента распыления и 

средней энергии распыленных частиц от энергии соударения для случая 

столкновения легких частиц с тяжелой мишенью. Предложена формула, 

позволяющая провести оценку положения энергетического порога распыления в 

зависимости от соотношения масс сталкивающихся частиц. 

8. Рассчитаны коэффициенты отражения и распыления при соударениях 

изотопов водорода, гелия и ионов примесей с мишенями из Be и W - 

перспективных материалов для токамака-реактора. 

 

Научная и практическая значимость 

1. Предложенные автоионизационный механизм торможения частиц и поправки 

в потенциал взаимодействия атомов в твердом теле, а также уточнение данных 

об электронных и ядерных тормозных способностях позволяют более достоверно 

описывать атомные столкновения в твердом теле, моделировать пробеги частиц, 

энерговыделение, образование дефектов и ионную имплантацию. 

2. Полученные значения коэффициентов отражения и распыления для большого 

числа ионов с мишенями из Be и W позволяют более точно оценивать процессы 

в пристеночной плазме токамака-реактора. 

3. Количественное описание непрерывной составляющей в спектрах электронов, 

образующихся при атомных столкновениях, позволяет точнее интерпретировать 

результаты диагностики материалов методами оже-спектроскопии. 

4. Предложенная модель распыления твердого тела легкими частицами, 

справедливая в том числе в припороговой области энергий и полученная на ее 

основе формула позволяют провести экспресс-оценку положения 

энергетического порога распыления. 
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Достоверность полученных результатов 

Достоверность полученных данных определяется сравнением результатов 

моделирования нашими кодами с экспериментальными данными и с расчетами 

других научных групп. Также проводилось сравнение расчетов в приближении 

парных взаимодействий с расчетом методом молекулярной динамики, сравнение 

расчетов показало их хорошее согласие. Результаты исследований были 

обсуждены на научных семинарах в ФТИ им. А.Ф. Иоффе РАН, МИФИ, НИИЯФ 

МГУ имени Д.В. Скобельцына, ННГУ имени Н.И. Лобачевского, ЯрГУ им. П.Г. 

Демидова, РГРТУ имени В.Ф. Уткина и докладывались автором на целом ряде 

всероссийских и международных конференций.  В том числе автором было 

сделано на этих конференциях 3 приглашенных доклада. Основная часть 

материалов диссертации опубликована в ведущих российских и международных 

научных журналах, в том числе в обзоре в УФН. Все это позволяет считать 

представленные результаты обоснованными, достоверными и отвечающими 

современному мировому уровню научных исследований.  

 

Положения, выносимые на защиту: 

1). Новая модель торможения ионов средних масс кэВ-энергий, учитывающая 

доминирующий вклад в неупругие потери образования автоионизационных 

состояний при столкновениях атомов. Скейлинги для оценки сечений 

образования автоионизационных состояний с вакансиями в K, L и M оболочках 

сталкивающихся атомов. 

2. Непрерывная составляющая в спектрах электронов, образующихся при 

столкновениях атомов средних масс, обусловлена переходами электронов в 

континуум с выдвигающихся термов и оже-переходами в квазимолекуле. 

3. Влияние многократности столкновений на различие результатов измерений 

электронных потерь энергии при столкновениях ионов и атомов с твердым телом 

методом обратного рассеяния и методом прохождения пучка через тонкую 

пленку. При энергиях менее 10 кэВ традиционное определение тормозной 

способности как потери энергии на единице длины проективного пробега 

неприменимо. 

4. Соотношение вклада процессов перезарядки, возбуждения и ионизации в 

электронные тормозные способности при столкновениях p-He и p-Ar. 

Значительный вклад (50-60%) кинетической энергии эмитируемых быстрых 

электронов в тормозные способности. 

5. Результаты расчетов ядерных тормозных способностей для 48 систем при 

использовании DFT потенциалов. Наличие дополнительного пика в зависимости 

сечения ядерных тормозных потерь от энергии соударения, связанного с 

рассеянием на потенциальной яме. 

6. Потенциалы для столкновений атомных частиц в твердом теле, полученные из 

анализа данных по многократному рассеянию протонов на мишени из золота и 

прохождению частиц через пленку золота. Значительное отличие этих 

потенциалов от потенциалов, применяемых для описания рассеяния в газовой 
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фазе, обусловлено заметным увеличением константы экранирования. 

Аналитические формулы для потенциалов, учитывающие изменение 

экранировки при столкновениях частиц в металле. 

7. Значения коэффициентов отражения и распыления для ионов H, D, T, Be, C, N, 

O, Ne, Ar, W в широком диапазоне энергий 10-105 эВ на мишенях из Be и W, 

рассматриваемых как перспективные материалы для токамака-реактора. 

8. Модель распыления легкими частицами твердотельных мишеней для расчета 

коэффициента распыления и средней энергии распыленных частиц, в том числе 

в припороговой области. Аналитическое выражение для экспресс-оценки 

положения энергетического порога распыления. 

 

Апробация результатов 

Основные результаты диссертационной работы были представлены 

автором на следующих профильных международных и всероссийских 

конференциях: XXI, XXII, XXIII, XXIV, XXV, XXVI Международная 

конференция «Взаимодействие ионов с поверхностью» - ВИП (Ярославль - 2013, 

2021, 2023, Москва - 2015, 2017, 2019); 47, 48, 49, 50, 51, 52, 53, 54 

Международная конференция Физика взаимодействия заряженных частиц с 

кристаллами - ФВЗЧК (Тулиновская конференция) 2017, 2018, 2019, 2021, 2022, 

2023, 2024 – Москва; 26, 27, 28, 29 International conference on atomic collisions in 

solids – ICACS – 2014 – Debrecen, Hungary, 2016 – Lanzhou, China, 2018 – Caen, 

France, 2022 – Helsinki, Finland; International Conference on Advances and 

Applications in Plasma Physics (AAPP 2019) – 2019 – Saint-Petersburg, Russia; 24 

International conference on ion beam analysis (IBA) – 2019 – Antibes, France; XXVII 

Конференция взаимодействие плазмы с поверхностью (ВПП) – 2024 Москва; 

VIII, IX Всероссийская конференция и школа молодых ученых и специалистов 

Физические и физико-химические основы ионной имплантации (ФФХОИИ) – 

2022 – Казань, 2024 – Нижний Новгород.  

Работа выполнена в рамках Государственного задания, тема 

«Взаимодействие атомных частиц и кластеров с поверхностью и разработка 

диагностических методов анализа наноструктур, новых материалов и 

биообъектов» (FFUG-2024-0030), а также при финансовой поддержке 

следующих грантов, в которых автор выполнял роль исполнителя: 

1. РНФ № 22-22-20081 

2. Грант Санкт-Петербургского Научного Фонда № 22/2022 

(соглашение от 14.04.2022) 

 

Публикации 

По теме диссертации опубликовано 50 печатных работ в реферируемых 

журналах, включенных в перечень ВАК РФ и журналах, включенных в базы Web 

of Science и Scopus, 1 свидетельство о государственной регистрации программы 

для ЭВМ, 72 публикации в сборниках трудов и тезисов международных и 
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всероссийских конференций. Список основных работ по теме диссертации 

приведен в конце автореферата [А1-А50]. По результатам исследований 

опубликованы обзоры: ЖЭТФ [А1] и УФН [А2]. 

 

Личный вклад автора 

Все основные результаты, выносимые на защиту, получены лично автором 

или при его непосредственном участии. Во всех работах, опубликованных в 

соавторстве, соискателю принадлежит основополагающий вклад. Это относится 

к постановке задач исследования, численному моделированию и анализу 

результатов компьютерного моделирования. В частности, лично автором 

проведены расчеты энергетических спектров электронов при распаде вакансий в 

квазимолекуле, ядерных тормозных потерь, решена проблема различия данных 

об электронных тормозных потерях при измерении различными методами, 

созданы теоретические модели автоионизационного механизма торможения 

частиц, распыления материалов легкими атомами, предложена формула для 

порога распыления. Подготовка к публикации полученных результатов 

проводилась совместно с соавторами, причем вклад соискателя был 

определяющим. На защиту вынесены только те положения и результаты, в 

получении которых роль автора была ведущей. 

Консультации в этих работах оказывали профессор Андрей Петрович 

Шергин (ФТИ им. А.Ф. Иоффе), д.ф.-м.н. Александр Николаевич Зиновьев (ФТИ 

им. А.Ф. Иоффе). Помощь в исследованиях оказывали к.ф.-м.н. Михайлов В.С. и 

Тенсин Д.С. 

 

Структура и объем диссертации 

Диссертация состоит из введения, семи глав и заключения. Работа 

содержит 278 страниц машинописного текста, 186 рисунков, 19 таблиц. Список 

литературы включает 313 наименований. 

 

СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 

Во введении обоснована актуальность тематики диссертационной работы, 

сформулированы цель и задачи работы, новизна и практическая значимость, а 

также выносимые на защиту положения. 

 

В первой главе приведен обзор основных публикаций по тематике работы. 

Показано, что существующие теории, описывающие электронные 

тормозные потери не учитывают перестройку электронных оболочек при 

атомных столкновениях. Следует рассмотреть механизмы потерь энергии, 

связанные с образованием автоионизационнных состояний. 

 Даны рекомендации по использованию потенциалов межатомного 

взаимодействия. При машинном моделировании необходимо использовать 

индивидуальные парные потенциалы. Их можно получить, используя 

приближение функционала плотности DFT, внося поправку на глубину 
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потенциальной ямы (данные об энергиях диссоциации молекул). Потенциал 

взаимодействия при столкновениях атомов в твердом теле может отличаться от 

потенциала, описывающего столкновения в газовой фазе. Эта проблема 

заслуживает особого внимания. При малых энергиях необходимо использовать 

многочастичные потенциалы. 

Рассмотрены величины потерь энергии при прохождении атомных частиц 

через вещество. Ядерные потери энергии могут быть рассчитаны, но поскольку 

в расчете может быть использован разный потенциал взаимодействия, возникает 

разброс значений. Электронные потери можно взять из базы данных, но разброс 

экспериментальных данных очень большой. Данных при малых энергиях 

соударения очень мало. В области малых энергий значения электронных потерь, 

полученные различными методами, сильно отличаются друг от друга. 

Теоретические модели дают зависимость (dE/dx)e~E0
0.5 в области малых энергий, 

что не согласуется с экспериментом. 

 Дан обзор литературных данных о процессах отражения частиц от 

поверхности твердого тела. Экспериментальных данных мало. Моделирование 

проводилось с помощью кодов, использующих парные потенциалы и устаревшие 

представления об электронных и ядерных тормозных потерях. 

 Приведен обзор результатов исследования распыления материалов при 

бомбардировке атомами. Собрана достаточно большая база экспериментальных 

коэффициентов распыления и расчетов методом Монте-Карло в приближении 

парных взаимодействий. Показано, что имеется проблема с выбором потенциала 

и модели тормозных потерь. Вблизи энергетического порога распыления 

недостаточно экспериментальных данных. 

 

Во второй главе приведено описание методики компьютерного 

моделирования взаимодействия атомных частиц с поверхностью твердого тела. 

Приближение парных соударений (ППС). В основу моделирования ионного 

рассеяния поверхностью твердого тела положена программа, рассматривающая 

последовательность парных соударений частиц в веществе. Траектория 

движения частицы заменяется асимптотами траектории. При энергиях 

соударения ниже 50 эВ применимость приближения нарушается и необходимо 

использовать метод расчета траекторий движения частиц [А3]. 

Алгоритм программы составлен так, что позволяет оптимизировать 

процесс вычислений и набирать необходимую статистику за приемлемое время. 

Для работы программы достаточно быстродействия персонального компьютера. 

В процессе вычислений записываются глубина проникновения и прицельные 

координаты налетающей частицы. Это позволяет отслеживать вклад в рассеяние 

различных атомных слоев мишени. В программе предусмотрена возможность 

пошагово отслеживать траектории частицы, проводить расчеты с любым 

угловым и энергетическим разрешением. Как правило, число обработанных 

траекторий составляло 1·107. 
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Существенной находкой при разработке кода [А4] является ряд 

математических преобразований. Заменой r=r0/cosx устраняется особенность в 

знаменателе подынтегрального выражения, и формула для угла рассеяния 

преобразуется к виду 

𝜃 = 𝜋 − 2 ∫

𝑝
𝑟0
 𝑠𝑖𝑛 𝑥 𝑑𝑥

√1 − 𝑈(𝑥) 𝐸⁄ − 𝑝2 (
𝑐𝑜𝑠 𝑥
𝑟0

)
2
 

𝜋 2⁄

0

.                       (2.1) 

При вычислении угла рассеяния интегрирование заменяется 

суммированием с помощью метода квадратур Гаусса – при этом в разы 

ускоряется вычисление угла рассеяния. Вычисление интеграла производится 

численно с использованием разложения по полиномам Гаусса с числом узлов до 

20. При этом достигается точность 10-8 % от значения интеграла. Таким образом, 

вычисление интеграла сводится к вычислению значения подынтегральной 

функции в 20-ти точках, умножение на весовые коэффициенты и суммирование. 

Траектория налетающей частицы рассчитывается с использованием 

парных потенциалов, полученных в рамках теории функционала плотности [А5]. 

При вычислении вносилась коррекция на глубину потенциальной ямы в 

соответствии с энергией диссоциации соответствующих молекул. 

При вычислении коэффициента распыления для расчета траекторий частиц 

отдачи необходимо использовать многочастичные потенциалы. 

 

Метод расчета траекторий частиц и метод молекулярной динамики (МД). 

В методе молекулярной динамики рассчитывается движение всех 

взаимодействующих атомов как функция времени. Траектории атомов и молекул 

определяются численным решением уравнений движения Ньютона, где силы 

между частицами часто вычисляются с использованием межатомных 

многочастичных потенциалов. Расчеты с помощью этой модели требуют 

существенных компьютерных мощностей. 

При расчете ориентационных эффектов при рассеянии пучков атомов на 

поверхности кристалла наша программа была преобразована для расчета 

траекторий частиц, чтобы избежать неточностей, связанных с использованием 

приближения парных соударений. 

Начальные и конечные координаты траектории, а также шаг 

интегрирования выбирались из условия, чтобы погрешность вычисления углов 

была менее 10-4 градуса. Для обеспечения достаточной статистики обычно 

учитывалось до 106 траекторий. 

 Пример нашего расчета методами молекулярной динамики и ППС для 

случая Ne-W приведен на рис. 2.1 [А6]. Наблюдается хорошее согласие расчетов 

этими методами. К сожалению, расчеты методом молекулярной динамики 

требуют применения суперкомпьютеров и весьма трудоемки. 
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Рис. 2.1. Зависимость коэффициента распыления от энергии налетающих 

частиц. Точки – экспериментальные данные [4]. Линия – наш расчет методом 

Монте-Карло в приближении парных взаимодействий. Треугольники – наш 

расчет методом молекулярной динамики [А6]. 

 

Показано, что использование компьютерного моделирования позволит 

решать задачи по рассеянию частиц на поверхности, распылению мишени при 

ионной бомбардировке, прохождения атомов через тонкие пленки и др. При этом 

важно учитывать применимость приближения парных соударений, адекватный 

выбор модели потенциала межатомного взаимодействия и модели торможения 

частиц. Адекватный выбор этих параметров и их экспериментальная проверка 

позволит существенно повысить достоверность расчетов, а также развить наши 

представления о взаимодействии частиц с веществом. 

 

В третьей главе рассматриваются различные механизмы неупругих 

потерь энергии при атомных столкновениях: возбуждение и распад 

автоионизационных состояний, динамическая ионизация и Оже-переходы в 

квазимолекуле. 

Существующие теории, описывающие электронные тормозные потери не 

учитывают перестройку электронных оболочек при атомных столкновениях. На 

примере столкновений Ne+-Ne и Ar+-Ar показано, что имеет место корреляция 

между наблюдаемым числом испускаемых электронов  и неупругими потерями 

Q. Наблюдается резкое увеличение обеих величин при достижении расстояний, 

на которых выдвигаются МО. При выдвижении 4fσ-орбитали в оболочке L2,3 Ar 

возникают две вакансии; при выдвижении 3dσ-орбитали возникают еще две L-

вакансии. При достижении соответствующих расстояний наибольшего 
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сближения выдвижение МО дает скачкообразное увеличение значений Q и δ. 

Вероятность образования L-вакансии при атомных столкновениях можно 

представить следующим образом [А7]: 

W(𝑅0) =
1

𝛽 + 𝑒𝑥𝑝 [𝛾 ∙ (
𝑅0
𝑅𝑐
− 1)]

        (3.1) 

где =1.02 и =22.8. Параметр Rc определяется как W(Rc)=0.5. 

Используя формулу (3.1), несложно рассчитать сечение ионизации. 

𝜎𝑛𝑙𝑗
𝑖𝑜𝑛 = 2𝜋∫𝑊𝑛𝑙𝑗(𝑅0)𝑏 𝑑𝑏      (3.2) 

и получаем: 

𝜎𝑖𝑜𝑛 = 𝜋𝑅𝑐
2 ∙ 𝐹 [

𝐸𝐶𝑀
𝑈(𝑅𝑐)

]      (3.3) 

Здесь ECM=M2/(M1+M2)·E0 - энергия столкновения в системе центра масс, M1 и M2 

- массы сталкивающихся частиц. U(Rc) - значение потенциала при R=Rc. 

Сечения ионизации, связанные с выдвижением 4fσ орбитали для двух 

совершенно разных случаев Ne+-Ne и Ar+-Ar, хорошо согласуются с расчетной 

кривой по формуле (3.3). Для использования масштабирования нам нужно 

получить только параметр Rc. Значения параметра Rc, полученные нами из 

анализа экспериментальных данных и значения параметра Rb, положения точек 

пересечения 4fσ орбитали с незанятыми уровнями, полученные из 

корреляционных диаграмм, представлены на рис. 3.1 [А8]. 
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Рис. 3.1. Зависимость параметра Rс (символы) от суммы зарядов ядер 

сталкивающихся частиц Z1+Z2 при возбуждении L и М оболочек. Пунктир - 

результаты расчетов положения точки пересечения молекулярных орбиталей Rb 

для различных систем. Описание использованных экспериментальных данных 

дано в работе [А8]. 
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Аналогичный подход можно использовать для описания ионизационных 

явлений, связанных с возбуждением M-оболочки. Зависимость W(R0) в случае 

Kr+-Kr аналогична возбуждению L-оболочки в случае Ar-Ar и также может быть 

описана формулой (3.1) с использованием =18. Зависимость Rc от Z1+Z2 для 

возбуждения M-оболочки показана на рис. 3.1. В этом случае скейлинг носит 

оценочный характер из-за малого числа изученных систем. 

В случае возбуждения K-вакансий также возможно построение скейлингов 

[А9]. При этом различаются случаи, когда К-вакансии образуются вследствие 

вращательных переходов между 2p-2p орбиталями (модель Масека-Бриггса) и 

случай столкновения тяжелых частиц, когда вакансии на 2p орбитали 

отсутствуют и происходит динамическая ионизация 2p орбитали. Для 

последнего случая в [А9] на основе теории динамической ионизации получено 

универсальное выражение для ионизации K-оболочки. В этом случае: 

𝜎𝑖(𝑐𝑚
2) ∙ 𝑈0(𝑘𝑒𝑉) = 𝐾 ∙

√𝑥

𝛼(0)
∙ 𝑒𝑥𝑝 (−

𝛼(0)

√𝑥
) , 𝑥 =

𝑚𝑒

𝑀
∙
𝐸

𝑈0
        (3.4) 

K=1.196·10-18  см2 кэВ, (0)0.67. 

При низких энергиях столкновений механизм, связанный с 

межорбитальными переходами, приводит к существенно большим сечениям 

образования К-вакансий, чем сечения образования вакансий за счет 

динамической ионизации, при высоких энергиях следует учитывать оба 

механизма. При столкновениях в твердой фазе происходит каскад столкновений 

и образование дополнительных вакансий во внешней оболочке, которые могут 

выживать до следующего столкновения, что может приводить к большим 

сечениям образования К-вакансий из-за возможности переходов 2p-2p. 

Динамическая ионизация и оже-переходы в квазимолекуле. 

В задачи работы входило рассмотрение двух основных механизмов 

образования электронов с непрерывным энергетическим спектром при атомных 

столкновениях, а именно динамическая ионизация вследствие срыва электрона с 

выдвигающегося терма в континуум из-за динамики столкновений, а также оже-

переходы в квазимолекуле, когда вакансия на орбитали заполняется во время 

соударения частиц при меняющемся межъядерном расстоянии. 

Как видно из рис. 3.2, при малых энергиях электронов доминирует 

экспоненциальная составляющая в спектре, описываемая формулой [5]: 

𝜎(𝐸𝑒) = 𝐴(𝐸𝑒)𝑒𝑥𝑝 (−
𝛼(𝐸𝑒)

𝑣
)         (3.5) 

𝛼(𝐸𝑒) = 2 ∫ 𝐼𝑚𝑅(𝐸)𝑑𝐸       (3.6)

𝐸𝑒

𝐸𝑝

, 𝐴(𝐸𝑒) =
4𝜋|𝑅(𝐸𝑒)|

2𝐼𝑚𝑅(𝐸𝑒)

𝛼(𝐸𝑒)
      (3.7) 

здесь R(Ee) – обратная функция для зависимости энергии рассматриваемого 

состояния от межъядерного расстояния Ee(R), ImR(Ee) – мнимая часть этой 

функции, v – скорость соударения (используются атомные единицы). 
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Рис. 3.2. Спектры электронов при столкновениях Ne+- Ne [А10]. Пунктир - вклад 

экспоненциальной составляющей, связанный с динамической ионизацией. Тонкой 

сплошной кривой - расчет вклада оже-переходов в квазимолекуле формула (3.8). 

 

Показано, что появление экспоненциальной компоненты в спектре 

электронов согласуется с представлением о выдвижении автоионизационного 

терма в континуум. Высокая вероятность срыва электрона приводит к 

отсутствию интерференции амплитуд перехода при сближении и разлете частиц 

и, как следствие, к экспоненциальной форме спектра. Определены параметры 

автоионизационного терма: Ep=17.5 эВ, зависимость ImR(Ee), а также значение 

предэкспоненциального фактора A(Ee). Вычислен вклад в сечение ионизации 

переходов электронов в континуум. 

 При больших энергиях электронов имеет место вклад оже-переходов в 

квазимолекуле вследствие заполнения вакансий на 2p орбитали. Он может быть 

описан с помощью формулы (3.8) Девдариани и др. [6]: 

𝑑2𝜎

𝑑𝐸𝑒𝑑𝑏
= 4𝜋2𝑏Γ𝐴𝑛𝛼

−
2
3𝐴𝑖

2 {𝛼−
1
3 [𝐸𝑒 − 𝐸𝑒(𝑅0) +

𝑖

2
Γ𝐴]},          (3.8) 

где n - число вакансий на орбитали, 𝛼 =
1

2
∙
𝑑𝐸

𝑑𝑅
∙
𝑑2𝑅

𝑑𝑡2
|𝑅 = 𝑅0. 

 Вследствие интегрирования по прицельным параметрам осцилляции 

функции Эйри устраняются. Рассчитаны вероятности оже-переходов при 

заполнении 2p вакансии. Как видно из рис. 3.2, достигнуто хорошее согласие с 
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экспериментом. Уточнена процедура спектроскопии терма квазимолекулы в 

условиях сильной зависимости вероятности оже-перехода от достигнутого 

межъядерного расстояния. Полученные значения терма хорошо согласуются с 

теоретическими расчетами. 

Сопоставление вероятностей оже-переходов в квазимолекуле для 

многоэлектронной системы Ne-Nе с экспериментом проведено впервые. 

 

В четвертой главе рассматриваются электронные тормозные потери при 

атомных столкновениях в твердых телах. 

 

Вклад образования автоионизационных состояний в тормозные потери. 

Предложена новая модель для оценки dE/dx при столкновении ионов кэВ-

энергии, учитывающая образование автоионизационных состояний при 

столкновении атомов. Модель предсказывает пороговое поведение зависимости 

dE/dx и увеличение неупругих потерь энергии при таких энергиях столкновения, 

когда достигается порог образования внутренних вакансий. Величину вклада 

образования автоионизационных состояний можно оценить с помощью сечений 

ионизации. Распад автоионизационного состояния приводит к ионизации с 

удалением N электронов, поэтому вместо образования автоионизационного 

состояния можно использовать N·σi, где σi - сечение ионизации. 

 
𝑑𝐸

𝑑𝑥
=
1

𝑉0
∑𝑁𝑛𝑙𝑗𝑄𝑛𝑙𝑗𝜎𝑛𝑙𝑗

𝑖𝑜𝑛

𝑛𝑙𝑗

            (4.1) 

здесь Qnlj - энергии автоионизационных состояний, ion
nlj - парциальные сечения 

ионизации, V0 - объем одного атома в твердой мишени, суммирование ведется по 

всем выдвигающимся состояниям с квантовыми числами n,l,j. Таким образом, 

электронную тормозную способность можно оценить, используя сечение 

ионизации и значения неупругих потерь энергии для рассматриваемых каналов. 

Если измерения сечения ионизации недоступны, соответствующие значения 

можно получить с помощью скейлингов, рассмотренных в главе 3. 

На рис. 4.1 проведено сопоставление электронной тормозной способности 

для случая столкновений ионов Ne c твердым Ne, рассчитанной по формуле (4.1), 

по сравнению со значениями из базы данных SRIM. Сечение ионизации и 

значение Q=45 эВ для случая столкновений Ne+-Ne получено из 

экспериментальных данных (см. ссылки в работе [А11]). Автоионизационная 

модель дает значения, превышающие значения из базы данных SRIM. 

Предлагаемая модель предсказывает пороговый характер тормозной 

способности, поскольку неупругие потери энергии резко возрастают при 

достижении межъядерных расстояний, необходимых для формирования 

автоионизационных состояний. На рис. 4.1 также показана оценка вклада 

ионизации K-оболочки и вклад потери энергии, связанной с выдвижением 3d 

орбитали. 
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Рис. 4.1. Электронная тормозная способность для столкновений Ne+-твердый 

Ne как функция энергии столкновения E0. Кружки – оценка dE/dx, полученная 

при использовании экспериментальных значений сечения ионизации. Тонкая 

линия - значения из базы данных SRIM. Также показан вклад выдвижения 3d-

орбитали в возбуждение L-оболочки и возбуждение K-оболочки. 

 

Вклад различных элементарных процессов в сечения электронного 

торможения. 

Проведено сравнение вкладов различных элементарных процессов в 

сечения электронного торможения. Установлено, что роль процесса перезарядки 

относительно невелика и во многом определяется малой разницей между 

энергиями начального и конечного состояний. Показано, что вклад процессов 

возбуждения для рассматриваемых случаев не превышает 7-12%, что не 

согласуется с общепринятым представлением о равенстве вкладов ионизации и 

возбуждения. Установлено, что учет многократной ионизации увеличивает 

электронную тормозную способность на 6% для системы p-He и на 23% для 

системы p-Ar. 

Показано, что количественного соответствия сечения тормозных потерь 

сумме вкладов ионизации, возбуждения и перезарядки можно добиться, если 

учесть значительные потери энергии, связанные с образованием быстрых 

электронов (см. рис. 4.2). При высоких энергиях соударения до 70% общих 

тормозных потерь приходится на энергию, уносимую электронами. 
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Рис. 4.2. Сравнение вкладов различных процессов в сечение тормозных потерь 

для столкновений p-Ar. Сплошная линия представляет собой сумму всех 

процессов с учетом кинетической энергии электронов (Сумма A); штриховая 

линия - то же самое без учета вклада энергии быстрых электронов (Сумма B). 

 

Зависимость средней энергии выбитых электронов от скорости 

столкновения v при v<1.5 а.е. может быть описана в рамках динамической теории 

ионизации. Предложена простая формула для оценки средней энергии выбитых 

электронов. При высоких скоростях столкновения наблюдаемая зависимость 

средней энергии выбитых электронов соответствует расчетам в приближении 

Борна. 

Влияние многократности соударений на электронные тормозные 

способности. 

Путем моделирования с помощью нашего программного кода получены 

энергетические спектры атомных частиц, прошедших через тонкие пленки и 

обратно рассеянных ими. Рассчитана средняя длина траектории L частиц после 

прохождения через тонкие пленки толщиной d в несколько сотен ангстрем. 

Установлено, что средняя длина траектории L при низких энергиях столкновения 

(0.5 кэВ) примерно в 2 раза превышает толщину пленки d, а при 10 кэВ разница 

составляет менее 20%. Показано, что определение электронной тормозной 

способности dE/dx как отношения средних потерь энергии E к толщине пленки 

d в геометрии эксперимента “на прохождение” некорректно. Учитывая кратность 

столкновений, при расчете электронного торможения необходимо использовать 

среднюю длину траектории L вместо толщины пленки d. Значения электронных 

тормозных способностей, скорректированные на отношение L/d, совпали с 

результатами экспериментов в геометрии обратного рассеяния (см. рис. 4.3). 
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Рис. 4.3. Электронная тормозная способность dE/dx в зависимости от энергии 

частицы. Данные приведены для системы H-Ag. Точки - экспериментальные 

данные, взятые из базы данных. Штриховая оранжевая линия - расчеты SRIM. 

Сплошная черная линия - зависимость dE/dx=1.56·E0.81, dE/dx в [эВ/Å], E в 

[кэВ]. На рис 4.3а приведены данные без коррекции на длину траектории, а на 

рис. 4.3б с учетом коррекции. 

 

Было показано, что зависимость dE/dx от энергии столкновения E при 

энергиях частиц ниже 10 кэВ отличается от общепринятой модели dE/dxE0.5. В 

рассматриваемых случаях показатель  в степенной зависимости dE/dxE лежит 

в диапазоне =0.7-0.9. 
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В пятой главе рассмотрены ядерные тормозные способности и 

экранировка взаимодействия частиц в металле. 

Потенциал ион-твердое тело. 

Впервые определены параметры потенциала для системы ион-твердое тело 

из экспериментальных данных (на примере экспериментальных данных об 

энергетических и угловых распределениях обратно рассеянных частиц при 

бомбардировке протонами мишени из золота). 

Другим способом определения параметров потенциала было 

моделирование угловых распределений протонов, прошедших через тонкие 

пленки золота. Результаты обработки обоих экспериментов показаны на рис. 5.1. 

Полученный потенциал заметно отличается от потенциалов, применяемых 

для описания рассеяния в газовой фазе, и характеризуется заметным 

увеличением константы экранирования. 

В работе [А15] были предложены аналитические формулы, объясняющие 

данный эффект. Для описания потенциала взаимодействия U(R) иона с зарядом 

Z1 с ионом (N2<Z2) или атомом решетки (N2=Z2) получена формула: 

𝑈(𝑅) =
𝑍1(𝑍2 −𝑁2)

𝑅
+
𝑍1𝑁2
𝑅

∑𝐴𝑖

3

𝑖=1

𝑒𝑥𝑝 (−𝐵𝑖
𝑅

𝑎
)         (5.1) 

здесь Ai и Bi - коэффициенты в потенциале Мольера, 𝑎 = 0.8853𝑎𝐵𝑍2
−1.2𝑁2

0.87,

𝑎𝐵 = 0.529 Å. 
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Рис. 5.1. Потенциал межатомного взаимодействия в зависимости от расстояния. 

Система H-Au. Приведен потенциал DFT для газовой фазы. Точки - данные из 

работ [А12-А14], в которых значения потенциалов получены из обработки 

экспериментальных данных о рассеянии частиц на поверхности или 

прохождения через тонкие пленки. Линии с точками – расчеты по формулам 

(5.1, 5.2, 5.3). 
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Потенциал взаимодействия иона, экранированного электронами 

проводимости, с решеткой металла может быть записан в виде: 

𝑈(𝑅) =
𝑍1(𝑍2 −𝑁2)

𝑅
𝑒𝑥𝑝 (−

𝑅

𝑅𝐷
) +

𝑍1𝑁2
𝑅

∑𝐴𝑖

3

𝑖=1

𝑒𝑥𝑝 (−𝐵𝑖
𝑅

𝑎
) 𝑒𝑥𝑝 (−

𝑅

𝑅𝐷
)         (5.2) 

Здесь RD - длина экранирования Дебая. Для золота RD=1.358 а.е. 

Выражение для потенциала взаимодействия нейтрального атома водорода 

с решеткой твердого тела может быть записано как: 

𝑈(𝑅) =
𝑍1𝑍2
𝑅

∑𝐴𝑖

3

𝑖=1

𝑒𝑥𝑝 (−𝐵𝑖
𝑅

𝑎
) 𝑒𝑥𝑝 (−

2𝑅

𝑎𝐵
) (1 +

𝑅

𝑎𝐵
)         (5.3) 

Как видно из рис. 5.1, потенциалы, учитывающие экранировку, неплохо 

описывают экспериментальные данные о потенциале для системы водород в 

металле. 

Ядерные тормозные потери. 

В работе [А5] рассчитаны потенциалы взаимодействия для большого числа 

систем в рамках теории функционала плотности с использованием программного 

пакета Dmol для выбора базиса волновой функции. Сравнение с имеющимися 

данными о потенциалах, полученных из экспериментов по рассеянию частиц, 

показало, что точность подгонки отталкивательной части потенциала не хуже 

11%. Скорректировано поведение потенциала при наличии потенциальной ямы 

для имеющихся спектроскопических данных. 

Рассчитаны сечения ЯТС для 48 систем для энергий от 10 эВ до 100 кэВ. 

Проведено сравнение с данными, полученными с использованием 

универсальных потенциальных моделей, и определена их точность. 

Наличие притягивающей ямы в потенциале приводит к появлению 

дополнительного пика в низкоэнергетической части кривой сечения ЯТС (см. 

рис. 5.2). 

Показана идентичность результатов, полученных из расчетов траекторий 

частиц, и расчетов в квазиклассическом приближении. Для расчета 

транспортного сечения и сечения ЯТС критерий применимости 

квазиклассического приближения сведен к условию угловой момент ℓ≫1. 

 

В шестой главе рассмотрено компьютерное моделирование отражения 

атомов от поверхности твердых тел. 

Влияние электронных тормозных потерь, поверхностного потенциального 

барьера, структуры мишени на коэффициент отражения частиц. 

Рассчитаны коэффициенты отражения при бомбардировке мишеней из Be 

и W атомами H, D, T, He, Be, C, N, O, Ne, Ar, W в широком диапазоне энергий 

налетающих атомов 10 эВ - 100 кэВ (см. рис. 6.1). В случае M2>M1 коэффициенты 

отражения резко падают, что связано с отсутствием вклада однократного 

рассеяния, здесь M1 и M2 - массы сталкивающихся частиц. 
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Рис. 5.2. Сравнение расчетов ЯТС в классическом и квазиклассическом 

приближениях. 
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Рис. 6.1. Коэффициенты отражения частиц RN для мишени из бериллия в 

зависимости от энергии налетающих атомов H, D, T, He, Be, C, N, O, Ne. Для 

системы Be-Be приведен расчет для плоскостного потенциального барьера. 

 

Показано, что учет поверхностного потенциального барьера существенно 

влияет на коэффициенты отражения частиц (см. рис. 6.2). 
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Рис. 6.2. Влияние поверхностного барьера на коэффициент отражения RN для 

случая W-W. 
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Рис. 6.3. Коэффициенты отражения в зависимости от энергии налетающих 

частиц для кристаллической и аморфной мишени для системы He-W. 

Приведено сопоставление наших расчетов с программами SDTrimSP, 

MARLOWE, ACOCT и методом МД [А16]. 
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Для сильно неровной поверхности, состоящей из остриев атомного 

размера, поверхностный потенциал может быть принят изотропным 

(сферическим). В этом случае энергия распыленной частицы Esp должна быть 

больше энергии сублимации Us. Для гладкой поверхности используется модель 

плоскостного потенциала. В этом случае для распыленной частицы должно 

выполняться условие Esp·cos2 > Us, где θ - угол вылета распыленной частицы, 

отсчитываемый от нормали к поверхности. 

Учет современных представлений об электронных тормозных потерях 

также заметно влияет на результаты моделирования. На примере системы H-W 

показано, что коррекция электронных тормозных потерь на многократность 

соударений приводит к изменению коэффициента отражения в 1.5 раза во всем 

диапазоне рассматриваемых энергий. 

На результаты расчетов также значительно влияет структура мишени. Это 

различие продемонстрировано на примере системы He-W рис. 6.3. 

В случае, когда имеются экспериментальные данные, представленные 

расчеты удовлетворительно согласуются с экспериментом и другими расчетами. 

Радужное рассеяние при скользящем падении атомных частиц на 

поверхность кристалла. 

Если пучок атомов, падающих на монокристалл под скользящим углом к 

поверхности, ориентирован вдоль атомной цепочки, имеет место поверхностное 

каналирование и эффект радужного рассеяния. Эти эффекты экспериментально 

исследовались в работе [7]. 

Результаты проведенного нами моделирования методом ППС и методом 

траекторий представлены на рис. 6.4. 
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Рис. 6.4. Сравнение рассчитанных распределений рассеянных атомов Ar в 

зависимости от азимутального угла  с экспериментом [7]. Линия с точками - 

наш расчет методом траекторий. Штриховая линия - наш расчет ППС. 
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Установлено, что траекторные расчеты рассеяния частиц в случае 

поверхностного каналирования позволяют достаточно точно описать угловые 

зависимости выхода рассеянных частиц и эффект радужного рассеяния. 

Показано, что анализ “крыльев” в угловых зависимостях при радужном 

рассеянии позволяет довольно точно оценить величины амплитуд тепловых 

колебаний поверхностных атомов. 

Зависимость углового распределения при радужном рассеянии от энергии 

столкновения не может быть описана известными моделями двухатомных 

потенциалов. Она использовалась для получения параметров потенциала 

взаимодействия налетающего атома с поверхностью для систем Ar-Al (111), 

Ar-Ag (111), Ne, Ar, Kr-Al (001). Наибольшее отличие наблюдается в случае 

Ne-Al(001), см. рис. 6.5. 
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Рис. 6.5. Величина потенциала взаимодействия атом-поверхность U(R) в 

зависимости от межатомного расстояния Ne-Al(001). Сплошная линия с 

кружками - потенциал, полученный при подгонке расчетных спектров к 

экспериментальным. Другими линиями показаны расчеты для потенциалов 

DFT, ZBL и Зиновьева. 

 

Выявленная разница между потенциалом, полученным из измерений, и 

стандартными двухатомными потенциалами объяснена влиянием электронов 

металла на экранировку взаимодействия налетающего атома с атомами 

поверхности. 
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В седьмой главе приведены результаты расчетов методом компьютерного 

моделирования коэффициентов распыления для большого набора 

бомбардирующих частиц и мишеней из Be и W (см. рис. 7.1). Исследован 

широкий энергетический диапазон бомбардирующих атомов от пороговых 

значений до сотен кэВ. Полученные данные важны для оценки стойкости первой 

стенки в токамаке-реакторе и оценки поступления примесей в токамаке ИТЭР. 

Получены также энергетические спектры и угловые распределения распыленных 

атомов. 
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Рис. 7.1. Коэффициенты распыления для мишени из вольфрама атомами H, 

D, T, He, Be, N, O, Ne, Ar, W для нормального падения в зависимости от 

энергии налетающих атомов для плоского потенциального барьера. 

 

Модель распыления тяжелых мишеней легкими атомами 

В этом случае каскадная модель Зигмунда [8] не работает, надежная модель 

отсутствует. Компьютерное моделирование позволяет установить вклад 

различных механизмов, приводящих к распылению, см. рис. 7.2 и 7.3. 

Будем различать процессы образования распыленных атомов, 

происходящие при движении бомбардирующей частицы вглубь мишени (индекс 

in), и аналогичные процессы при движении обратно отраженных 

бомбардирующих частиц (индекс out). Бомбардирующая частица при движении 

вглубь твердого тела может выбить атом мишени, который после нескольких 

соударений способен покинуть твердое тело, – процесс PKA-in (PKA - Primary 

Knock-on Atom). Аналогичный вклад могут внести обратно рассеянные 

первичные частицы – процесс PKA-out. Выбитые атомы мишени могут передать 
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энергию вторичным частицам мишени, образуя каскад столкновений. Будем 

различать случаи, когда вторичные атомы образовались при движении 

бомбардирующих частиц вглубь мишени SKA-in (SKA - Secondary Knock-on 

Atoms) и обратно рассеянными бомбардирующими частицами SKA-out. 

Вероятности вклада различных механизмов обозначим как: WPKA
in W

SKA
in W

PKA
out 

WSKA
out. 

 

 
Рис. 7.2. Схема процессов распыления 

 

На рис. 7.3 представлены вклады различных механизмов в распыление для 

случая H-Be, рассчитанные с помощью нашей программы. 
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Рис. 7.3. Вклады различных механизмов в распыление для пары H-Be. 
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Как видно из рис. 7.3, в случае распыления легкими атомами доминирует 

распыление приповерхностных слоев потоком обратно рассеянных частиц. На 

основании этих данных предложена модель распыления твердых тел легкими 

атомами. 

Упрощенная формула для оценки коэффициента распыления для 

механизма выбивания поверхностных атомов потоком обратно рассеянных 

частиц может быть записана как [А17]: 

𝑌𝑜𝑢𝑡 = 𝜎(𝐸𝑡ℎ, 𝐸0) ∙ 𝑛𝑡 ∙ 𝑅𝑁 ∙ 𝜆      (7.1) 
здесь (Eth, E0) – сечение образования частиц отдачи с энергией больше Us при 

энергии налетающей частицы E0, nt – плотность мишени, RN - коэффициент 

отражения,  – характерная глубина выхода распыленных частиц. 

Сечение (Eth,E1) и глубина выхода выбитых атомов ((E1)) зависят от 

энергии отраженных ионов. Произведем коррекцию на спектр отраженных 

частиц, учитывая вес частиц с энергией E1 в спектре: 

𝑌𝑜𝑢𝑡(𝐸0) = 𝑛𝑡 ∙ 𝑅𝑁(𝐸0) ∙
∫ 𝜎(𝐸𝑡ℎ, 𝐸1)𝜆(𝜀(𝐸1))
𝐸0
𝐸𝑡ℎ

𝑑𝑁
𝑑𝐸

(𝐸1)𝑑𝐸1

∫
𝑑𝑁
𝑑𝐸

(𝐸1)𝑑𝐸1
𝐸0
0

       (7.2) 

Предложена модель распыления легкими частицами твердотельных 

мишеней описывающая поведение коэффициента распыления различных 

материалов и средней энергии распыленных частиц, в том числе в припороговой 

области. Модель рассматривает механизм распыления поверхностных слоев 

потоком обратно рассеянных бомбардирующих частиц, который является 

доминирующим при распыления легкими частицами тяжелых мишеней 

(см. рис. 7.4). 
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Рис. 7.4. Зависимость коэффициента распыления от энергии бомбардирующей 

частицы для случаев H-Be (a) и H-W (б). 

Синяя кривая – наш компьютерный расчет методом Монте-Карло. Точки – 

предлагаемая модель. Красная кривая – оценка Y без учета поправки на 

энергетический спектр отраженных частиц, формула (7.1). Для сравнения 

приведена кривая, полученная по формуле Зигмунда [8]. 

 

Энергетические пороги распыления. 

Как видно из рис. 7.1 зависимость коэффициента распыления от энергии 

соударения имеет ярко выраженный энергетический порог Eth. 

Введем параметр P=Eth/Us, который характеризует отношение энергии, 

передаваемой распыленной частице, к энергии сублимации Us, здесь 

=4M1M2/(M1+M2)
2. На рис. 7.5 представлена зависимость параметра P от 

отношения масс M2/M1. 

Различное поведение предложенного параметра для отрезков M2/M1<1 и 

M2/M1>1 объясняется различным доминирующим механизмом распыления. Для 

M2/M1<1 доминирует каскадный механизм, предложенный Зигмундом, а для 

M2/M1>1 доминирующий вклад вносит распыление приповерхностных слоев 

потоком обратно рассеянных частиц пучка. Совокупность имеющихся данных 

удается описать в рамках модели, учитывающей многократные столкновения и 

поправки на торможение на электронах мишени. Как видно из рис. 7.5, 

зависимость параметра P носит универсальный характер. 
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Рис. 7.5. Зависимость параметра Eth/Us от отношения масс M2/M1. Приведены 

данные нашего расчета для плоскостного барьера для мишеней из Be и W, а 

также данные работы [4] - маленькие кружки. Треугольники – данные 

эксперимента [9-11]. 

 

С помощью статистической обработки имеющихся экспериментальных 

данных и результатов компьютерного моделирования получено выражение: 

𝑃 = 𝛾
𝐸𝑡ℎ
𝑈𝑠

=

{
 
 

 
 6.03,                                               

𝑀2

𝑀1
< 1 

4.62

1 + 0.692 ∙ (
𝑀2

𝑀1
− 1.07)

1.19 + 1.10,
𝑀2

𝑀1
> 1            (7) 

 

Предложенная формула позволяет получить экспресс оценку положения 

порога для различных систем.  



31 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Среди наиболее значимых результатов проведенных работ можно выделить 

следующие: 

1). Предложена новая модель торможения ионов средних масс кэВ-энергий, 

учитывающая доминирующий вклад в неупругие потери образования 

автоионизационных состояний при столкновениях атомов. Предложены 

скейлинги для оценки сечений образования автоионизационных состояний с 

вакансиями в K, L и M оболочках сталкивающихся атомов. 

2). Достигнуто количественное описание основных механизмов образования 

электронов с непрерывным энергетическим распределением при столкновениях 

атомов вследствие динамической ионизации и оже-переходов в квазимолекуле. 

3). С применением методов компьютерного моделирования показано, что 

различие данных измерений электронных потерь энергии, полученных методом 

обратного рассеяния и методом прохождения пучка через тонкую пленку, связано 

с влиянием многократности столкновений на длину траектории частиц в твердом 

теле. При энергиях менее 10 кэВ традиционное определение тормозной 

способности как потери энергии на единице длины проективного пробега 

неприменимо. 

4). Рассчитаны потенциалы межатомного взаимодействия в рамках теории 

функционала плотности и ядерные тормозные способности для этих 

потенциалов для 48 систем. Обнаружено наличие дополнительного пика в 

зависимости сечения ядерных тормозных потерь от энергии соударения, 

связанного с рассеянием на потенциальной яме. 

5). Впервые определены параметры потенциала для системы ион-твердое тело из 

экспериментальных данных по многократному рассеянию протонов на мишени 

из золота и прохождению частиц через пленку золота. Предложена модель, 

описывающая влияние электронов металла на изменение экранировки 

потенциала, что позволило достичь согласия с экспериментом. 

6). Проведено сравнение вкладов различных элементарных процессов в сечения 

электронного торможения для случаев p-He и p-Ar. Показано, что 

количественного соответствия сечения тормозных потерь сумме вкладов 

ионизации, возбуждения и перезарядки можно добиться, если учесть 

значительный вклад кинетической энергии быстрых эмитируемых электронов в 

тормозные способности. 

7). Рассчитаны значения коэффициентов отражения и распыления для большого 

числа ионов с мишенями из Be и W, перспективных материалов для токамака-

реактора. Получены энергетические спектры, угловые распределения и средняя 

энергия распыленных частиц. 

8). Траекторные расчеты рассеяния частиц в случае поверхностного 

каналирования позволили описать эффект радужного рассеяния и получить 

информацию об амплитудах тепловых колебаний поверхностных атомов и 

потенциалах взаимодействия для систем Ar-Al(111), Ar-Ag(111), Ne, Ar, 

Kr-Al(001). 
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9). Предложена модель распыления твердотельных мишеней легкими частицами, 

описывающая поведение коэффициента распыления различных материалов и 

средней энергии распыленных частиц, в том числе в припороговой области. 

Модель рассматривает механизм распыления поверхностных слоев потоком 

обратно рассеянных бомбардирующих частиц. Этот механизм оказывается 

доминирующим при распылении твердотельных мишеней легкими частицами. 

Получена формула, позволяющая провести экспресс-оценку положения 

энергетического порога распыления. 

10). Разработан пакет программ, позволяющий моделировать рассеяние частиц 

на поверхности твердого тела, прохождение частиц через тонкие пленки, пробеги 

частиц, распыление материалов и характеристики распыленных частиц при 

ионной бомбардировке. В частности, применение компьютерного 

моделирования позволило получить результаты, перечисленные в пунктах 3-9. 
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