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ВВЕДЕНИЕ 

 

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]. Именно пучки заряженных частиц оказались удобным 

инструментом исследования атомной структуры. Исследованием этого типа явился опыт 

Резерфорда, подвергшего тонкую металлическую фольгу бомбардировке -частицами, в 

результате чего было установлено, что в центре атома находится тяжелое ядро. 

Перечислим основные области науки и техники, в которых важным является 

понимание природы атомных столкновений. 

Ионная имплантация [2] 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 [3-6] используется для очистки 

и послойного травления поверхностей, для изготовления тонких пленок, для анализа 

поверхности, а также в распылительных ионных источниках. Важную роль в развитии 

представлений о взаимодействии частиц с веществом сыграла теория распыления, 

предложенная Зигмундом [7]. Эта работа и ее модификации позволили создать надежную 

теоретическую основу для описания практически важных процессов распыления. 

Исследования рассеяния налетающих частиц твердыми мишенями имеют большое 

теоретическое и прикладное значение [8-10]. При энергиях частиц 100 кэВ – 2 МэВ они 

широко используются при анализе поверхностного слоя глубиной 500 нм методом 
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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 

[11,12]. 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 [13,14]. 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 [15]. 

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 [16]. 

Подробное описание современных представлений о взаимодействии пучков атомных 

частиц с веществом, пробегах частиц, образовании радиационных дефектов можно найти в 

монографиях [17-19]. 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 
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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. 

 

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. 
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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 случая 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 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 
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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. 
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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. 

 

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. 
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3. Влияние многократности столкновений на различие данных 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 способностях 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 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: 
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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) 

 

Основные полученные результаты опубликованы в обзорах: ЖЭТФ [20] и УФН [21]. 

 

Зиновьев А.Н., Бабенко П.Ю., Шергин А.П. Образование и распад автоионизационных 

состояний - основной механизм неупругих потерь при столкновениях атомов кэВ-энергий 

// Журн. эксперим. и теорет. физики. 2023. Т. 163, №5. С.744-766. DOI: 

10.31857/S0044451023050139 
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Бабенко П.Ю., Зиновьев А.Н., Шергин А.П. О торможении и рассеянии в веществе атомов 

с энергиями порядка килоэлектронвольт // Успехи Физических Наук. 2024. Т. 194, №10. 

С.1059-1081. DOI: 10.3367/UFNr.2024.03.039666 

 

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 всероссийских конференций. 

Список основных работ по теме диссертации приведен в конце диссертации. 

 

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. 
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ГЛАВА 1. Основные представления о взаимодействии атомных частиц при 

соударениях с твердым телом 

 

1.1. Потенциалы взаимодействия 

При описании рассеяния атомных частиц в твердом теле важным является выбор 

потенциала межатомного взаимодействия. 

Двухчастичный потенциал взаимодействия зависит только от межъядерного расстояния и 

зарядов ядер. При компьютерном моделировании удобно пользоваться парными 

потенциалами. Условно их можно разделить на несколько групп. 

 

1.1.1. Экранированные кулоновские потенциалы  

К первой группе относятся потенциалы вида: 

𝑈(𝑟) =
𝑍1𝑍2𝑒

2

𝑟
Φ (

𝑟

𝑎
)        (1.1.1) 

где (r/a) – функция экранирования, представляется в виде суммы экспонент: 

Φ(
𝑟

𝑎
) =∑𝑐𝑖𝑒𝑥𝑝 (−𝑑𝑖

𝑟

𝑎
),   ∑𝑐𝑖 = Φ(0) = 1          (1.1.2)

𝑛

𝑖=1

𝑛

𝑖=1

 

здесь Z1 и Z2 – заряды ядер сталкивающихся частиц, r – расстояние между атомами, e – заряд 

электрона, a – длина экранирования. 

 

Таблица 1.1.1. Константы функций экранирования для потенциалов: Бора [22], Мольера 

[23], Kr-C [24], ZBL [25], Ленца-Йенсена [26,27]. 

 Потенциал 

Бора 

Потенциал 

Мольера 

Потенциал 

Kr-C 

Потенциал 

ZBL 

Потенциал 

Ленца-Йенсена 

n 1 3 3 4 3 

c1 1 0.35 0.190945 0.028171 0.01018 

c2 0 0.55 0.473674 0.28022 0.24330 

c3 0 0.10 0.335381 0.50986 0.7466 

c4 0 0 0 0.18175 0 

d1 1 0.3 0.278544 0.20162 0.206 

d2 0 1.2 0.637174 0.40290 0.3876 

d3 0 6.0 1.919249 0.94229 1.038 

d4 0 0 0 3.1998 0 
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Величина длины экранирования зависит от зарядов ядер сталкивающихся частиц Z1 

и Z2. Удобно ввести эффективный заряд Z12: 

𝑍12 = (𝑍1
𝑥 + 𝑍2

𝑥)𝑦       (1.1.3) 

Если выразить длину экранирования через эффективный заряд получим: 

𝑎 = (
9 ∙ 𝜋2

128
)

1
3⁄

∙ 𝑎𝐵 ∙ 𝑍12
−
1
3          (1.1.4) 

Здесь aB боровский радиус - aB=0.529 Å, а (92/128)1/3=0.8853. 

 

Таблица 1.1.2. Параметры для вычисления длин экранирования 

Длина 

экранирования 

x y x·y 

Томас-Ферми 1 1 1 

Линдхард 2/3 3/2 1 

Фирсов 1/2 2 1 

ZBL 0.23 3 0.69 

 

Потенциал Зиновьева 

Особый интерес представляет потенциал, полученный в работе [28] на основе 

обработки экспериментальных данных о рассеянии для 13 систем. Автор оценивает ошибку 

в определении потенциала в 3%, а ошибку в определении r в 4%. В работе [28] предлагается 

потенциал Зиновьева в виде: 
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Рис. 1.1.1. Функции экранирования (r/a) для кулоновских потенциалов. 
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𝑈(𝑟) =
𝑍1𝑍2𝑎𝑓

𝑥
𝑒𝑥𝑝 {−

1.575𝑥

1 + 0.719𝑥0.5 − 0.010𝑥
},     (1.1.5) 

где x=r/af , af =0,8853/(Z1
2/3 + Z2

2/3)1/2 – длина экранирования Фирсова, выраженная в 

атомных единицах. Формула (1.1.5) работает в области x<7. 

Как видно из рис. 1.1.1 функции экранирования в зависимости от расстояния между 

атомами ведут себя очень похоже. Исключение составляют функции экранирования Бора и 

Томаса-Ферми. 

 

1.1.2. Потенциал Борна-Майера 

Часто при компьютерном моделировании работают с потенциалом Борна-Майера 

[29]: 

𝑈(𝑟) = 𝐴𝐵𝑀𝑒
−𝑟 𝑎𝐵𝑀⁄      (1.1.6) 

здесь ABM - энергетический параметр, а aBM - длина экранирования. 

Этот потенциал очень часто используется. Например, для системы Cu-Cu Гибсон [30] 

предложил следующие значения параметров: 

𝐴𝐵𝑀 = 2.2563 кэВ,   𝑎𝐵𝑀 = 0.019661нм    (1.1.7) 

0 1 2 3 4 5

0

50

100

150

 

 

U
(r

),
 э

В

r, Å

Cu-Cu

ZBL

Борн-Майер

 

Рис. 1.1.2. Сравнение потенциалов Борна-Майера и ZBL для системы Cu-Cu. 
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Из рис. 1.1.2 видно, что потенциалы Борна-Майера и ZBL для системы Cu-Cu сильно 

отличаются. 

 

1.1.3. Потенциал Морзе 

Экранированные Кулоновские потенциалы – это потенциалы отталкивания. Однако, 

очень часто в потенциале присутствует притягивающая “яма” с “глубиной” в несколько 

электронвольт. В этом случае используется потенциал притяжения Морзе [31]: 

𝑈(𝑟) = 𝐷𝑒−2𝛼(𝑟−𝑟0) − 2𝐷𝑒−𝛼(𝑟−𝑟0)       (1.1.8) 

Отталкивание частиц описывает первый член, а на больших межъядерных расстояниях 

работает второй член. В этом выражении D (эВ) - глубина потенциальной ямы, а при 

расстоянии между ядрами r0 потенциал минимален, третий параметр  [Å-1] связан с 

расстоянием, на котором потенциал становится равным нулю. 

0 2 4 6 8 10
-15

-10

-5

0

5

10

15

 

 

U
(r

),
 э

В

r, Å

W-W

DFT

ZBL

Морзе

D=6.9 Å

r
0
=2.741 Å

=1.2 Å
-1

 

Рис. 1.1.3. Сравнение потенциалов Морзе, ZBL и DFT для системы W-W. Величины в 

формуле Морзе взяты из работ: D [32], r0 [33] и [19]. Потенциал DFT будет описан в 

следующем разделе. 

 

 Из рис. 1.1.3 видно, что потенциал Морзе для системы W-W сильно отличается от 

потенциалов DFT и ZBL. 
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1.1.4. Потенциалы DFT (DFT - Density Functional Theory – Теория функционала 

плотности) 

Межатомный потенциал U(r) получается путем расчета полной энергии двухатомной 

системы при различных межатомных расстояниях r. 

Метод DFT в приближении локальной плотности (LDA) широко используется из-за его 

хорошей точности и низкой вычислительной стоимости для большого количества атомов. В 

подходе DFT решаются уравнения Кона-Шэма [34]: 

[
−ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑉𝑠(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟)]𝜙𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜙𝑖(𝑟)      (1.1.9) 

𝜌(𝑟) =∑|𝜙𝑖(𝑟)|
2     (1.1.10)

𝑖

 

𝑉𝑥𝑐 =
𝑑(𝜌𝜀𝑥𝑐)

𝑑𝜌
         (1.1.11) 

 

В уравнении (1.1.9) Vs - электростатический потенциал, обусловленный ядрами и 

распределением заряда электронов, а Vxc - обменный и корреляционный член. 

Молекулярные орбитали  разлагаются как линейная комбинация атомных орбиталей: 

𝜙𝑖(𝑟) =∑𝑐𝑖,𝑗𝜒𝑗(𝑟)       (1.1.12)

𝑗

 

Стандартные базисные наборы (j), используемые в пакете DMol [35] DFT/LDA [36,37], 

состоят из двух численно табулированных атомных базисных функций для каждой занятой 

атомной орбитали. Они генерируются путем решения атомных уравнений DFT один раз для 

нейтрального атома и один раз для двухзарядного катиона. 

Энергия электронного взаимодействия рассчитывается как: 

𝐸𝑒𝑙
𝑖𝑛𝑡𝑒𝑟 = 𝐸𝑒𝑙

𝑑𝑖𝑎𝑡𝑜𝑚 − 𝐸𝑎𝑡𝑜𝑚 1 − 𝐸𝑎𝑡𝑜𝑚 2        (1.1.13) 

где Eel
inter - электронный вклад в энергию взаимодействия, Eel

diatom - электронный вклад в 

энергию диатома, а Eatom 1, и Eatom 2 - полные энергии двух атомов. Энергия Eel
inter связана с 

U(r) соотношением: 

𝑈(𝑟) = 𝐸𝑒𝑙
𝑖𝑛𝑡𝑒𝑟 +

𝑍1𝑍2𝑒
2

𝑟
       (1.1.14) 

То есть потенциал взаимодействия – это сумма электронного вклада в энергию 

взаимодействия плюс кулоновское взаимодействие. 

При очень малых значениях r ядерное взаимодействие доминирует, и вклад Eel
inter в 

общий потенциал не будет значительным. При несколько больших значениях r (меньших 

энергиях взаимодействия) Eel
inter и ядерный потенциал будут одного порядка величины, но 
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противоположного знака. Из-за этого, разница в Eel
inter может в некоторых случаях 

отражаться в большем изменении отталкивающего потенциала. 

На рис. 1.1.4 приведено сравнение потенциалов взаимодействия для системы Ar-Ar 

полученных обработкой экспериментальных данных с потенциалом DFT. Видно, что 

наблюдается хорошее согласие. 

Как видно из рис. 1.1.5, при малых расстояниях все модели дают близкие значения, 

а при больших расстояниях следует использовать индивидуальные парные потенциалы, 

рассчитанные в приближении DFT. 

 

1.1.5. Многочастичные потенциалы 

Для описания столкновений в твердом теле при малых энергиях соударения (менее 

100 эВ) следует использовать многочастичные потенциалы и применять методы 

молекулярной динамики. 
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Рис. 1.1.4. Потенциал взаимодействия для системы Ar+-Ar. Приведены расчетные данные 

Хартунга и DFT. Также показаны результаты, полученные из экспериментальных данных: 

Зиновьев, Амдур, Леонас. Рисунок из работы [38]. 
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Рис. 1.1.5. Сравнение величины приведенного потенциала (функции экранирования) от 

межъядерного расстояния. Показаны результаты для парных потенциалов и расчет 

методом DFT для систем: Ne-Ne, Ar-Ar, Xe-Xe. 

 

Метод погруженного атома МПА (EAM). 

Метод погруженного атома МПА (Embedded Atom Method (EAM)) был предложен в 

работе [39]. 

Энергия взаимодействия атома (i) и соседнего атома (j) выражается формулой: 

𝑈𝑖 = 𝐹𝑖(𝜌𝑖) +
1

2
∑𝜑𝑖𝑗(𝑟𝑖𝑗),   𝜌𝑖 =∑𝑓𝑖(𝑟𝑖𝑗)

𝑗≠𝑖

𝑁

𝑗=1
𝑗≠𝑖

         (1.1.15) 

Здесь φij –энергия парного взаимодействия атомов i и j, ρi – электронная плотность, которую 

создают все атомы вещества в точке i, эта электронная плотность определяется по принципу 

суперпозиции – как сумма электронных плотностей от каждого атома j в точке i. Расстояние 

rij – это расстояние между атомом j и точкой i. Fi – функция погружения, это энергия, которая 

нужна для помещения атома в точку i с электронной плотностью ρi. Чаще всего эти три 

функции рассчитываются из первых принципов в каждой точке. Иногда эти функции 

выражаются в аналитическом виде. 
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Для металлов МПА потенциал хорошо себя зарекомендовал. Так как и в металле и в 

потенциале МПА электронная плотность одинакова во всех направлениях. Если в веществе 

есть ковалентные связи, тогда электронная плотность не обладает сферической симметрией 

и потенциал МПА не применим. 

 

Модифицированный потенциал погруженного атома ММПА (MEAM). 

Потенциал ММПА (MEAM) создан на основе МПА потенциала [40]. Здесь функция 

электронной плотности разбита на части, и каждая из них отвечает за свое направление в 

пространстве. В ММПА электронная плотность зависит от расстояния и от направления. 

Также в ММПА введена скриннинг-функция, которая учитывает влияние самых близких 

соседних атомов на энергию парного взаимодействия. В ММПА потенциале функции 

парного взаимодействия выражены в виде функций. 

 

Потенциал Терсоффа 

Для описания свойств кристаллов с ковалентной связью (например, углерода, 

кремния, германия и др.) часто используется потенциал Терсоффа [41]. Он является 

примером многочастичного потенциала, основанного на концепции порядка связей: сила 

связи между двумя атомами не постоянна, а зависит от локального окружения. 

 

Выводы: Очевидно, что при машинном моделировании существует проблема выбора 

потенциала. При энергиях соударения более 1 кэВ можно использовать индивидуальные 

парные потенциалы. Информацию о них можно получить из экспериментальных данных по 

угловому распределению рассеянных частиц (процедура Фирсова) или используя 

приближение функционала плотности DFT внося поправку на глубину потенциальной ямы 

(данные об энергиях диссоциации молекул). 

При малых энергиях необходимо использовать многочастичные потенциалы. 

 

1.2. Потери энергии 

 Перечислим процессы, возникающие при прохождении атомов через вещество: 

1. Неупругие соударения с электронами тормозящего вещества. Потеря энергии при таких 

соударениях обусловлена возбуждением или ионизацией атомов или молекул. 

2. Неупругие соударения с ядрами. Они вызывают тормозное излучение, возбуждение ядра 

или ядерные реакции. 

3. Упругие соударения со связанными электронами. 
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4. Упругие соударения с ядрами или атомами, при этом часть кинетической энергии 

передается атомам мишени. 

5. Черенковское излучение. Оно возбуждается частицами, которые движутся в среде со 

скоростью, большей фазовой скорости света. 

Процессы 2 и 3 несущественны для торможения. Подавляющий вклад в торможение 

частиц вносят процессы неупругого столкновения с электронами (электронное торможение) 

и упругого столкновения с ядрами (ядерное торможение). 

В дальнейшем мы уделим внимание этим двум механизмам. Преобладание 

электронного или ядерного торможения зависит от комбинации бомбардирующей частицы 

и атома мишени. 

 

1.2.1. Ядерные тормозные потери 

Потери энергии, связанные с рассеянием налетающей частицы на ядрах атомов 

мишени – называют ядерными тормозными способностями. Ядерные потери 

характеризуют: удельными ядерными потерями энергии (тормозной способностью) – 

(dE/dx)n – измеряется в [эВ/Å] или сечением ядерного торможения, приходящемся на один 

атом, Sn – измеряется в [эВÅ2]. Эти величины связаны между собой соотношением: 

(−
𝑑𝐸

𝑑𝑥
)
𝑛
= 𝑁𝑆𝑛       (1.2.1) 

где N - число атомов мишени в единице объема. 

Сечение ядерного торможения выражается формулой [2]: 

𝑆𝑛 =
𝑑𝐸

𝑑𝑅
∙
1

𝑁
= ∫ 2𝜋𝑏 ∙ 𝑇[𝜃(𝑏)]𝑑𝑏,          (1.2.2)

∞

0

 

где N – плотность мишени. Потеря энергии при соударении T[] дается формулой: 

 

𝑇[𝜃(𝑏)] =
4𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
𝐸0 ∙ 𝑠𝑖𝑛

2 [
𝜃(𝑏)

2
] ,       (1.2.3) 

здесь M1 и M2 - массы сталкивающихся частиц, (b) – угол рассеяния в системе центра масс 

(СЦМ) при параметре удара b, E0 – энергия налетающей частицы. 

Таким образом: 

𝑆𝑛 = 4
𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
𝐸0∫ 2𝜋 ∙ 𝑠𝑖𝑛2 [

𝜃(𝑏)

2
] 𝑏 𝑑𝑏

∞

0

       (1.2.4) 

Транспортное сечение связано с сечением рассеяния на угол  соотношением [42]: 
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𝑄𝑡𝑟 = ∫(1 − 𝑐𝑜𝑠𝜃)𝑑𝜎

∞

0

= 2∫ 2𝜋 ∙ 𝑠𝑖𝑛2 [
𝜃(𝑏)

2
] 𝑏 𝑑𝑏

∞

0

      (1.2.5) 

Отсюда сечение ядерного торможения Sn выражается через транспортное сечение Qtr 

следующим образом: 

𝑆𝑛 = 𝑄𝑡𝑟
2𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
𝐸               (1.2.6) 

В классической механике сечение рассеяния рассчитывается через зависимость угла 

рассеяния от параметра удара при использовании конкретного потенциала взаимодействия. 

 На рис. 1.2.1 приведены ядерные тормозные способности, рассчитанные для 

системы He-W с помощью кода SRIM [43] (потенциал взаимодействия ZBL). 

10
0

10
2

10
4

10
6

10
8

0.0

0.4

0.8

1.2

1.6

(dE/dx)
n

 

 

d
E

/d
x

, 
эВ

/Å

E
0
, эВ

SRIM

He-W

 

Рис. 1.2.1. Ядерные тормозные способности, рассчитанные кодом SRIM для системы He-

W. Потенциал межатомного взаимодействия ZBL. 

 

Линдхард предложил использовать приведенное сечение ядерного торможения sn() 

и приведенную энергию бомбардирующих частиц  в виде [44]: 

𝜀 = 𝐸0 ∙
𝑀2

𝑀1 +𝑀2
∙

𝑎

𝑍1𝑍2𝑒
2
      (1.2.7) 

𝑠𝑛(𝜀) = 𝑆𝑛 ∙
𝑀1 +𝑀2

𝑀1
∙
1

4𝜋
∙

1

𝑍1𝑍2𝑒2
∙
1

𝑎
        (1.2.8) 
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В этих приведенных координатах зависимость ядерных потерь энергии Sn от энергии 

бомбардирующих частиц E0 для данного экранированного потенциала носит 

универсальный характер. Но, как видно из рис. 1.2.2, “универсальные” кривые для разных 

потенциалов разные. 
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Рис. 1.2.2. Зависимость приведенного сечения ядерного торможения sn от приведенной 

энергии бомбардирующих частиц . Расчет для потенциалов Мольера, Ленца-Йенсена, 

Kr-C, ZBL и Зиновьева. 

 

Из рис. 1.2.2 видно, что в зависимости от вида потенциала получаются разные зависимости 

ядерных потерь от энергии. 

 

1.2.2. Электронные тормозные потери. 

Потеря энергии при таких соударениях обусловлена возбуждением или ионизацией 

атомов или молекул. Такие потери называют электронными или неупругими. 

В физике атомных столкновений в твердых телах до сих пор остается существенным 

вопрос точного экспериментального определения электронных тормозных потерь. Данные 

о потерях необходимы для понимания процессов, происходящих при взаимодействии 

атомов с твердым телом. Данные об электронных тормозных потерях обязательно 
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включаются в современные коды для моделирования процессов распыления, отражения, 

пробегов и энерговыделения при облучении пучками атомов и ионов твердых тел. 

В нашей работе [45] путем обработки экспериментальных энергетических спектров 

частиц, эмитированных под углом 5-30 к направлению пучка бомбардирующих ионов Ar+ 

с энергией E0= 1-5 кэВ из мишеней Al и Ge получены величины неупругих потерь энергии. 

Существует общедоступная база электронных потерь энергии, созданная под 

руководством Хельмута Пауля [46] и поддерживаемая IAEA (International Atomic Energy 

Agency). База постоянно пополняется новыми измерениями. 

На рис. 1.2.3 приведены данные для системы H-Au из базы данных NDS Пауля. 

10
2

10
4

10
6

10
8

0

5

10

15

20

25

 

 

d
E

/d
x

, 
эВ

/Å

E
0
, эВ

H-Au

(dE/dx)
e

 Эксперимент

 SRIM

 

Рис. 1.2.3. Зависимость электронных потерь от энергии налетающей частицы для системы 

H-Au. Приведены экспериментальные данные из базы данных NDS (Х. Пауль) и расчет 

программой SRIM. 

 

На рис. 1.2.4 приведены данные для системы H-W из базы данных NDS Пауля. 

Сравнение систем H-Au и H-W показывает, что для мишени из Au очень много 

экспериментальных данных, но они имеют большой разброс, а в случае мишени из W 

разброс невелик, но и данных почти нет. Следует отметить, что в области малых энергий 

соударения экспериментальные данные часто отсутствуют. 
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Рис. 1.2.4. Зависимость электронных потерь от энергии налетающей частицы для системы 

H-W. Приведены экспериментальные данные из базы данных NDS (Х. Пауль) и расчет 

программой SRIM. 

 

 Сравним величины упругих и неупругих тормозных потерь. Из следующих двух 

рисунков видно, что в случае H-Au ядерные потери намного меньше электронных, а для 

системы Ar-Si ядерные потери даже преобладают над электронными в районе десятков кэВ. 

Существует ряд эмпирических формул для расчета электронных потерь. Одной из 

популярных является формула Вареласа и Бирcака для протонов [47]: 

(𝑆𝑒)
−1 = (𝑆н)

−1 + (𝑆в)
−1         (1.2.9) 

или 

𝑆𝑒 =
𝑆н𝑆в

(𝑆н + 𝑆в)
, 𝑆𝑒 =

1

𝑁
(
𝑑𝐸

𝑑𝑥
)
𝑒
         (1.2.10) 

Sн и Sв – тормозные способности при низких и высоких энергиях ионов соответственно. 
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Рис. 1.2.5. Зависимость электронных и ядерных потерь от энергии налетающей частицы 

для системы H-Au. Приведен расчет программой SRIM. 
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Рис. 1.2.6. Зависимость электронных и ядерных потерь от энергии налетающей частицы 

для системы Ar-Si. Приведен расчет программой SRIM. 
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В случае протонов с энергиями 1-10 кэВ тормозные способности материалов 

описываются выражениями: 

𝑆𝑒 = 𝐴1 ∙ 𝐸0
0.5        (1.2.11) 

В случае протонов с энергиями 10-1000 кэВ тормозные способности материалов 

описываются выражениями: 

𝑆н = 𝐴2 ∙ 𝐸0
0.45      (1.2.12) 

𝑆в = (
𝐴3
𝐸0
) 𝑙𝑛 [1 + (

𝐴4
𝐸0
) + (𝐴5𝐸0)]     (1.2.13) 

а для E>1000 кэВ – 

𝑆𝑒 = (
𝐴6
𝛽2
) [𝑙𝑛 (

𝐴7𝛽
2

1 − 𝛽2
) − 𝛽2 −∑𝐴𝑖+8(𝑙𝑛𝐸0)

𝑖

4

𝑖=0

]          (1.2.14) 

здесь E0 измеряется в кэВ; Se - в эВ/(1015атомов·см-2); =v/c (c – скорость света). 

Коэффициенты A в выражениях (1.2.11-1.2.14) для различных мишеней приведены в [48]. 

 

Таблица 1.2.1 с коэффициентами A1-A12 для системы H-Au. 

 A1 A2 A3 A4 A5 

H-Au 4.856 5.46 18320 438.5 0.002542 

 

 A6 A7 A8 A9 A10 A11 A12 

H-Au 0.04028 1354 -17.02 5.846 -0.7149 0.0374 -0.0007114 

 

На рис. 1.2.7 приведены электронные тормозные потери для системы H-Au. 

Показан расчет по формулам (1.2.11-1.2.14) и данные кода SRIM. 

 

Непрерывные электронные потери энергии. 

Электронный газ твердого тела воздействует на движущийся ион, как вязкая среда. 

Существует ряд формул, полученных исходя из этого предположения. 

Торможение при высоких энергиях соударения впервые рассматривалось Бете [49] и 

описывается формулой: 

𝑆𝑒 =
4𝜋𝑛𝑒𝑍1

2𝑍2𝑒
4

𝑚𝑒𝑣2
𝑙𝑛
2𝑚𝑒𝑣

2

𝐼
          (1.2.15) 

где ν – скорость налетающего иона, Z1 - атомный номер налетающей частицы, Z2 - 

атомный номер вещества мишени, ne – концентрация электронов в мишени, me - масса 

электрона и IIH[13.598eV]Z2 (например, для золота I=790 эВ). 
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Рис. 1.2.7. Электронные потери энергии для системы H-Au. Расчет по формулам Бирсака и 

расчет кодом SRIM. 

 

В этой области тормозное сечение, уменьшается с ростом энергии налетающей 

частицы. В работе Блоха [50] в эту формулу были введены релятивистские поправки, 

которые несущественны при энергиях соударения менее 1 МэВ. 

В низкоэнергетической области Ферми и Теллер [51] исследовали электронное 

торможение в металлах, рассматривая электроны металла как свободный вырожденный 

ферми-газ. Формулу Ферми-Теллера можно записать в виде: 

𝑆𝑒 = 𝛾𝐹
𝑒2𝑎0
𝑣0

𝑣,   𝛾𝐹 = 4𝜋
𝑎2

𝑎0
2

𝑣𝐹
𝑣0
𝑍2
∗ ,          (1.2.16) 

где v0 = e2/ħ и a0=ħ/(mv0) - боровские скорость и радиус, vF - фермиевская скорость, Z2
* - 

число электронов проводимости на один атом вещества мишени и a2 ~ (e2/mvF
2)2. Формула 

(1.2.16) описывает вклад в торможение электронов проводимости металла; область ее 

применимости v<<vF. 

Позднее Линдхард и Шарфф [52] вывели следующую формулу для сечения 

неупругого торможения: 

𝑆𝑒 = 8𝜋𝑒
2𝑎0

𝑍1
7 6⁄ 𝑍2

(𝑍1
2 3⁄ + 𝑍2

2 3⁄ )
3 2⁄

∙
𝑣

𝑣0
= 𝐶 ∙ 𝑣              (1.2.17) 
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При выводе этой формулы использовалось выражение для диэлектрической 

проницаемости с параметрами, подогнанными к экспериментальным данным. Формула 

(1.2.17) справедлива при скоростях v<Z1
2/3v0. Для того чтобы учесть Z2-ocцилляции в 

сечениях неупругого торможения, часто вводят подгоночный параметр ck, при этом ck 

принимает значения от 0.67 до 2.4 [48,53,54]. 
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Рис. 1.2.8. Электронные потери энергии для системы H-Au. Приведены результаты 

расчетов по формулам Бетэ-Блоха, Ферми-Теллера и Линдхарда-Шарфа. Для сравнения 

показан расчет кодом SRIM. 

 

Из рис. 1.2.8 видно, что теоретические модели не описывают зависимость 

электронного торможения от энергии E0 для энергий вблизи максимума. 

 

Локальные электронные потери энергии. 

Если предположить, что электронные облака сталкивающихся частиц 

перекрываются. Определить электронные потери можно изучая перенос импульса при 

соударении. Фирсов [55] в приближении Томаса-Ферми и импульсного приближения 

получил выражение для неупругой потери энергии Q[эВ]: 
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𝑄 =
(𝑍1 + 𝑍2)

5
3⁄ ∙ 4,3 ∙ 10−8 ∙ 𝑣

[1 + 3,1(𝑍1 + 𝑍2)
1
3⁄ ∙ 107 ∙ 𝑟0(𝑝)]

5          (1.2.18) 

где v - скорость налетающей частицы (см/сек), r0 - расстояние наибольшего сближения (см), 

p - параметр удара. Формула для сечения торможения Se примет вид: 

𝑆𝑒 = 2𝜋 ∫ 𝑝 ∙ 𝑄(𝑝, 𝑣)𝑑𝑝.         (1.2.19)

𝑝𝑚𝑎𝑥

0

 

где pmax – среднее расстояние между атомами мишени. 

Теории Линдхарда и Фирсова предсказывают пропорциональность электронного 

торможения скорости налетающей частицы. Модель Фирсова лучше всего использовать для 

случаев взаимодействия тяжелых атомов, так как для описания электронных оболочек 

применялось приближение Томаса-Ферми. 

Оен и Робинсон [56] предложили модификацию модели Фирсова для столкновений 

с участием легких ионов: 

𝑄𝑂𝑅(𝑝, 𝐸) =
𝑑1
2

2

𝐾√𝐸

𝜋𝑎2
𝑒𝑥𝑝 [−𝑑1

𝑟0(𝑝, 𝐸)

𝑎
] , 𝐾√𝐸 = 1.21

𝑍1
7 6⁄ 𝑍2

(𝑍1
2 3⁄ + 𝑍2

2 3⁄ )
3 2⁄
√𝑀1

√𝐸  (1.2.20) 

здесь d1 - параметр потенциала взаимодействия из формулы (1.1.2). 

 Как будет показано ниже (рис. 3.1.7) модели Фирсова и Оена-Робинсона не 

описывают экспериментальные данные, это связано с тем, что они не учитывают 

оболочечную структуру атомов. 

Обзор современного состояния исследований по теории торможения частиц представлен в 

[57,58]. Как правило, теория удовлетворительно описывает потери при высоких энергиях 

частиц и для легких налетающих атомов. 

В коде SRIM, как правило, при низких энергиях используется предположение о 

пропорциональности электронных тормозных способностей скорости соударения с 

нормировкой на результаты эксперимента в районе максимума. Данные о низких энергиях 

столкновений ионов с твердым телом менее надежны и во многих случаях отсутствуют. Они 

особенно необходимы при решении проблемы повреждения первой стенки и дивертора 

токамака-реактора, а также при разработке методов ионной имплантации для энергий ионов 

ниже 10 кэВ, направленных на миниатюризацию создаваемых наноструктур. 

Для столкновения сложных атомов [59] требуется учет оболочечной структуры и 

образования автоионизационных состояний. Попытка решения этой проблемы была 

предпринята в работе [60]. В коде SRIM обсуждается применение различных эмпирических 
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поправок, в частности связанные с изменением заряда атомных частиц при прохождении 

через твердое тело. 

 

Выводы: Потери энергии. Ядерные потери энергии могут быть рассчитаны, но имеется 

разброс значений в зависимости от используемого в расчете потенциала взаимодействия. 

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

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. 

 

1.3. Пробеги 

 При исследовании радиационных дефектов и имплантации очень интенсивно 

использовалось машинное моделирование. Множество работ посвящено мишеням из Si, так 

как этот элемент является основой для изготовления структур в микроэлектронике. Глубина 

проникновения частиц плазмы в материалы термоядерных установок играет важную роль в 

выборе конструкционных материалов.  

Эффект каналирования был открыт Робинсоном и Оэном в 1963 году [61]. Два года 

спустя Линдхард разработал теорию каналирования [62]. Значительный вклад в 

исследование каналирования внес Тулинов [63]. Обзор исследований каналирования и 

областей применения этого эффекта представлен в работе [64]. 

Проникновение частиц в вещество описывается набором параметров. Эти параметры 

поясняются рис. 1.3.1. Налетающая частица входит в мишень в точке (0, 0, 0). Ось х 

направлена вглубь мишени, поверхность мишени проходит через х - 0, а плоскость падения-

через z - 0. Если налетающая частица остановилась в точке (xs, ys, zs), тогда основные 

параметры определяются следующими выражениями: 

Глубина проникновения (расстояния от поверхности до точки, в которой 

остановилась частица): 

𝑋𝑠 = 𝑥𝑠      (1.3.1) 

Отклонение (расстояния от точки входа в проекции на плоскость, параллельную 

поверхности): 

𝑅𝑠 = √𝑦𝑠2 + 𝑧𝑠2    (1.3.2) 

Радиальный пробег (расстояния между точками входа и остановки частиц) 

𝑅𝑟 = √𝑥𝑠2 + 𝑦𝑠2 + 𝑧𝑠2    (1.3.3) 
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Рис. 1.3.1. Схематическое представление глубины проникновения, отклонения, 

радиального пробега, продольного и поперечного проецированных пробегов и длины пути 

(рисунок из работы [19]). 

 

Поперечный проецированный пробег 

𝑅𝑝
𝑡 = √(𝑥𝑠𝑠𝑖𝑛𝛼 − 𝑦𝑠𝑐𝑜𝑠𝛼)2 + 𝑧𝑠2    (1.3.4) 

Продольный проецированный пробег 

𝑅𝑝 = √𝑅𝑟2 + (𝑅𝑝
𝑡 )
2
    (1.3.5) 

Полная длина пути (полная длина траектории) 

𝑃 =∑𝑙𝑖     (1.3.6)

𝑖

 

где li - длина пробега между последовательными столкновениями. 

В результате моделирования получают распределения для вышеперечисленных 

параметров. В случае падения по нормали средний проецированный пробег равен средней 

глубине, а отклонение совпадает с поперечным проецированным пробегом. 

Если известны величины Sn(E) и Se(E), тогда можно вычислить полный пробег по 

формуле: 

𝑅(𝐸0) =
1

𝑁
∫

𝑑ℰ

𝑆𝑛(ℰ) + 𝑆𝑒(ℰ)

𝐸0

0

     (1.3.7) 

 На рис. 1.3.2 приведен полный и проективный пробег для системы H-Au – расчет 

кодом SRIM. 
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Рис. 1.3.2. Зависимость полного и проективного пробега протонов в мишени из Au. Расчет 

программой SRIM. 
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Рис. 1.3.3. Полный и проективный пробег для системы H-Si. Экспериментальные данные и 

расчет кодом SRIM. 
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На рис. 1.3.2 показаны величины пробегов для системы H-Au. Приведены 

экспериментальные данные и расчет программой SRIM. Видно, что для значений энергии 

налетающих частиц E050 эВ полный пробег больше проективного примерно в 17 раз. 

На рис. 1.3.3 показаны величины пробегов для системы H-Si. Приведены 

экспериментальные данные и расчет программой SRIM. Для этого случая расчет неплохо 

описывает экспериментальные данные. Точки – данные из работ Вэйсер [65], Росс [66], 

Демонд [67], Лигеон [68]. 
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Рис. 1.3.4. Зависимость проективного пробега от энергии E0. Система Xe-Si. Точками 

показан эксперимент – Бертольд [69] и Безенбахер [70]. Линии расчет кодами SRIM, 

TRIM.SP [71] и SDTrimSP [72]. 

 

Из рис. 1.3.4. видно, что наблюдается расхождение проективных пробегов, 

полученных разными кодами. 

 

Выводы: Экспериментальных данных о пробегах частиц в веществе очень мало. Расчетные 

значения пробегов напрямую связаны с электронным и ядерным торможением, а эти 

величины напрямую связаны с потенциалом взаимодействия. 
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1.4. Отражение частиц 

Отражение частиц широко используется для анализа поверхности твердых тел. 

Широкое распространение получил метод резерфордовского обратного рассеяния (РОР). 

Налетающие частицы с энергиями в несколько мегаэлектронвольт проникают в вещество 

на глубину порядка 5000 Å. Частицы с энергиями порядка единиц килоэлектронвольт 

используются при анализе верхних слоев твердого тела – этот метод называется 

спектроскопия медленных рассеянных ионов (СМРИ).  

При конструировании термоядерных установок существенным является отражение 

изотопов водорода от стенок (стенки, дивертор) установки (рециклинг). Передача энергии 

конструкционным материалам непосредственно связана с рассеянием частиц. Отражение 

частиц от поверхности уменьшает эффективность имплантации. 

Если число бомбардирующих атомов обозначить Np, а число отраженных частиц Nbs, 

тогда коэффициент отражения частиц выражается формулой: 

𝑅𝑁 =
𝑁𝑏𝑠
𝑁𝑝

    (1.4.1) 

Эта величина называется коэффициентом отражения частиц. 

Коэффициент отражения энергии равен: 

𝑅𝐸 =
1

𝑁𝑝𝐸0
∑𝐸𝑏𝑠(𝑖) =

1

𝑁𝑝𝐸0
𝑁𝑏𝑠𝐸̅𝑏𝑠 = 𝑅𝑁

𝐸̅𝑏𝑠
𝐸0
     (1.4.2)

𝑁𝑏𝑠

𝑖=1

 

здесь E0 - энергия налетающей частицы, Ebs – энергия отраженной частицы, величина NpE0 

- полная падающая энергия. Средняя энергия отраженных частиц 𝐸̅𝑏𝑠 равна: 

𝐸̅𝑏𝑠 = 𝐸0
𝑅𝐸
𝑅𝑁
   (1.4.3) 

На рис. 1.4.1 показана зависимость коэффициента отражения RN от приведенной 

энергии . Точки – экспериментальные данные. Штриховой линией показан расчет 

программой MARLOWE [73]. 

Исследования показали, что коэффициент отражения RN в зависимости от 

приведенной энергии бомбардирующих частиц для легких налетающих частиц подчиняется 

некому общему закону. Зависимость можно описать формулой: 

𝑅𝑁(𝜀) = [(1 + 3.2116𝜀0.34334)3 2⁄ + (1.388𝜀3 2⁄ )
3 2⁄
]
−2 3⁄

       (1.4.4) 

При переходе к тяжелым налетающим частицам эта закономерность не выполняется. 
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Рис. 1.4.1. Зависимость коэффициента отражения RN от приведенной энергии 

бомбардирующих частиц. Точки – экспериментальные данные для налетающих атомов 

H,D и He. Штриховая линия – расчет программой MARLOWE. Сплошная линия – 

формула (1.4.4), штрих-пунктирная линия – формула (1.4.5). Рисунок из книги [10]. 

 

 Для коэффициента отражения RN в препринте [74] приведена подгоночная формула 

в виде: 

𝑅𝑁(𝜀) =
𝑎1𝜀

𝑎2

1 + 𝑎3𝜀𝑎4
   (1.4.5) 

𝜀 =
𝐸0
𝜀𝐿
,    𝜀𝐿 =

𝑀1 +𝑀2

𝑀2

𝑍1𝑍2𝑒
2

𝑎𝐿
     (1.4.6) 

𝑎𝐿 = (
9𝜋2

128
)

1 3⁄

𝑎𝐵(𝑍1
2 3⁄ + 𝑍2

2 3⁄ )
−1 2⁄

, 𝑎𝐵 = 0.529 Å      (1.4.7) 

Если использовать формулу Экштайна для описания зависимости из книги Курнаева, тогда 

получаются параметры, приведенные в таблице 1.4.1. 

a1 a2 a3 a4 

0.27 -0.18 0.27 1.43 
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На рис. 1.4.2 приведена зависимость коэффициента отражения от угла падения 

бомбардирующих частиц. Система He-W и энергия 50 кэВ. Видно, что для скользящих углов 

падения коэффициент отражения гораздо больше, чем для падения по нормали. Расчет 

производился двумя кодами SDTrimSP и SRIM. Из рис. 1.4.2 видно, что зависимости RN от 

угла , посчитанные разными кодами различаются. 
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Рис. 1.4.2. Зависимость коэффициента отражения частиц RN от угла падения 

бомбардирующих частиц . Приведены данные для системы He-W и энергии E0=50 кэВ. 

Расчет программами SDTrimSP [74] и SRIM. 

 

На следующем графике приведено сравнение зависимости коэффициента отражения 

от энергии E0 для системы He-W. Приведены данные экспериментов: Экштайн [75], ван 

Горкум [76], Амано [77] и расчеты различными кодами: MARLOWE [73], TAVERN [78], 

ACAT [79], PTr [80], SDTrimSP [74]. 

Как видно из рис. 1.4.3 наблюдается существенный разброс в экспериментальных 

данных и результатах компьютерного моделирования коэффициентов отражения частиц. 
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Выводы: Экспериментальных данных о коэффициентах отражения частиц мало. 

Моделирование проводиться с помощью кодов, использующих парные потенциалы и 

сомнительные зависимости электронных и ядерных тормозных потерь. 
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Рис. 1.4.3. Зависимость коэффициента отражения частиц RN от энергии бомбардирующих 

частиц E0 для системы He-W. Приведены экспериментальные данные и расчеты 

различными кодами. 

 

1.5. Распыление частиц 

При бомбардировке мишеней пучками атомных частиц часть атомов удаляется из 

твердого тела, то есть происходит распыление материала мишени. Существует 

экспериментальный метод определения состава мишени в зависимости от глубины – 

вторичная ионная масс-спектроскопия (ВИМС), в основе этого метода лежит процесс 

распыления. В этом методе регистрируются только заряженные распыленные частицы 

(ионы). При использовании времяпролетного анализатора распыленных частиц можно 

регистрировать полные потоки частиц - вторичная атомная масс-спектроскопия. 

Процесс распыления часто используют для получения тонких пленок. При этом 

напыляемое вещество попадает на подложку после распыления в разряде или при 

бомбардировке атомными пучками. 
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При осуществлении термоядерной реакции распыление - источник примесей в 

плазме. В электротехнике распыление приводит к разрушению электродов. 

Коэффициент распыления Y – это отношение числа распыленных частиц Nsp к числу 

налетающих частиц Np: 

𝑌 =
𝑁𝑠𝑝

𝑁𝑝
      (1.5.1) 

Средняя энергия распыленных частиц равна: 

𝐸̅𝑠𝑝 =
1

𝑁𝑠𝑝
∑𝐸𝑠𝑝(𝑖) =

𝑁𝑠𝑝

𝑖=1

1

𝑌𝑁𝑝
∑𝐸𝑠𝑝(𝑖)      (1.5.2)

𝑁𝑠𝑝

𝑖=1

 

Полная энергия распыленных частиц, отнесенная к E0 дается выражением: 

𝑌𝐸 =
1

𝐸0𝑁𝑝
∑𝐸𝑠𝑝(𝑖) = 𝑌

𝐸̅𝑠𝑝

𝐸0
      (1.5.3)

𝑁𝑠𝑝

𝑖=1

 

Пример зависимости коэффициента распыления от энергии бомбардирующих частиц 

приведен на рис. 1.5.1. 
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Рис. 1.5.1. Коэффициент распыления в зависимости от энергии бомбардирующих частиц. 

Система H-Ni. Приведены экспериментальные данные и расчет кодом SDTrimSP [6]. 

 

Коэффициент распыления в зависимости от угла падения приведен на рис. 1.5.2. 

Показаны данные для системы Ar-Au и для энергии E0=1.05 кэВ. 
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Рис. 1.5.2. Коэффициент распыления в зависимости от угла падения налетающих частиц. 

Система Ar-Au. Приведены экспериментальные данные [6] и расчет программами 

SDTrimSP [6] и SRIM. 
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Рис. 1.5.3. Коэффициент распыления в зависимости от энергии бомбардирующих частиц. 

Система He-W. Приведены экспериментальные данные [6] и расчет кодами: TRIM.SP [71], 

SDTrimSP-2007 [6], SDtrimSP-2024 [72], ACAT [81] и SRIM. 
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На следующем рис. 1.5.3 приведены зависимости коэффициента распыления от 

энергии E0. Приведены экспериментальные данные и расчеты различными кодами. 

Из рис. 1.5.3 видно, что расчеты коэффициента распыления различными кодами дают 

разные величины коэффициента распыления. Эти расчетные значения не очень хорошо 

согласуются с экспериментальными данными. 
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Рис. 1.5.4. Коэффициент распыления в зависимости от E0. Система D-W. Точками 

приведены экспериментальные данные. Линиями показан расчет кодом SDTrimSP v.7.0 

для потенциалов Kr-C, Мольера и ZBL. Рисунок взят из препринта [72]. 

 

Из рис. 1.5.4 видно, что расчетные значения коэффициента распыления сильно 

разнятся в зависимости от типа используемого потенциала U(r). 

Из рис. 1.5.5 видно, что расчет для различных моделей электронных потерь дает 

разные зависимости коэффициента распыления от E0. 

 

Выводы: Имеется достаточно большая база экспериментальных значений коэффициентов 

распыления и большой разброс экспериментальных данных. При расчете коэффициента 

распыления компьютерными кодами существует проблема с выбором потенциала и модели 
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тормозных потерь. Имеет место недостаток экспериментальных данных вблизи 

энергетического порога распыления. 
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Рис. 1.5.5. Коэффициент распыления в зависимости от E0. Система Cu-Cu. Точками 

приведены экспериментальные данные. Линиями показан расчет кодом SDTrimSP v.7.0 

для электронных потерь Линдхарда-Шарфа, Оена-Робинсона и Циглера-Бирсака. Рисунок 

взят из препринта [72]. 

 

1.6. Методы компьютерного моделирования 

 

1.6.1. Приближение парных соударений. 

В приближении парных соударений (ППС) рассеяние атомных частиц в твердом теле 

рассматривается как последовательность парных соударений налетающей частицы с 

атомами твердого тела. При этом траектория движения частицы заменяется асимптотами 

траектории. При энергиях соударения ниже 50 эВ применимость приближения нарушается. 

Важным шагом в развитии метода компьютерного моделирования явились работы 

Циглера, Бирсака и Литтмарка по анализу пробегов ионов в твердых телах, которые привели 

к созданию широко употребляемого кода SRIM (Stopping and Range of Ions in Matter). 

В таблице 1.6.1 приведены названия некоторых программ, основанные на 

приближении парных соударений. 
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Таблица 1.6.1. Программы, основанные на приближении парных соударений. 

Название Авторы Особенности Ссылка 

ACAT Такеши, Ямамура Изначально аморфные 

мишени 

[79] 

MARLOWE Робинсон, Торренс Изначально кристаллические 

мишени 

[73] 

TRIM.SP Бирсак, Экштайн  [71] 

SDTrimSP Бирсак, Экштайн Статический и динамический 

расчет. 

Последовательные и 

параллельные вычисления 

[72] 

SRIM Бирсак, Экштайн Магическая формула [43] 

OKSANA Шульга Изначально кристаллы и 

поликристаллы 

[82] 
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Рис. 1.6.1. Зависимость коэффициента распыления от энергии бомбардирующих частиц 

для системы Xe-Si. Точки – экспериментальные данные. Линии с символами расчет 

кодами OKSANA [83], SRIM и TRIM.SP-2002, SDTrimSP-2024. 

 

Как видно из рис. 1.6.1, расчет кодом OKSANA, TRIM.SP и SDTrimSP неплохо 

согласуются и лучше описывают эксперимент по сравнению с кодом SRIM. 
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Рис. 1.6.2. Коэффициент распыления в зависимости от энергии бомбардирующих частиц. 

Система Ar-W. Приведены экспериментальные данные [6] и расчет кодами: SDTrimSP [6], 

SRIM и ACAT [81]. 
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Рис. 1.6.3. Коэффициент распыления в зависимости от энергии бомбардирующих частиц. 

Система Ar-W. Приведены экспериментальные данные [6] и расчет кодами: SDTrimSP [6], 

SRIM и ACAT [81]. 
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На рис. 1.6.2 показан редкий случай, когда экспериментальные данные имеют 

небольшой разброс и неплохо согласуются с расчетом кодом SDTrimSP. Тот же рисунок 

выглядит совершенно по-другому в линейном масштабе по вертикальной оси (см. рис. 

1.6.3). 

Из рис. 1.6.2 и 1.6.3. видно, что расчет тремя кодами отличается друг от друга и от 

эксперимента. Наилучшим образом эксперимент описывает код SDTrimSP. 
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Рис. 1.6.4. Зависимость коэффициента распыления от угла падения бомбардирующих 

ионов. Система Xe-Si, начальная энергия E0=1 кэВ. Точками показаны экспериментальные 

данные [84]. Линиями с точками и сплошной линией расчет кодами OKSANA [83], 

SDTrimSP и SRIM. 

 

Из рис. 1.6.4 видно, что экспериментальные данные имеют достаточно большой 

разброс. Расчетные кривые не для всех значений угла  хорошо описывают зависимость 

Y=f(). Существенная разница в расчетах наблюдается для скользящих углов падения 

атомов на мишень. 
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1.6.2. Метод молекулярной динамики. 

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. 

Для расчетов методом молекулярной динамики часто используется код LAMMPS 

[85] (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator)). LAMMPS позволяет 

моделировать взаимодействие с мишенями в жидком, газообразном и твердом состоянии. 

Программа LAMMPS создана в национальной лаборатории Сандия (Ливермор, США). В 

код вшиты различные типы потенциалов межатомного взаимодействия. 
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Рис. 1.6.5. Зависимость коэффициента распыления Y от энергии E0 для системы Be-W. 

Приведен расчет кодом SRIM, SDTrimSP [86] и ITMC (ППС) [87] и кодом LAMMPS (МД) 

[87]. Расчет кодом LAMMPS производился для трех разных потенциалов: EAM, EAM-FS и 

Терсофф. Расчет кодом ITMC приведен для двух разных поверхностных энергий связи 

Us=8.68 и 11.75 эВ. 
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Из рис. 1.6.5 видно, что расчет методом молекулярной динамики для разных 

многочастичных потенциалов дает различные результаты. Расчет методом парных 

соударений дает разные результаты для разных поверхностных энергий связи. Расчеты 

методом МД и ППС не согласуются и между собой. Для случая Be-W отсутствуют 

экспериментальные данные и отдавать предпочтение расчетам каким-либо кодом не имеет 

смысла. 

 

Вывод: Даже если компьютерный код вычисляет все величины правильно используя 

минимальное количество приближений, остаются проблемы с выбором потенциала 

межатомного взаимодействия, ядерных и электронных потерь энергии, энергий 

поверхностной связи атомов в веществе. 

 

1.7. Задачи настоящей работы (нерешенные актуальные проблемы) 

 

Как было показано существующие теории, описывающие электронные тормозные 

потери не учитывают перестройку электронных оболочек при атомных столкновениях. 

Следует рассмотреть механизмы потерь энергии, связанные с образованием 

автоионизационнных состояний. 

 

Проблема выбора потенциала – U(r) 

При машинном моделировании необходимо использовать индивидуальные парные 

потенциалы. Их можно получить, используя приближение функционала плотности DFT 

внося поправку на глубину 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. 

 

Потери энергии – dE/dx 

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

согласуется с экспериментом. 

 

Отражение частиц - RN 

Экспериментальных данных мало. Моделирование проводиться с помощью кодов, 

использующих парные потенциалы и сомнительные зависимости электронных и ядерных 

тормозных потерь. 

 

Распыление - Y 

Собрана достаточно большая база экспериментальных коэффициентов распыления и 

расчетов методом Монте-Карло в приближении парных взаимодействий. Имеется проблема 

с выбором потенциала и тормозных потерь. Вблизи энергетического порога распыления 

недостаточно экспериментальных данных. 

 

Выводы к главе 1 

Существует необходимость при машинном моделировании взаимодействия атомных 

частиц с веществом использовать современные представления о: 

1) потенциалах межатомного взаимодействия, 

2) ядерных и электронных тормозных способностях, 

3) пробегах частиц в веществе, 

4) коэффициентах отражения и распыления. 

 

Метод компьютерного моделирования позволяет существенно дополнить 

имеющиеся экспериментальные данные о коэффициентах распыления и отражения частиц, 

о пробегах и энерговыделении при бомбардировке поверхности материалов пучками атомов 

и ионов, которые нужны для различных технологий и развития методов анализа 

поверхности. Использование современных представлений о потенциалах взаимодействия и 

моделях торможения частиц в веществе позволяет существенно увеличить точность 

получаемых результатов. 

 

  



53 

 

ГЛАВА 2. Описание компьютерного моделирования 

 

2.1. Приближение парных соударений (ППС) 

В основу моделирования ионного рассеяния поверхностью твердого тела положена 

программа, рассматривающая последовательность парных соударений частиц в веществе 

[73]. Траектория движения частицы заменяется асимптотами траектории. При энергиях 

соударения ниже 50 эВ применимость приближения нарушается и необходимо использовать 

метод расчета траекторий движения частиц [88].  

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. 

На рис. 2.1.1 показаны реальные траектории и асимптоты движения частиц в 

лабораторной системе координат. 

 

Рис. 2.1.1. Траектории налетающей частицы и атома отдачи и асимптоты этих траекторий в 

лабораторной системе координат. Буквами х и у отмечены точки пересечения асимптот с 

осями координат и прямой у = р. Рисунок из книги Экштайна [19]. 
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2.1.1. Структура мишени 

КРИСТАЛЛИЧЕСКАЯ МИШЕНЬ 

При моделировании рассеяния на кристалле расположение атомов в пространстве 

задается кристаллической решеткой, при этом поверхность задается выбранной гранью 

кристалла. 

 

ПОЛИКРИСТАЛЛИЧЕСКАЯ МИШЕНЬ 

Моделировалась поликристаллическая мишень с размером зерна кристаллита N, 

выраженным в числе элементарных ячеек. Размер кристаллита N варьировался от 1 до 100. 

При моделировании рассеяния на поликристаллической поверхности ориентация 

поверхностной грани кристалла задается случайным образом. Размеры кристаллита 

являются параметром задачи. Поверхность становится шероховатой с величиной 

неровности порядка постоянной решетки d. Для описания мишени использовалась модель, 

в которой для учета корреляции в расположении ближайших соседей строился кластер 

атомов размером в одну постоянную решетки. Положение первого атома и ориентация 

кластера в пространстве выбирались случайным образом. После акта соударения строился 

следующий кластер, центр которого соответствовал положению атома, на котором 

произошло следующее рассеяние. В случае N=1 ориентация этого кластера в пространстве 

выбиралась случайным образом. В случае N2 пространственная ориентация кластера 

сохранялась до тех пор, пока частица не провзаимодействует с заданным числом N 

кластеров. Затем ориентация кластера вновь выбирались случайным образом и вновь 

сохранялась до достижения значения N.  

 

АМОРФНАЯ МИШЕНЬ 

При моделировании рассеяния на аморфной мишени учитывается наличие ближнего 

порядка. Расстояние между атомами определяется из плотности мишени. Задается плотно 

упакованный кластер атомов, случайно ориентированный в пространстве. Поверхность 

определяется как случайный срез данного кластера. Расстояние между атомами выбрано 

так, чтобы плотность моделируемой мишени соответствовала реальной плотности мишени.  

 

2.1.2. Угол рассеяния 

Угол рассеяния атомной частицы определяется известным выражением [89]: 

𝜃 = 𝜋 − 2𝑝 ∫

𝑑𝑟
𝑟2

 √1 −
𝑈(𝑟)
𝐸 −

𝑝2

𝑟2

∞

𝑟0

                     (2.1.1) 
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где r – расстояние между частицами, U(r) – потенциал взаимодействия, p – прицельный 

параметр, E – энергия налетающей частицы, r0 – расстояние наибольшего сближения, 

корень уравнения Ueff = U(r0) + E p2/r0
2 = E.  

Существенной находкой при разработке кода [90] является ряд математических 

преобразований, описанных ниже и позволивших существенно увеличить скорость 

вычислений. 

Заменой r=r0/cosx устраняется особенность в знаменателе подынтегрального 

выражения, и формула (2.1.1) преобразуется к виду 

 

𝜃 = 𝜋 − 2 ∫

𝑝
𝑟0
 𝑠𝑖𝑛 𝑥 𝑑𝑥

√1 − 𝑈(𝑥) 𝐸⁄ − 𝑝2 (
𝑐𝑜𝑠 𝑥
𝑟0

)
2
  

𝜋 2⁄

0

.                                       (2.1.2) 

Еще один важный математический прием, 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. 

Опишем чуть подробнее метод квадратур Гаусса. Интегралы можно вычислить 

методом квадратур Гаусса-Лежандра [91]: 

∫ 𝑓(𝑥)𝑑𝑥 =∑𝜔𝑖𝑓(𝑎𝑖)        (2.1.3)

𝑛

𝑖=1

+1

−1

 

Аргументы ai представляют собой корни полиномов Лежандра Pi(x), а веса i 

определяются следующим образом: 

𝜔𝑖 = 2(1 − 𝑎𝑖
2)−1[𝑃𝑖

′(𝑎𝑖)]
−2    (2.1.4) 

Величины ai и веса i даны в справочнике [91]. Пределы интегрирования всегда 

представляют в таком виде, как в уравнении (2.1.3): 

∫𝑓(𝑥)𝑑𝑥 =
𝑏 − 𝑎

𝛽 − 𝛼
∫ 𝑔(𝑦)𝑑𝑦     (2.1.5)

𝛽

𝛼

𝑏

𝑎

 

где 

(𝛽 − 𝛼)𝑥 = (𝑏 − 𝑎)𝑦 + (𝑎𝛽 − 𝑏𝛼) 

В таблице приведены: узлы  ai (нули многочленов Лежандра) и весовые коэффициенты 

i. 
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Таблица 2.1.1. Узлы  ai (нули многочленов Лежандра) и весовые коэффициенты i. 

ai i 

n=20 

0.076526521133497333755 0.152753387130725850698 

0.227785851141645078080 0.149172986472603746788 

0.373706088715419560673 0.142096109318382051329 

0.510867001950827098004 0.131688638449176626898 

0.636053680726515025453 0.118194531961518417312 

0.746331906460150792614 0.101930119817240435037 

0.839116971822218823395 0.083276741576704748725 

0.912234428251325905868 0.062672048334109063570 

0.963971927277913791268 0.040601429800386941331 

0.993128599185094924786 0.017614007139152118312 

 

 Таким образом, вычисление интеграла сводится к вычислению значения 

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

суммирование. 

При расчете угла рассеяния на поиск корня r0 тратится значительное время. Если 

можно в расчете использовать степенной потенциал в виде U(r) = A/r2. Тогда последующую 

итерацию r0(n+1) можно искать по формуле: 

𝑟0(𝑛 + 1) =
𝑟0(𝑛)

(
𝑈(𝑟0)
𝐸 +

𝑝2

𝑟0
2)
0.5                         (2.1.6) 

что значительно ускоряет поиск значения r0. Данный алгоритм применим при Ueff >5 эВ. 

После вычисления угла рассеяния нужно определить положение плоскости 

рассеяния. Введем вектор 𝑅⃗  соединяющий налетающую частицу и рассеивающий атом 

мишени. Перпендикуляр к плоскости рассеяния определяется как векторное произведение 

𝑅⃗ × 𝑉⃗ , где 𝑉⃗  – вектор скорости частицы. Пересчет координаты частицы после соударения 

производится по формулам, приведенным в работе [73]. 

Энергия атома после соударения рассчитывается по известным формулам, 

полученным из законов сохранения энергии и импульса. 

Перейдем к критерию выбора следующего соударения. Новый центр 

микрокристалла помещается в рассеивающий центр для первого соударения.  Ориентация 

микрокристалла разыгрывается случайным образом. Для каждого атома разыгрывается 

положение в пространстве с учетом тепловых колебаний. Введем вектор 𝑅⃗ 𝑖,𝑗 соединяющий 

рассеивающий центр с каким-либо атомом кластера. Прицельный параметр вычисляется 

как скалярное произведение 𝜌 = 𝑅⃗ 𝑖,𝑗 ∙ 𝑉⃗ /|𝑉|. Выбор следующего атома, на котором 

произойдет рассеяние, производится путем поиска минимального значения прицельного 
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параметра при переборе всех атомов кластера. При рассеянии над поверхностью 

учитывается отсутствие атомов в верхней полусфере. Счет заканчивается, если атом 

потерял более 98% первоначальной энергии и при отлете от поверхности на расстояние 

большое 3d. 

Имеется возможность построения карты поверхности для анализа области, 

приводящей к отражению частиц от поверхности. Также фиксируется слой, до которого 

дошла частица. 

 

РАСПЫЛЕНИЕ 

Процесс вычислений коэффициентов распыления условно можно разделить на два 

этапа. Первый этап: анализ траектории налетающей частицы. При упругом столкновении 

налетающая частица передает часть своей энергии частице мишени. Все частицы 

кристалла, которые получили энергию, выше поверхностной энергии связи Us, попадают в 

отдельный массив данных о частицах отдачи, в котором записывается их положение в 

мишени, их импульс и переданная энергия. На втором этапе вычислений рассматриваются 

траектории частиц отдачи из записанного массива. Частицы, вылетевшие в вакуум за 

пределы твердого тела и преодолевшие поверхностный барьер Us, считаются 

распыленными. Частицы отдачи также могут передать необходимый импульс другим 

атомам мишени. Они также добавляются в массив частиц отдачи, что позволяет учесть 

полностью каскады столкновений. 

 

2.1.3. Потенциалы межатомного взаимодействия 

Траектория налетающей частицы рассчитывается с использованием потенциалов, 

полученных в рамках теории функционала плотности [92]. При вычислении вносилась 

коррекция на глубину потенциальной ямы в соответствии с энергией диссоциации 

соответствующих молекул. На рис. 2.1.2 приведен потенциал межатомного взаимодействия 

U(r) в зависимости от межъядерного расстояния r для системы O-Be. Показан потенциал 

DFT (яма U=6.97 эВ) и потенциал DFT у которого глубина ямы скорректирована на энергию 

диссоциации молекулы O-Be, то есть U=4.53 эВ. 

При вычислении коэффициента распыления для расчета траекторий частиц отдачи 

необходимо использовать многочастичные потенциалы. 
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2.1.4. Тормозные потери – ядерные и электронные 

КИНЕМАТИКА СОУДАРЕНИЯ 
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Рис. 2.1.2. Потенциал межатомного взаимодействия U(r) в зависимости от межъядерного 

расстояния r для системы O-Be. Приведен потенциал DFT (яма U=6.97 эВ) и потенциал 

DFT у которого глубина ямы скорректирована на энергию диссоциации молекулы O-Be, то 

есть U=4.53 эВ. 

 

Предположим, что налетающая частица рассеялась на угол , тогда ее энергия E1 

описывается выражением [10]: 

𝐾1(𝛽) =
𝐸1
𝐸0
= [

𝑀1
𝑀1 +𝑀2

]
2

∙ (𝑐𝑜𝑠𝛽 ± {(
𝑀2

𝑀1
)
2

− 𝑠𝑖𝑛2𝛽}

1
2

)

2

        (2.1.7) 

где E0 – энергия налетающего иона, M1 и M2 – масса соответственно налетающего иона и 

атома поверхности,  – угол рассеяния. Если налетающая частица рассеивается на 

поверхностном слое, то частица отдачи летит вглубь мишени и может вносить вклад в 

распыление только вследствие каскада соударений с другими атомами мишени. Энергия E2, 

которая передается при столкновении рассеянной частицей атому мишени [10]: 

𝐸2 = 𝐸0𝛾𝑐𝑜𝑠
2𝛼, 𝛾 =

4𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
    (2.1.8) 

где  - угол рассеяния частицы отдачи. 
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На рис. 2.1.3 представлена зависимость функции K1() для различного соотношения 

масс M2/M1. 
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Рис. 2.1.3. Зависимость функции K1() для различного соотношения масс M2/M1. 

 

При M1=M2 функция K1()=cos2. 
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Рис. 2.1.4. Зависимость функции отношения E2/E0 для различного соотношения масс 

M2/M1. 
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Упругие или ядерные потери связаны с кинематикой соударения. Если столкновение 

сопровождается изменением внутреннего состояния частиц, например потерей энергии на 

возбуждение электронов и ионизацию партнеров по столкновению (так называемые 

неупругие потери энергии, характеризуемые величиной Q), и если упругие и неупругие 

потери являются независимыми, то выражения для энергии частицы, рассеянной на угол  

и энергии атома отдачи, летящего в направлении , записываются следующим образом [10]: 

𝐸1
𝐸0
= (

𝑀1
𝑀1 +𝑀2

)
2

{𝑐𝑜𝑠𝛽 ± [(
𝑀2

𝑀1
)
2

− 𝑠𝑖𝑛2𝛽 − (1 +
𝑀2

𝑀1
)
𝑀2

𝑀1

𝑄

𝐸0
]

1 2⁄

}

2

           (2.1.9) 

𝐸2
𝐸0
=

𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
{𝑐𝑜𝑠𝛼 ± [𝑐𝑜𝑠2𝛼 −

𝑀1 +𝑀2

𝑀2

𝑄

𝐸0
]
1 2⁄

}

2

         (2.1.10) 

Легко видеть, что, когда Q/E0<<1, кинематика столкновения близка к кинематике упругого 

столкновения. 

Ядерные тормозные способности, то есть потери энергии, связанные с рассеянием 

на атомах мишени, рассчитывались точно исходя из законов сохранения энергии и импульса 

для используемого потенциала взаимодействия. 

 

ЭЛЕКТРОННЫЕ ПОТЕРИ 

 Тормозные потери, связанные с возбуждением и ионизацией электронов оболочек 

атомов, обычно учитываются как величина неупругой потери при расчете кинематики 

столкновений. 

Тормозные потери на электронах проводимости мишени учитывались нами как 

произведение тормозной способности налетающей частицы на пройденное расстояние 

между столкновениями. При отсутствии экспериментальных данных об электронных 

потерях брались зависимости из кода SRIM [43]. При наличии эксперимента производилась 

коррекция на экспериментальные значения. 

 

2.1.5. Тепловые колебания 

Тепловое движение атомов решетки учитывалось следующим образом. В нашем 

случае время столкновения налетающей частицы кэВ-энергии на много порядков меньше, 

чем период тепловых колебаний атомов мишени. Таким образом, мы можем предположить, 

что положения атомов "заморожены" и характеризуются координатами, имеющими 

гауссово распределение. К фиксированному положению атомов кристалла в решетке, 

добавлялось смещение, вызванное тепловыми колебаниями, которое задавалось случайным 

образом в предположении распределения Гаусса. 
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Рис. 2.1.5. Зависимость электронных и ядерных тормозных потерь от энергии 

бомбардирующих частиц для системы O-Al. Точки – экспериментальные данные по 

электронным тормозным потерям [46]. 

 

Колебания атомов решетки считались некоррелированными. Амплитуда колебаний 

задавалась величиной σ для комнатной температуры. В ряде случаев мы варьировали 

независимо амплитуду колебаний вдоль и перпендикулярно поверхности. Полученные 

координаты атомов фиксировались на время пролета расстояния d, а при трансляции 

решетки смещения атомов решетки вновь задавались случайным образом. 

Смещения атомов вдоль трех координат x, y, z вычислялись по формулам: 

∆𝑥 = 𝜎√−2𝑙𝑛𝑝1𝑐𝑜𝑠(2𝜋𝑝2)                         

∆𝑦 = 𝜎√−2𝑙𝑛𝑝1𝑠𝑖𝑛(2𝜋𝑝2)        (2.1.11) 

∆𝑧 = 𝜎√−2𝑙𝑛𝑝3𝑠𝑖𝑛(2𝜋𝑝4)                        

здесь p1, p2, p3, p4 – случайные величины в интервале [0,1],  - амплитуда колебаний. 

Согласно теории Дебая-Уоллера амплитуда колебаний равна [19]: 

𝜎 = [
3ℏ2

𝑀𝑘Θ
(
𝑇2

Θ2
∫

𝑥𝑑𝑥

𝑒𝑥 − 1
+
1

4

Θ 𝑇⁄

0

)]

0.5

         (2.1.12) 

здесь M – масса атома, k – постоянная Больцмана,  - температура Дебая, T – температура 

мишени. 
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 В таблице 2.1.2 приведены значения объемной температуры Дебая  и амплитуды 

колебаний  для некоторых веществ [19]. Амплитуда вычислена по формуле (2.1.12).  

  

Таблица 2.1.2. Объемная температура Дебая и амплитуда колебаний атомов. 

Символ Заряд атома 

Z 

Масса атома 

M 

Температура Дебая 

, K 

Амплитуда колебаний 

, Å 

Be 4 9 1440 0.059 

C (графит) 6 12 420 0.146 

C (алмаз) 6 12 2230 0.039 

Al 13 27 428 0.095 

Ni 28 59 450 0.062 

Cu 29 64 343 0.077 

Mo 42 96 450 0.048 

Ag 47 108 225 0.089 

W 74 184 400 0.039 

Au 79 197 165 0.089 

В таблице 2.1.3 представлены расчетные значения температуры Дебая для кристаллов вдоль 

и поперек плоскости [19]. 

 

Таблица 2.1.3. Поверхностная температура Дебая и амплитуда колебаний атомов для 

некоторых веществ. Плоскость кристалла (100). Приведены данные расчетов вдоль и поперек 

плоскости. 

Символ Заряд 

атома 

Z 

Масса 

атома 

M 

Температура 

Дебая 

⟘ , K 

Амплитуда 

колебаний 

⟘ , Å 

Температура 

Дебая 

ǁ , K 

Амплитуда 

колебаний 

ǁ , Å 

Al 13 27 223 0.179 361 0.112 

Ni 28 59 225 0.120 347 0.079 

Cu 29 64 192 0.135 292 0.089 

Mo 42 96 239 0.089 247 0.086 

Ag 47 108 142 0.140 203 0.098 

W 74 184 181 0.084 191 0.080 

Au 79 197 110 0.134 152 0.097 
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Следует отметить, что объемные и поверхностные амплитуды колебаний могут сильно 

отличаться. 

 

2.1.6. Потенциальный барьер на границе твердое тело - вакуум 

При столкновении налетающей частицы с атомами мишени образуются частицы 

отдачи, которые могут вылететь за границу поверхности если преодолеют потенциальный 

барьер на границе твердое тело-вакуум. Учитывались также каскадные частицы, 

образующиеся при столкновениях частиц отдачи с атомами мишени. 

Модель потенциального барьера на границе мишени заметно влияет на результаты 

расчетов. Эта модель зависит от топографии поверхности. Для сильно неровной 

поверхности, состоящей из остриев атомного размера, поверхностный потенциал может 

быть принят изотропным (сферическим). В этом случае энергия распыленной частицы Eout 

должна быть больше энергии сублимации Us. Для гладкой поверхности используется модель 

плоскостного потенциала. В этом случае для распыленной частицы должно выполняться 

условие Eout·cos2 > Us, где θ - угол вылета распыленной частицы, отсчитываемый от 

нормали к поверхности. 

Аргументом в пользу модели плоскостного потенциального барьера является 

наличие максимума в экспериментальном энергетическом распределении распыленных 

частиц. При сферическом потенциале этот максимум должен появиться при Еsp=0, что не 

соответствует экспериментальным данным. На рис. 2.1.6 приведен энергетический спектр 

распыленных частиц для системы Ar-Ag. Показаны экспериментальные данные и оценка с 

помощью формулы Томпсона. Согласно модели Томпсона, энергетический спектр 

распыленных частиц описывается зависимостью [6]: 

𝑑𝑁

𝑑𝐸
~

𝐸𝑠𝑝

(𝐸𝑠𝑝 + 𝑈𝑠)
3          (2.1.13) 

В условиях сильно шероховатой поверхности вопрос о выборе адекватной модели 

поверхностного потенциального барьера является открытым. 

 

2.1.7. Энергетический страгглинг 

При моделировании энергетических спектров после прохождения тонких пленок 

необходимо также учитывать случайный характер потерь энергии при торможении частиц 

(страгглинг) на электронах мишени. Этот разброс связан с случайным характером 

зарядового состояния налетающей частицы, а также с неравномерным распределения 

плотности электронов в мишени. 
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Рис. 2.1.6. Энергетический спектр распыленных частиц для системы Ar-Ag. 

Энергия бомбардирующих частиц E0=5 кэВ, угол падения пучка на мишень =45. Точки – 

экспериментальные данные [93], линия - оценка по формуле Томпсона (здесь Us=2.2 эВ). 

 

Свой вклад в уширение пика в энергетическом спектре может вносить также 

шероховатость (неравномерность толщины пленки). На измеряемую ширину пика влияет 

также энергетическое разрешение спектрометра, используемого для анализа частиц.  

Распределение по потерям энергии описывается функцией Гаусса при условии, что 

передача энергии в индивидуальном столкновении меньше ширины суммарного 

распределения. Стандартное отклонение  в распределении Гаусса выражается формулой: 

Ω2 = 𝑁 ∙ 𝑑∫𝑇2 ∙ 𝑑𝜎(𝑇)            (2.1.14) 

здесь N – атомная плотность мишени, d – толщина мишени, T – передача энергии, d - 

дифференциальное сечение рассеяния. Для быстрых частиц выражение для страгглинга 

хорошо аппроксимируется формулой Бора: 

Ω𝐵
2 = 4𝜋 ∙ 𝑍1

2𝑒4𝑍2 ∙ 𝑁 ∙ 𝑑           (2.1.15) 

которая получается при подстановке формулы Резерфорда для сечения в формулу (2.1.14). 

Здесь Z1 и Z2 – атомный номер снаряда и мишени соответственно. 
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 На рис. 2.1.7 приведены экспериментальные значения страгглинга для системы H-Au 

из работы [94]. Использование отношения Ω/ΩB позволяет сравнивать данные измерений 

для разных толщин мишени. Весь массив данных описан степенной зависимостью 

/B~E0.5. Предположение, что величина страгглинга пропорциональна скорости частицы, 

основано на результатах теоретических работ Арчуби и Монтанари. На рис. 2.1.7 

приведены данные теоретических расчетов из работ Арчуби и Монтанари. Видно, что 

теоретические кривые хорошо описывают существующие экспериментальные данные. 
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Рис. 2.1.7. Зависимость страгглинга от энергии налетающих частиц. Точки – 

экспериментальные данные. Линии – степенная зависимость и теоретический расчет из 

работ (Арчуби – WPM [Wave-Packet Model], Монтанари – SLPA [Shellwise Local Plasma 

Approximation]). Рисунок из работы [94]. 

 

В наш код был включен модуль учитывающий страгглинг. Учет страглинга при 

моделировании проводился следующим образом: к значению потери энергии между 

столкновениями добавлялся член, значение которого разыгрывалось случайным образом с 

учетом гауссова распределения, а Ω выбиралась из соответствия получаемых данных с 

экспериментом. 
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2.2. 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 [90].   

Траектории движения частицы в данной работе рассчитывались следующим 

образом. Пусть x0 и v – векторы, описывающие положение и скорость налетающей частицы, 

xj – координаты частиц мишени, тогда уравнения движения можно записать в виде: 

𝑑𝒙0
𝑑𝑡

= 𝒗,                
𝑑𝒗

𝑑𝑡
=
1

𝑚
∑𝐹(|𝒙0 − 𝒙𝑗|)

(𝒙0 − 𝒙𝑗)

(|𝒙0 − 𝒙𝑗|)𝑗

 ,                    (2.2.1) 

здесь – m - масса налетающей частицы. Предполагается, что сила есть градиент 

двухчастичного потенциала и зависит только от расстояния между частицами R=x0-xj. 

Множитель в сумме отражает разложение силы по координатным осям. Суммирование 

ведется по всем учитываемым атомам кристалла. В наших расчетах мы принимали во 

внимание атомы двух верхних слоев, расположенных на расстоянии, меньших 3d от 

рассматриваемой точки траектории частицы (всего учитывалось 79 атомов), d – постоянная 

решетки. Кристаллическая решетка задавалась с учетом исследуемой плоскости для 

заданного материала мишени. Направление х выбирается вдоль одной из 

кристаллографических осей. Падающий пучок лежит в плоскости (x, z). При пролете 

расстояния d вдоль оси x проводилась трансляция решетки. 

 Заменой переменных p = v/v0 and u = v0t уравнения преобразовывались к более 

удобному для вычислений виду: 

𝑑𝒙0
𝑑𝒖

= 𝒑,                 

𝑑𝒑

𝑑𝒖
=

1

2𝐸0
∑𝐹(|𝒙0 − 𝒙𝑗|)

(𝒙0 − 𝒙𝑗)

(|𝒙0 − 𝒙𝑗|)
 ,

𝑗

                     (2.2.2) 

где E0=mv0
2/2 – начальная энергия налетающего атома. Углы вылета частицы φ и  (см. рис. 

2.2.1) при рассеянии на поверхности рассчитывались по формулам: 
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𝜑 = 𝑎𝑟𝑐𝑡𝑔 (
𝑝𝑦(∞)

𝑝𝑥(∞)
) ,   𝛿 = 𝑎𝑟𝑐𝑠𝑖𝑛 (√

𝑝𝑦(∞)2 + 𝑝𝑧(∞)2

𝑝𝑥(∞)2 + 𝑝𝑦(∞)2 + 𝑝𝑧(∞)2
)             (2.2.3) 

гдe px(),py(),pz() – составляющие вектора приведенной скорости в конце траектории. 

 

 

Рис. 2.2.1. Геометрия рассеяния. Рисунок из работы [88]. 

 

Для численного интегрирования был выбран метод Верле [95] в следующем виде: 

𝐱𝐧+𝟏 = 𝐱𝐧 + 𝐯𝐧Δt + 𝐅𝐧(Δt)
2/(2 ∙ m) 

𝐯𝐧+𝟏 = 𝐯𝐧 + (𝐅𝐧+𝟏 + 𝐅𝐧)Δt/(2 ∙ m) 

здесь n – номер итерации. Шаг по времени выбирался из критерия ∆t = 0.05rmin/v , где rmin 

– расстояние от налетающего атома до ближайшего атома мишени. 

 Начальные и конечные координаты траектории, а также шаг интегрирования 

выбирались из условия, чтобы погрешность вычисления углов была менее 10-4 градуса. При 

вычислении спектров проводилось сканирование пучком по прицельной площадке ±d. 

Чтобы проверить точность расчетов, мы проводили сканирование для интервала 2d и не 

наблюдали разницы в получаемых результатах. Начальные и конечные данные 

записывались в массив, а затем производилась обработка данных и вычислялись угловые 

распределения с заданной точностью. Для обеспечения достаточной статистики обычно 

учитывалось до 106 траекторий. 

 Модификация программы потребовалась также в случае расчета распыления частиц. 

Приближение парных соударений не применимо при расчете траекторий движения 

выбитых атомов мишени. В этом случае также следует использовать многочастичные 

потенциалы. 
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 Для проверки точности расчета нами выполнены расчеты пробегов для системы H-Si 

и H, D, T, He-W [96]. В случае H-Si имеются надежные экспериментальные данные [Глава 1, 

рис. 1.3.3]. 
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Рис. 2.2.2. Зависимость пробега R от энергии налетающих частиц E0. Точки – эксперимент 

(см. рис. 1.3.3). Кресты – наш расчет методом ППВ и методом траекторий. Линии - расчет 

кодом SRIM. 

 

Имеется хорошее согласие наших расчетов с экспериментом. Для сопоставления 

приведены расчеты двумя методами Монте-Карло в приближении парных взаимодействий 

и методом траекторий. Видно, что для системы H-Si эти два приближения дают практически 

одинаковые результаты. 

Пример нашего расчета методом молекулярной динамики для случая Ne-W приведен 

на рис. 2.2.3 [97]. 

Наблюдается хорошее согласие расчетов методом траекторий для пороговой области. 

К сожалению, эти расчеты требуют применения суперкомпьютеров и весьма трудоемки. 
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Рис. 2.2.3. Зависимость коэффициента распыления от энергии налетающих частиц. Точки 

– экспериментальные данные [6]. Линия – наш расчет методом Монте-Карло в 

приближении парных взаимодействий. Треугольники – наш расчет методом молекулярной 

динамики [97]. 

 

Выводы к Главе 2 

Показано, что использование метода 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. 
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ГЛАВА 3. Механизмы неупругих потерь энергии при атомных столкновениях 

 

3.1. Формирование автоионизационных состояний 

3.1.1. Введение 

Знание о процессах торможения частиц в веществе важно для изучения 

взаимодействия плазмы с поверхностью и модификации материалов при ионной 

имплантации, а также для правильной интерпретации экспериментальных данных, 

полученных при анализе поверхности различными методами, основанными на рассеянии 

частиц. 

Существующие теории, описывающие электронные тормозные потери не учитывают 

перестройку электронных оболочек при атомных столкновениях. Электронная тормозная 

способность (неупругая потеря энергии) обусловлена возбуждением и ионизацией 

электронной подсистемы. Значительный вклад в электронные тормозные способности 

может вносить образование автоионизационных состояний при атомных столкновениях. 

В данной главе мы рассмотрим различные механизмы образования неупругих потерь 

энергии при атомных столкновениях: возбуждение и распад автоионизационных 

состояний, динамическую ионизацию и Оже-переходы в квазимолекуле. 

 

3.1.2. Неупругая потеря энергии в зависимости от числа испущенных электронов 

Неупругую потерю энергии можно оценить с помощью следующей модели: для того, 

чтобы стало возможным образование автоионизационного состояния, два электрона 

должны быть переведены в возбужденное состояние, для чего требуется энергия, равная 

сумме двух потенциалов возбуждения. Потенциал возбуждения Eex.(i) для ионов с разным 

зарядом i можно легко оценить следующим образом: 

𝐸𝑒𝑥.(𝑖) = 𝐼𝑖 − 13.6 ∙ (
𝑍𝑒𝑓𝑓

𝑛
)
2

          (3.1.1) 

где Ii - потенциал ионизации атомной частицы с зарядом i, Zeff - эффективный заряд 

атомного остова, n - главное квантовое число возбужденного уровня. Примем, что при 

возбуждении одного электрона Zeff=1; при дальнейшем возбуждении Zeff увеличивается как 

0.65·(N-1), где N - число возбужденных электронов. Поправка на экранирование 

учитывается согласно правилу Слейтера [98]. Неупругие потери равны энергии перехода 

двух электронов в автоионизационное состояние, т.е. 

𝑄𝑎𝑣𝑒𝑟 =∑𝐸𝑒𝑥.(𝑖)        (3.1.2)

𝑖

𝑖−1
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Как видно из рис. 3.1.1, предложенная модель успешно описывает наблюдаемые 

значения неупругих потерь энергии для случая возбуждения внешней оболочки Ne. 

Отметим, что вклад ионизационных потерь составляет 40-60% от общей потери энергии. 

Это связано с тем, что для образования автоионизационного состояния требуется 

возбуждение двух электронов, т.е. двух потенциалов возбуждения, в то время как 

потенциал возбуждения, необходимый для перехода в высоковозбужденные состояния, 

близок к потенциалу ионизации. 
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Рис. 3.1.1. Сравнение значений средней неупругой потери энергии в зависимости от числа 

удаленных электронов при столкновениях Ne+-Ne. 

Кружки – данные Кессел и др. [99], треугольник – Бирман [100], значения получены 

усреднением по наблюдаемым зарядовым состояниям. Квадратики - данные из работы 

Афросимов и др. [101] для конкретного процесса 10mn. Сплошная линия - предложенная 

модель. Пунктирная кривая – вклад ионизационных потерь. 

 

На рис. 3.1.2а на примере столкновения Ne+-Ne показано, что при низких энергиях 

столкновения зависимость вероятности образования автоионизационного состояния W от 

достигнутого межъядерного расстояния, измеренная в [100], хорошо коррелирует с 

измерениями среднего числа испускаемых электронов . Как видно из рис. 3.1.2, при 

выдвижении орбитали 4fσ происходит резкое увеличение неупругих потерь энергии, и 
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число испускаемых электронов увеличивается до двух; дальнейшее продвижение орбитали 

3dσ приводит к увеличению числа испускаемых электронов до 4 и к дальнейшему росту 

неупругих потерь энергии. Очевидна корреляция между числом испускаемых электронов и 

величиной неупругих потерь энергии в зависимости от межъядерного расстояния и порогов 

выдвижения МО. 
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Рис. 3.1.2. Зависимость среднего числа удаленных электронов δ= m+n-1 (a) и неупругой 

потери энергии (б) от достигнутого рассояния наибольшего сближения при столкновениях 

Ne+-Ne. Стрелками указаны пороги выдвижения 4fσ и 3dσ-орбиталей. 

На рис. 3.1.2а: цифры у кривых – энергии соударения в кэВ. Звездочки - измерения 

методом совпадений [99]. Линии с заполненными и открытыми символами – данные [102] 

и [103], соответственно. Сплошная линия - зависимость вероятности образования 

автоионизационного состояния W от достигнутого межъядерного расстояния [100]. 

На рис. 3.1.2б: Открытые кружки - эксперимент [99], заполненные кружки - [100]. 

 Жирная сплошная линия – наша модель. 
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Как видно из рис. 3.1.3, в столкновениях Ar+-Ar также имеет место корреляция 

между наблюдаемым числом испускаемых электронов и неупругими потерями. Видно 

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. Наша модель учитывает это. 
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Рис. 3.1.3. Зависимость числа удаленных электронов δ и неупругой потери энергии для 

системы Аr+-Ar в зависимости от достигнутого расстояния наибольшего сближения. 

Стрелками указаны пороги выдвижения разных орбиталей. 

На рис. 3.1.3а: звездочки – измерения методом совпадений [104]. Кривые с точками – 

данные работы [102]. На рис. 3.1.3б приведены данные из работ Бирман [100], Морган 

[105], Кессел [104,106]. Жирная сплошная линия – наша модель. 
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3.1.3. Скейлинги для возбуждения L- и M-оболочек 

 

Вероятность образования L-вакансии при атомных столкновениях можно 

представить следующим образом [107]: 

W(𝑅0) =
1

𝛽 + 𝑒𝑥𝑝 [𝛾 ∙ (
𝑅0
𝑅𝑐
− 1)]

        (3.1.3) 

где =1.02 и =22.8. 

Параметр Rc определяется как W(Rc)=0,5. Предложенная формула также хорошо 

применима для столкновений в твердом теле [108]. 

-0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10
0.0

0.5

1.0

 Al
+
-Ar

 P
+
-Ar

 S
+
-Ar

 Cl
+
-Ar

 Ar
+
-Ar

 K
+
-Ar

 Mn
+
-Ar

 Наш скейлинг

          формула (3.1)

W

R
0
-R

b
, Å

 

Рис. 3.1.4. Зависимость вероятности образования L2,3-вакансии от достигнутого 

расстояния наибольшего сближения R0 [107,109]. 

 

Используя формулу (3.1.3), несложно рассчитать сечение ионизации. 

𝜎𝑛𝑙𝑗
𝑖𝑜𝑛 = 2𝜋∫𝑊𝑛𝑙𝑗(𝑅0)𝑏 𝑑𝑏       (3.1.4) 

и получаем: 

𝜎𝑖𝑜𝑛 = 𝜋𝑅𝑐
2 ∙ 𝐹 [

𝐸𝐶𝑀
𝑈(𝑅𝑐)

]      (3.1.5) 
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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. 
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Рис. 3.1.5. Универсальная кривая для сечения возбуждения L2,3- оболочки [107]. Точки – 

экспериментальные данные из работ [110-114]. 

 

Рис. 3.1.5 показывает, что измеренные сечения возбуждения 4fσ орбитали для двух 

совершенно разных случаев хорошо согласуются с расчетной кривой. Для использования 

масштабирования нам нужно получить только параметр Rc. Значения параметров 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. 3.1.6. 

На рис. 3.1.7 представлены экспериментальные данные измерений неупругой потери 

энергии Q в зависимости от достигнутого межъядерного расстояния [108]. Как видно из рис. 

3.1.7 неупругая потеря энергии резко возрастает при достижении характерного порогового 

расстояния, что связано с образованием вакансий во внутренних электронных оболочках. 

Экспериментальная зависимость хорошо описывается предложенным нами скейлингом. 

Из рис. 3.1.7 видно, что модели Фирсова и Оена-Робинсона не описывают 

экспериментальные данные, это связано с тем, что они не учитывают оболочечную 

структуру атомов. Вклад автоионизационных состояний, образующихся при атомных 

столкновениях, в ионизацию в этих моделях не учитывается. 
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Рис. 3.1.6. Зависимость параметра Rc (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 [115-117]. 
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Рис. 3.1.7. Зависимость неупругой потери энергии Q от расстояния наибольшего 

сближения r0 для системы Ne-Si. Приведены экспериментальные данные [108] и расчет по 

формулам Фирсова и Оена-Робинсона. Жирная линия – предложенный нами скейлинг. 
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Аналогичный подход можно использовать для описания ионизационных явлений, 

связанных с возбуждением M-оболочки. В этом случае надежные данные о пороге 

образования автоионизационного состояния имеются только для столкновений Ar+-Ar 

[101], K+-Ar [118] и Kr+-Kr [119]. Зависимость W(R0) в случае Kr+-Kr [119] аналогична 

возбуждению L-оболочки в случае Ar-Ar и также может быть описана формулой (3.1.3) с 

использованием =18. Зависимость Rc от Z1+Z2 для возбуждения M-оболочки показана на 

рис. 3.1.6. В этом случае скейлинг носит оценочный характер из-за малого числа изученных 

систем. 

 

3.1.4. Масштабирование образования K-вакансии 

Мы обсудим два различных случая. 

1. Z<10, L-оболочка самого тяжелого атома имеет вакансии. При наличии вакансии 

на 2pπ-орбитали до столкновения K-вакансия образуется за счет вращательных переходов 

с 2pσ на 2pπ-орбиталь в пределе объединенного атома. Эта модель была предложена 

Бриггсом и Мацеком [120]. На основе [120] можно предложить масштабирование для 

сечения образования K-вакансии [121]: 

𝜎вак(𝐸𝑐𝑚𝑠) = 𝑓 ∙ 𝜋𝑅2𝑝
2 ∙ 𝐹 (

𝐸𝑐𝑚𝑠
(𝑍1 + 𝑍2 − 𝛿)2

)        (3.1.6) 

где Ecms - энергия столкновения в системе центра масс, R2p - радиус 2p-оболочки 

объединенного атома, R2p~(Z1+Z2-)-1, Z1 и Z2 - заряды ядер сталкивающихся атомов, =4 - 

поправка на экранирование 2p-оболочки электронами 1s- и 2s-оболочек объединенного 

атома. 

Аппроксимация универсальной функции F приведена в [121]. Фактор f, отражающий 

вероятность вакансии на 2pπ-орбитали, образованной из 2p-оболочки партнера по 

столкновению с большим Z. В статическом случае фактор fs равен 2/3 числа вакансий на 

2p-уровне партнера с большим Z, а в случае одинаковых атомов он равен 1/3 суммы чисел 

2p-вакансий у партнеров по столкновению. Зависимость вероятности образования 

K-вакансии от фактора f была проверена экспериментально [122]. Помимо статической 

вероятности fs наличия вакансии на 2pπ-орбитали, дополнительное образование вакансий 

может происходить за счет связи 2pπ-орбитали с верхними незанятыми уровнями [122]. 

Предложенное масштабирование (см. рис. 3.1.8) позволяет описать имеющиеся 

экспериментальные данные единой универсальной кривой, что позволяет оценить сечения 

ионизации K-оболочек для неизученных случаев. 
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Рис. 3.1.8. Масштабирование сечений образования K-вакансий при столкновениях легких 

атомов с Z≤10. Точки - экспериментальные данные из [110, 123]. Толстая линия - 

универсальная кривая [121]. 

 

2. L-оболочка заполнена. Прямой переход из 2pσ-орбитали в континуум. 

В нашей работе [121] на основе теории динамической ионизации [124-127] получено 

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

𝜎𝑖(𝑐𝑚
2) ∙ 𝑈0(𝑘𝑒𝑉) = 𝐾 ∙

√𝑥

𝛼(0)
∙ 𝑒𝑥𝑝 (−

𝛼(0)

√𝑥
)      (3.1.7) 

𝑥 =
𝑚𝑒

𝑀
∙
𝐸

𝑈0
 

K=1.196·10-18  см2 кэВ, (0)0.67. 

Как показывают рис. 3.1.9 и 3.1.10, в случае, когда возможны переходы между 

уровнями 2p и 2p (N+-N2 и Ne+-Ne), образование K-вакансий происходит с большими 

сечениями и имеет более низкие пороги возбуждения. Рис. 3.1.10 показывает, что сумма 

вкладов двух каналов хорошо согласуется с экспериментальными данными. При энергиях 

столкновения 500 кэВ вклады этих каналов становятся сопоставимыми. Это означает, что 

скорость столкновения < 1 а.е. является пределом, где доминирует модель автоионизации. 
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Рис. 3.1.9. Сечение ионизации K-оболочки в универсальных координатах. 

Экспериментальные данные представлены для различных комбинаций "ион-атом" из 

[128], а также для столкновений p-H из [1]. Из-за разницы в начальной заселенности 

уровня 2p сечение ионизации в случае p-H умножается на 4. Толстая сплошная линия – 

кривая для (0)=0.75, которая лучше всего описывает эксперимент. Пунктирные линии 

демонстрируют экспериментальные данные для столкновений N+-N2 [110] и Ne+-Ne [123]. 

 

Используя предложенное масштабирование для возбуждения K-оболочки, мы 

вычисляем соответствующий вклад в электронное торможение. В случае K-оболочки этот 

вклад менее важен по сравнению с вкладом возбуждения L-оболочки в случае Ar-Ar. 

При низких энергиях столкновений механизм, связанный с межорбитальными 

переходами, приводит к существенно большим сечениям образования вакансий K, чем 

сечения образования вакансий за счет динамической ионизации, тогда как при высоких 

энергиях следует учитывать оба механизма. Следует различать столкновения атомов в 

газовой и твердой фазах. При столкновениях в твердой фазе происходит каскад 

столкновений, и может происходить образование дополнительных вакансий внешней 

оболочки, которые могут выживать до следующего столкновения и приводить к большим 

сечениям образования вакансий K из-за возможности переходов 2p-2p. 
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Рис. 3.1.10. Сравнение с экспериментом [123] вкладов, даваемых моделью Бриггса-

Мэйсека [119] и формулой динамической ионизации (3.1.7). 

 

3.1.5. Выводы 

Показана взаимосвязь числа испущенных электронов  со значениями неупругих 

потерь энергии Q. При достижении соответствующих расстояний наибольшего сближения 

выдвижение МО дает скачкообразное увеличение значений Q и δ. На основе измеренных 

сечений ионизации и значений Q можно рассчитать электронные тормозные способности. 

Для случая, когда такие измерения недоступны, можно использовать масштабирование для 

сечения ионизации в случае возбуждения оболочек K, L и M.  

 

3.2. Динамическая ионизация 

3.2.1. Введение 

 При медленных атомных столкновениях с большими сечениями происходит 

формирование автоионизационных состояний, распад которых после разлета частиц, 

является основным каналом ионизации и приводит к возникновению характеристического 

линейчатого спектра электронов. В нашей работе [107] было показано, что механизм 

ионизации при столкновениях Ne+-Ne аналогичен образованию L23, вакансий при 

столкновениях Ar+-Ar. При тесном сближении сталкивающихся атомов при достижении 
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межъядерного расстояния Rc=1.3 а.е., происходит выдвижение 4f орбитали. Это приводит 

к появлению одного-двух электронов на уровне 4f-объединенного атома. Заброс электронов 

на слабо связанные уровни облегчает их переход в континуум вследствие возмущения, 

обусловленного изменением поля ядер при столкновениях (динамической ионизации). 

Спектры электронов при столкновениях Ne+-Ne изучались в работе [129] для энергий 

соударения 50-300 кэВ и в работе [130] для энергий 25-800 кэВ. В работе [130] была 

предложена эмпирическая формула, хорошо описывающая экспоненциально спадающий с 

ростом энергии спектр электронов и высказано соображение, что данный спектр связан с 

переходами электронов в континум с терма квазимолекулы, образующейся при сближении 

сталкивающихся атомов. 

𝜎(𝐸𝑒 , 𝜃) =
𝜎0
′

𝐸𝑒
𝑒𝑥𝑝 (

−(𝐸𝑒 − 𝛿)𝑎

ℏ𝑣
)         (3.2.1) 

В данном выражении 0, , a – параметры, Ee – энергия вылетевшего электрона, v – скорость 

соударения. 

За прошедшее время произошло значительное развитие теории таких переходов. 

Было показано, что они могут быть обусловлены скрытыми пересечениями термов в 

комплексной плоскости межъядерного расстояния [125,131]. Подробный обзор 

теоретических работ по описанию данного механизма ионизации дан в [132]. Среди других 

исследований спектров электронов при атомных столкновениях следует упомянуть работы 

[124,133-137]. 

 Другим механизмом ионизации, приводящим к появлению электронов с 

непрерывным спектром энергий в виде широкой полосы, являются Оже-переходы в 

квазимолекуле, обнаруженные в работе [138], когда вакансия на орбитали заполняется во 

время соударения частиц при меняющемся межъядерном расстоянии. В работах [124,139] 

было развито теоретическое описание таких переходов, из которого следовало, что в 

классически разрешенной области могут наблюдаться осцилляции, связанные с 

интерференцией амплитуд при сближении и разлете частиц, а в запрещенной области 

эмиссия электронов возможна вследствие так называемого столкновительного уширения. 

 В работах [140,141] применялась регистрация электронов по совпадениям с 

рассеянными на заданный угол ионами и получены спектры электронов для конкретных 

траекторий частиц с заданными параметрами удара. Применение данной методики 

позволило решить задачу спектроскопии квазимолекулы. Для нескольких систем были 

определены зависимости хода орбитали от межъядерного расстояния, которые неплохо 

согласуются с теоретическими расчетами, и оценена вероятность Оже-переходов в 

квазимолекуле. 
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 Однако до сих пор детальное сопоставление с единых позиций существующих 

теоретических представлений и результатов измерений спектров электронов для 

столкновений типа Ne+-Ne не проводилось. В задачи настоящей работы входило: а) 

проверить теоретические предсказания для экспоненциальной части спектра, 

обусловленной переходами электрона в континуум вследствие динамической ионизации; б) 

рассмотреть влияние различных каналов на наблюдаемые спектры для оже-переходов в 

квазимолекуле и оценить из эксперимента зависимость вероятности Оже-переходов в 

квазимолекуле. 

 

3.2.2. Экспериментальные данные 

Результаты измерений сечений эмиссии электронов [142] при столкновениях в 

диапазоне энергий 3-50 кэВ представлены на рис. 3.2.1. 
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Рис. 3.2.1. Спектры электронов при столкновениях Ne+-Ne для различных энергий 

соударения [142]. Цифры у кривых указывают энергию соударения в кэВ. 

 

Представленные на рис. 3.2.1 спектры распадаются на две компоненты – 

экспоненциальную составляющую и выпуклую широкую полосу, обусловленную Оже 

переходами в квазимолекуле. Измерения при сравнительно низких энергиях позволяют 

выделить эту составляющую более явно, тогда как при энергии 50 кэВ она выражена слабо. 
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Для сопоставления с теорией нам необходимо сечение, проинтегрированное по углам 

вылета электрона σ(Ee, E0) (Ee – энергия вылетевшего электрона, E0 - энергия соударения): 

𝜎(𝐸𝑒 , 𝐸0) = ∫
𝑑2𝜎

𝑑𝐸𝑒𝑑Ω
∙ 𝑠𝑖𝑛Θ ∙ 𝑑Θ𝑑𝜑 = 4𝜋 ∙

𝑑2𝜎

𝑑𝐸𝑒𝑑Ω
∙ 𝛽,     (3.2.2) 

где  - поправочный коэффициент, учитывающий анизотропию вылета электрона от угла 

наблюдения. 

В случае [142] угол наблюдения составлял 128.5 относительно направления пучка и 

поправочный коэффициент =1.18±0.07. Результаты измерений зависят от Доплер-эффекта 

и угла наблюдения вылетевших электронов. Коррекция на Доплер эффект проводилась 

согласно формулам: 

𝐸𝑒
𝐿𝑎𝑏 = (1 +

𝑣𝑖
𝑣𝑒
∙ cosΘ)

2

𝐸𝑒
𝐶𝑀        (3.2.3) 

𝜎(𝐸𝑒 , 𝐸0)
𝐶𝑀 = 𝜎(𝐸𝑒 , 𝐸0)

𝐿𝑎𝑏 ∙
𝑑𝐸𝐿𝑎𝑏
𝑑𝐸𝐶𝑀

         (3.2.4) 

Здесь Ee
CM и Ee

Lab, σ(Ee)
 CM и σ(Ee)

 Lab – энергия электрона и сечение в системе центра масс и 

в лабораторной системе соответственно, vi – скорость излучателя (в случае квазимолекулы 

– скорость центра масс, т.е. vi=v/2) и ve – электрона,  – угол наблюдения. 

На рис. 3.2.2 представлены данные измерений при разных углах вылета электрона 

=128.5 [142] и =90 [129]. 
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Рис. 3.2.2. Учет влияния Доплер-эффекта на измеряемые спектры. 
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Как видно из рис. 3.2.2, данные измеренные при разных углах вылета электрона 

хорошо согласуются между собой при учете Доплер-эффекта в предположении, что 

испускание электрона происходит в системе центра масс, т.е. во время соударения. 

В дальнейшем мы будем обсуждать зависимости сечений от энергии вылетевшего 

электрона, скорректированные на Доплер-эффект, и будут использоваться атомные 

единицы. 

 

3.2.3. Анализ вклада динамической ионизации 

Оценим вероятность перехода электрона P в континуум, применив формулу из [143]: 

𝑃 = 𝑒𝑥𝑝 (−
𝜋𝐼𝑎

𝑣
),         (3.2.5) 

где I – потенциал ионизации, а – характерный масштаб изменения волновой функции, v - 

скорость соударения. Для случая выдвижения 4f орбитали a=0.134 а.е. [35], для 3d a=0.25 

а.е. Энергии ионизуемых уровней и вероятности ионизации приведены в Таблицe 3.2.1. 

 

Таблица 3.2.1. Энергии ионизуемых уровней и вероятности ионизации. 

E, кэВ I, эВ 3 4 6.25 12.5 25 50 

I(4f) 0.85 0.844 0.864 0.889 0.920 0.943 0.959 

I(4f2) 2.31 0.631 0.671 0.727 0.798 0.853 0.893 

I(3d4f2) 13.6 0.00176 0.00412 0.0123 0.0447 0.111 0.211 

 

При возбуждении одного электрона эффективный заряд остова атома был равен 1, 

при возбуждении двух электронов - 1.7, при возбуждении 3d уровня - 3. 

Как видно из таблицы 3.2.1, вероятность ионизации с уровня 4f весьма высока. 

Следует отметить, что ионизовать возбужденный уровень 3d, заселяемый вследствие 

выдвижения 3d и 3dπ орбиталей, значительно труднее (см. нижнюю строку в таблице). 

Следует отметить, что дополнительная ионизация вследствие выдвижения 3d и 3dπ 

орбиталей наблюдается только при энергиях соударения более 10 кэВ [102]. Использование 

этих данных позволяет оценить вклад этого канала в сечение ионизации как 310-17 см2, т.е. 

менее 10% от полного сечения ионизации. 

Другим каналом ионизации, вносящим вклад в наблюдаемые спектры, являются Оже 

переходы в квазимолекуле на 2pπ и 3p орбитали, наблюдавшиеся в работе [140]. Согласно 

[142] вклад этих каналов в сечение ионизации не превышает 10-18 см2. Выдвижение 4f 

орбитали вследствие большого геометрического фактора (Rc=1.32 а.е. [107]) вносит 

основной (90%) вклад в сечение ионизации. 
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В работе [127] для описания спектров электронов было предложено выражение: 

𝜎(𝐸𝑒) = 𝐴(𝐸𝑒)𝑒𝑥𝑝 (−
𝛼(𝐸𝑒)

𝑣
)         (3.2.6) 

𝛼(𝐸𝑒) = 2 ∫ 𝐼𝑚𝑅(𝐸)𝑑𝐸       (3.2.7)

𝐸𝑒

𝐸𝑝

 

𝐴(𝐸𝑒) =
4𝜋|𝑅(𝐸𝑒)|

2𝐼𝑚𝑅(𝐸𝑒)

𝛼(𝐸𝑒)
      (3.2.8) 

Следуя методике, предложенной в [144], т.е. взяв отношение сечений для двух 

скоростей соударения, можно убрать влияние предэкспоненциального фактора и получить: 

𝛼(𝐸𝑒) = −𝑙𝑛 {
𝜎(𝐸𝑒 , 𝐸1)

𝜎(𝐸𝑒 , 𝐸2)
} ∙ [

1

𝑣1
−
1

𝑣2
]
−1

      (3.2.9) 

т.е. можно определить из эксперимента значение (Ee) (см. рис. 3.2.3.), здесь v1, v2 – скорости 

соударения для двух рассматриваемых энергий соударения. 
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Рис. 3.2.3. Зависимость (Ee), полученная по формуле (3.2.9) из отношения сечений, 

измеренных при разных энергиях. Стрелкой указано значение Ep =17.5 эВ, когда терм 

выходит в сплошной спектр. 

 

Как видно из рис. 3.2.3, данные для различных пар скоростей укладываются на одну 

кривую, что указывает на отсутствие зависимости в предэкспоненциальном факторе от 
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скорости соударения. Зависимости (Ee) обращаются в нуль при энергии Ep=17.5±1.0 эВ, 

что свидетельствует о том, что ионизация происходит с автоионизационного уровня, 

находящегося в континууме. Зависимость (Ee) хорошо описывается линейной 

зависимостью, квадратичный член мал. Значение Ep слабо зависит от использованной пары 

сечений. 

Взяв производную от значения (Ee) по энергии электрона, получим из эксперимента 

зависимость ImR(Ee) (рис. 3.2.4). 
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Рис. 3.2.4. Зависимость ImR(Ee), полученная из различных отношений сечений. 

Фиттирующая кривая F - практически константа. 

 

Фиттируя эту зависимость квадратичным полиномом, видим, что ImR(E) 

практически константа и слабо зависит от Ee, что расходится с теоретическими 

предсказаниями [124] о том, что значение ImR(Ee) должно уменьшаться с ростом Ee. Факт, 

что зависимость R(E) ImR(Ee) практически константа, связан с экспоненциальной формой 

спектра. Такая форма спектра предполагает отсутствие интерференции амплитуд перехода 

при сближении и разлете частиц. А это может происходить в том случае, если вероятность 

перехода в континуум высока, как это имеет место в изучаемом случае. 

Значение нормировочного предэкспоненциального фактора можно получить, 

построив соотношение (см. рис. 3.2.5): 
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𝐴(𝐸) = 𝜎(𝐸𝑒) ∙ 𝑒𝑥𝑝(𝛼(𝐸)).         (3.2.10) 

Выражение, предложенное в [126] дает значение A(E)=4π│R(E)│2/(E-E0), что явно 

не согласуется с экспериментом. Эксперимент можно фиттировать выражением 

A(E)=3πRс
2exp(-γEe), γ=0.776. Подобная зависимость не имеет пока теоретического 

объяснения и возможно связана с влиянием кулоновского поля ядер на волновую функцию 

эмитированного электрона. 
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Рис. 3.2.5. Зависимость нормировочного фактора от энергии электрона при различных 

энергиях соударения. 

 

Таким образом, 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). 

Получим полное сечение ионизации, проинтегрировав σ(Ee) по энергии электрона, 

𝜎𝑖 = 3𝜋 ∙ 𝑅𝑐
2 {

𝑒𝑥𝑝(−𝛾𝐸𝑝)

𝐼𝑚𝑅(𝐸𝑒)
𝑣 + 𝛾

+ [1 − 𝑒𝑥𝑝(−𝛾𝐸𝑝)] ∙ 𝛾𝐸𝑝}            (3.2.11) 
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Значения, полученные по формуле (3.2.11) (см. рис. 3.2.6, звездочки) находятся в 

хорошем согласии с независимыми экспериментальными данными [112,114]. 
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Рис. 3.2.6. Зависимость полного сечения ионизации при столкновениях Ne+-Ne от энергии 

соударения. 

 

3.3. Оже-переходы в квазимолекуле Ne+-Ne 

 

3.3.1. Введение 

 Оже-переходы в квазимолекуле были обнаружены в 1976 г. при изучении 

столкновений Кr+-Kr [138]. В спектре электронов наблюдалась широкая полоса, 

простирающаяся до сотен эВ, связанная с Оже-переходами во время столкновения на 

вакантную орбиталь, формирующуюся из наружных уровней иона криптона и 

снижающуюся при уменьшении межъядерного расстояния. 

 Настоящая работа является развитием наших исследований Оже-распада 2pπ-

вакансии в квазимолекуле, образующейся при столкновении атомов неона, опубликованных 

в [145]. В задачи настоящей работы входили: изложение и обоснование процедуры расчета 

вероятностей Оже-переходов, деталей расчета вероятностей Оже-распада по разным 

каналам (с участием электронов различных наружных орбиталей), установление 

зависимости вероятности Оже-перехода от степени ионизации частиц и сопоставление 

полученных данных с экспериментом. 
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3.3.2. Спектры электронов при оже-переходах в квазимолекуле  

На рис. 3.3.1 представлены спектры электронов, измеренные для случая Ne+-Ne 

[146]. Как было показано в [145], часть спектра экспоненциальной формы связана с 

образованием автоионизационного состоянии при выдвижении 4fσ-орбитали и 

последующим переходом высоковозбужденных электронов в континуум вследствие 

динамики соударения. Широкая полоса при больших энергиях электронов связана с Оже-

переходами в квазимолекуле на снижающуюся при сближении частиц 2pπ-орбиталь. Как 

показано в [147], имеется согласие полученной из эксперимента зависимости энергии 2pπ-

орбитали от достигнутого межъядерного расстояния с результатами расчетов [141].  

0 2 4 6 8 10 12
10

-6

10
-4

10
-2

10
0

 

 


·v

0
, 

а.
е.

E
e
, а.е.

50 кэВ

25 кэВ

12.5 кэВ

6 кэВ

4 кэВ

3 кэВ

 

Рис. 3.3.1. Спектры электронов при столкновениях Ne+-Ne для различных энергий 

соударения. Цифры у кривых указывают энергию соударения в кэВ. Жирными кривыми 

показана часть спектра за вычетом экспоненциальной подложки (см. текст). Использованы 

данные из работы [145] с коррекцией на Доплер эффект. 

 

Однако, вопрос о вероятности Оже-переходов в квазимолекуле Ne+-Ne требует 

отдельного рассмотрения и дальнейшей проработки. Приведенные в работaх [145,148] 

оценки дают значения W(R)≈10-2-10-3 a.e. и указывают на существенную зависимость 

вероятности распада вакансии от достигнутого межъядерного расстояния. В распад 
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вакансии на 2pπ-орбитали может вносить вклад значительное число каналов. Представляет 

несомненный теоретический интерес выяснить их относительный вклад при различных 

условиях. Целью настоящей работы было рассчитать вероятности Оже-переходов для 

различных каналов и уточнить интерпретацию экспериментальных спектров. 

Как видно из рис. 3.3.1, в спектре электронов присутствует широкая полоса при 

энергиях электронов (более 60 эВ). Если вычесть экспоненциальную компоненту, 

связанную с переходами в континуум вследствие динамической ионизации, то можно 

выделить часть спектра, связанную с Оже-переходами в квазимолекуле. В изучаемые 

сечения необходимо также внести поправку, связанную с Доплер-эффектом. 

Экспериментальные спектры измерялись при угле наблюдения =128.5 относительно 

направления пучка. Пусть Vls и Vcms вектора скоростей электронов соответственно в 

лабораторной системе координат и в системе центра масс. V - вектор движения центра масс. 

В приближении прямолинейного пролета этот вектор направлен по пучку, а скорость 

движения центра масс равна в нашем случае v0/2, где v0 – скорость соударения. Используя 

равенство Vcms=Vls-V получаем: 

𝐸𝑐𝑚𝑠 = 𝐸𝑙𝑠 −𝑚𝑒√2𝑚𝑒𝐸𝑙𝑠
𝑣0
2
cos Θ +

𝑚𝑒𝑣0
2

8
         (3.3.1) 

Это позволяет пересчитать шкалу энергий электронов в систему центра масс для 

сопоставления с теоретическим расчетом. Величины сечений пересчитываются по 

формуле: 

𝑑𝜎

𝑑𝐸𝑐𝑚𝑠
=
𝑑𝜎

𝑑𝐸𝑙𝑠
∙
𝑑𝐸𝑙𝑠
𝑑𝐸𝑐𝑚𝑠

           (3.3.2) 

При классическом рассмотрении сечение эмиссии электрона при распаде вакансии 

на квзимолекулярном уровне равно [145]: 

𝑑𝜎

𝑑𝐸
= 2 ∫ 2𝜋𝑏 ∙ 𝑑𝑏 ∙ 𝑓 ∙ 𝑊(𝑅) ∙

𝑑𝑅

𝑑𝐸
∙
𝑑𝑡

𝑑𝑅
= 4𝜋𝑓 ∙ 𝑊(𝑅) ∙

𝑑𝑅

𝑑𝐸
∙ 𝑅 ∙

𝑏(𝑅)

𝑣0

𝑏(𝑅)

0

          (3.3.3) 

Здесь f - число вакансий на уровне, W(R) - вероятность Оже-распада вакансии, 

фактор 2 учитывает тот факт, что расстояние R проходится дважды при сближении и разлете 

частиц. Как видно из приведенной формулы, при достижении расстояния наибольшего 

сближения при рассматриваемой энергии соударения сечение обращается в 0. 

В работе [139] получено квантово-механическое выражение для вероятности 

перехода для терма, квадратично зависящего от времени E0=t2, учитывающее 

интерференцию амплитуд перехода при сближении и разлете частиц:  

𝑃(𝑏, 𝐸) = 𝐵 ∙ 𝛼−
2
3 ∙ 𝐴𝑖

2 {𝛼−
1
3(𝐸𝑒 − 𝐸0)},             (3.3.4) 
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здесь Ee – энергия вылетевшего электрона, E0(R) – зависимость энергии Оже-перехода от 

достигнутого межъядерного расстояния, Ai(x) – функция Эйри. 

Параметр  равен: 

𝛼 =
1

4
∙
𝑑𝐸

𝑑𝑅
∙ 𝑣2 ∙ (−

𝑑𝑈(𝑅)

𝑑𝑅
∙
1

𝐸𝐶𝑀
+ 2 ∙

𝑏2

𝑅3
),           (3.3.5) 

т.е. значение  зависит от производной терма dE/dR, растет с ростом скорости соударения v 

и зависит от параметра удара b и производной от потенциала взаимодействия U(R). 

 При квантово-механическом рассмотрении вблизи точки поворота траектории R0 

возникает интерференция амплитуд перехода при сближении и разлете частиц. При 

достижении расстояния наибольшего сближения R0 сечение остается конечным – это 

соответствует нулю аргумента в функции Эйри. При Ee > E0 сечение экспоненциально 

спадает. Для получения сечения необходимо проинтегрировать выражение (3.3.4) по всем 

параметрам удара [145]. 

𝑑𝜎

𝑑𝐸
= 2

5
2 ∙ 𝜋2 ∙ 𝑓 ∙ 𝑊(𝑅) ∙ ∫ 𝛼−

2
3 ∙ 𝐴𝑖

2 {𝛼−
1
3 ∙ [𝐸(𝑅) − 𝐸0(𝑏)]} ∙ 𝑏 ∙ 𝑑𝑏         (3.3.6)

𝑏(𝑅)

0

 

В данном выражении использована нормировка сечения, предложенная в работе [50]. 

 Как следует из классического выражения для сечения, величина 

𝑑𝜎

𝑑𝐸
∙𝑣

𝑓
= 𝑊(𝑅) ∙ 𝐹, 

где фактор 𝐹 =
𝑑𝑅

𝑑𝐸
∙ 𝑅 ∙ 𝑏(𝑅) и зависит только от производной терма, достигнутого 

межъядерного расстояния и параметра удара. Понятие фактора F удобно ввести и для 

рассмотрения процессов при квантовом описании. В этом случае: 

𝐹 = 2
5
2 ∙ 𝜋2 ∙ 𝑣0 ∙ ∫ 𝛼−

2
3 ∙ 𝐴𝑖

2 {𝛼−
1
3 ∙ [𝐸(𝑅) − 𝐸0(𝑏)]} ∙ 𝑏 ∙ 𝑑𝑏

𝑏(𝑅)

0

             (3.3.7) 

 

3.3.3. Энергии и вероятности оже-переходов в квазимолекуле 

Диаграммы МО для систем Ne-Ne, Ne2+-Ne и Ne4+-Ne были рассчитаны в работе 

[149]. Диаграмма MO для других случаев может быть получена масштабированием 

результатов работы [149]. 

 Как следует из диаграммы МО (Рис. 3.3.2), заполнение вакансии на 2pπ-уровне 

может происходить с орбиталей 3pσ (на орбитали 2 электрона), 3dσ (2 электрона), 3dπ (4 

электрона). Мы предполагаем, что орбитали 3sσ, 3pπ и 3dδ не содержат электронов, т.к. 

формируются из незаполненных при больших межъядерных расстояниях уровней. 
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Рис. 3.3.2. Диаграмма МО для систем Ne2+-Ne (сплошные линии) и Ne4+-Ne (штриховые 

линии) [149]. Стрелками показана схема Оже-перехода. 

 

Орбиталь 4fσ опустошена переходами электронов в континуум. Таким образом, 

имеется, по крайней мере 6 вариантов Оже переходов: 3pσ2-2pπε (под значком ε понимается 

улетающий электрон), 3dσ2-2pπε, 3dπ2-2pπε, 3pσ3dσ-2pπε, 3pσ3dπ-2pπε и 3dσ3dπ-2pπε. В 

дальнейшем для обозначения канала мы будем использовать начальное состояние для Оже-

перехода. 

Оценки [145] показывают, что в изучаемом случае Оже-распад 2рπ-вакансии 

происходит при расстояниях менее 0.7 а.е. При достижении межъядерного расстояния 1.3 

а.е. происходит выдвижение 4f с последующем переходом одного-двух электронов в 

континуум. При энергиях 3-4 кэВ среднее число удаленных электронов 1, т.е. при этих 

энергиях соударения нужно рассматривать энергии Оже-переходов для системы Ne2+-Ne, а 

при больших энергиях следует перейти к диаграмме для Ne4+-Ne и Ne6+-Ne. 

Вероятность Оже-перехода в единицу времени определяется формулой  

𝑊 =
2𝜋

ħ 
|∬𝛹𝑓

∗  
𝑒2

𝑟1,2
 𝛹𝑖

  𝑑𝜏1𝑑𝜏2 |

2

                   (3.3.8)    

где i – волновая функции системы из двух электронов в атоме, находящихся на 

возбужденных уровнях, f –волновая функция системы из электрона на 2p-орбитали, и  
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Оже-электрона, т. е. свободного электрона, покидающего атом. Оператор 
𝑒2

𝑟1,2
 – описывает 

кулоновское взаимодействие двух электронов.  

Волновую функцию системы из двух электронов можно выразить через 

одноэлектронные волновые функции. В таком случае волновая функция начального 

состояния системы будет представлять собой комбинацию двух волновых функций 

стационарных состояний электронов и имеет вид: 

𝛹𝑖
 =

1

√2
(𝜒𝑖

 (𝑟1𝜃1, 𝜑1)𝜓𝑖
 (𝑟2𝜃2, 𝜑2)  ±  𝜒𝑖

 (𝑟2𝜃2, 𝜑2)𝜓𝑖
 (𝑟1𝜃1, 𝜑1))          (3.3.9) 

Волновая функция конечного состояния системы в свою очередь может быть представлена 

комбинацией волновой функции стационарного состояния с волновой функцией свободного 

электрона: 

𝛹𝑓
 =

1

√2
(𝜒𝑓

 (𝑟1𝜃1, 𝜑1)𝜓𝑓
 (𝑟2𝜃2, 𝜑2)  ±  𝜒𝑓

 (𝑟2𝜃2, 𝜑2)𝜓𝑓
 (𝑟1𝜃1, 𝜑1))         (3.3.10) 

Здесь 1 √2⁄  выступает в качестве нормировочного коэффициента. Знак  определяется 

симметрией волновой функции. В случае однонаправленных спинов электронов, 

произведения волновых функций вычитаются (знак −), в случае разнонаправленных спинов 

– складываются (знак +).  

В качестве волновых функций стационарных состояний электрона нами 

используются водородоподобные волновые функции: 

𝜒𝑛,𝑙,𝑚 =
2

(nl+2 (2l + 1)!)
√

(n + l)!

(n − l − 1)!
√z3(2 z r)l 𝑒(− 

𝑧 r
n
) H [−n + l + 1,

2 l + 2,  
2 z r

n
] 𝑌𝑙𝑚(𝜃, 𝜑)               (3.3.11) 

Здесь Ylm – сферическая функция, H - вырожденная гипергеометрическая функция, n - 

главное квантовое число, l – орбитальный момент, m - проекция орбитального момента на 

ось. 

При этом эффективный заряд Zi можно взять из выражения для энергии электрона в 

стационарном состоянии: 

 𝐸𝑖 =
𝑍𝑖
2

2𝑛2
              (3.3.12) 

т.е. Zi меняется при изменении межъядерного расстояния. Выбор водородоподобных 

волновых функций связан с тем, что рассматриваемые переходы происходят вблизи предела 

объединенного атома, и электроны находятся в поле значительного эффективного заряда 

объединенного атома. 

Волновая функция свободного электрона имеет вид [42]: 
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𝜒𝜀,𝑙,𝑚 = √
2𝑘

𝜋

(2𝑘r)l

(2l + 1)!
𝑒(
𝜋z
2𝑘
) |Г (l + 1 −

i z

𝑘
)| 𝑒(−𝑖𝑘r)H[

𝑖 z

𝑘
+ l + 1, 2l

+ 2, 2𝑖𝑘r] 𝑌𝑙𝑚(𝜃, 𝜑)        (3.3.13) 

Здесь Г – гамма-функция, 𝜀 – энергия свободного электрона, а 𝑘 =  √2𝜀 . Все величины 

представлены в атомной системе единиц. В случае свободного электрона определить z через 

главные квантовые числа невозможно, и используется некоторое 𝑧𝑒𝑓𝑓 значение. Таким 

образом, для волновой функции свободного электрона существует некоторая 

неопределённость, ведь 𝑧𝑒𝑓𝑓 можно брать в переделе от значения 𝑍2𝑝𝜋 (заряд конченого 

состояния электрона в уровне 2p) до значения 𝑍𝑖𝑛𝑖𝑡𝑖𝑎𝑙  (заряд одной из начальных волновых 

функций электронов). В обзоре [150] демонстрируется хорошее согласие расчетов с 

экспериментом при выборе параметра 𝑧𝑒𝑓𝑓 как среднегеометрического от значений 

эффективного заряда начального состояния внутреннего (глубоко связанного) электрона и 

внешнего (для возбужденного состояния) электрона, т.е. 𝑧𝑒𝑓𝑓 = √𝑍2𝑝𝜋 ∙ 𝑍𝑒𝑥𝑝 . 

Волновые функции электронов можно разделить на угловую и радиальную 

составляющие. При расчете интегралов можно воспользоваться разложением оператора 

 
1

|𝑟1−𝑟2| 
 по сферическим функциям  

1

|𝑟1 − 𝑟2| 
=∑

𝑟𝑚𝑖𝑛
𝑙

𝑟𝑚𝑎𝑥
𝑙+1  𝑌𝑙𝑚

∗ (Ω′)𝑌𝑙𝑚
 (Ω)

4𝜋

2𝑙 + 1
𝑙,𝑚

            (3.3.14) 

где 𝑟𝑚𝑖𝑛и 𝑟𝑚𝑎𝑥 обозначают меньшую и большую величину из 𝑟1 и 𝑟2. Здесь суммирование 

идет по всем целым числам 𝑙 ≥ 0, а также по всем целым −𝑙 ≤ 𝑚 ≤ 𝑙.  

Интегрирование по угловым координатам приводит к тому, что в сумме по 𝑙 остается 

небольшое число членов, и вычисление сводится к расчету нескольких двухкратных 

интегралов по координатам r1 и r2 для различных 𝑙. Эти интегралы легко вычислить путем 

разделения интеграла на два предела для корректного учета множителя 
𝑟𝑚𝑖𝑛
𝑙

𝑟𝑚𝑎𝑥
𝑙+1  

∫ (
4𝜋

2𝑙 + 1
)(∫

𝑟1
𝑙

𝑟2
𝑙+1

𝑟2

0

𝑅𝑓(𝑟1) 𝑅𝑖(𝑟1) 𝑟1
2𝑑𝑟1

∞

0

+∫
𝑟2
𝑙

𝑟1
𝑙+1

∞

𝑟2

𝑅𝑓(𝑟1) 𝑅𝑖(𝑟1) 𝑟1
2𝑑𝑟1)𝑅𝑓(𝑟2) 𝑅𝑖(𝑟2) 𝑟2

2𝑑𝑟2          (3.3.15) 

Результаты расчетов вероятностей Оже-переходов представлены на рис. 3.3.3. 
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Рис. 3.3.3. Зависимости вероятностей Оже-переходов для различных каналов от энергии 

вылетевшего электрона для случаев Ne2+-Ne (а) и Ne4+-Ne (б). 

 

Как видно из рис. 3.3.3, ионизация квазимолекулы приводит к заметному росту 

вероятности Оже-переходов. Это можно объяснить тем, что с ростом степени ионизации 

происходит увеличение энергии связи как внутреннего электрона, так и внешнего, при этом 

параметры эффективного заряда с ростом степени ионизации сближаются, что приводит к 

увеличению перекрывания волновых функций наружного и внутреннего электронов и росту 

вероятности Оже-перехода. 

 

3.3.4. Скейлинг для вероятностей оже-переходов 

 Анализ приведенных выше формул показывает, что, если мы зафиксируем набор 

квантовых чисел для начального и конечного состояний, то конечный результат зависит 

только от значений эффективного заряда внутреннего и наружного электронов. Умножение 

обоих зарядов на константу не меняет значение интегралов, т.к. сводится к простой замене 

переменных. Следовательно, следует ожидать, что вероятность Оже перехода, будет 

зависеть только от отношения значений эффективного заряда для наружного и внутреннего 

электронов. Как известно, это отношение выражается через отношение энергий связи 

внутреннего E1 и наружного электрона E2. Величина энергии вылетевшего электрона будет 

равна E1 – 2E2= E2 (E1/ E2 – 2), т.е. тоже масштабируется. 
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 Как известно, вылетевший электрон частично находится в области атома с 

эффективным зарядом, близким к заряду внутреннего электрона, а частично в области атома 

с эффективным зарядом, равным заряду наружного электрона. В обзоре [150] при расчетах 

вероятности Оже-переходов рекомендуется использовать значение эффективного заряда как 

среднегеометрическое значение эффективных зарядов для обоих электронов. Это значение 

также выражается через отношение энергий связи наружного и внутреннего электронов. 

Для проверки положения, что вероятность Оже-перехода зависит только от отношения 

энергий наружного и внутреннего электронов на рис. 3.3.4 приведена зависимость 

вероятности Оже-переходов для систем с различной степенью ионизации и предположения 

о величине эффективного заряда для вылетающего электрона. 
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Рис. 3.3.4. Зависимость вероятности Оже-перехода 3dπ3dπ-2pπ ε от отношения энергий для 

рассматриваемых состояний. Пунктирная кривая соответствует минимальному значению 

эффективного заряда (𝑍𝑒𝑓𝑓 = 𝑍3𝑑π), штриховая кривая - эффективному заряду внутреннего 

электрона (𝑍𝑒𝑓𝑓 = 𝑍2𝑝π). Кривые для случаев Ne2+-Ne (сплошная кривая) и Ne4+-Ne 

(точки), полученные при использовании в качестве эффективного заряда 

среднегеометрического значения, совпадают. 

 

Как видно из рис. 3.3.4, верхняя кривая соответствует минимальному значению 

эффективного заряда, а нижняя кривая – максимальному значению. Различие этих кривых 

характеризует диапазон значений, получаемый при различных предположениях о величине 
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эффективного заряда. Средняя кривая (сплошная линия) соответствует 

среднегеометрическому значению эффективного заряда, что учитывает тот факт, что 

убегающий электрон часть времени находится вблизи глубоко связанного электрона, а часть 

времени вблизи слабосвязанного электрона. Как уже упоминалось, согласно обзору [150] 

использование среднегеометрического значения для эффективного заряда позволяет 

достичь наилучшего согласия с экспериментом. 

Кривые для случаев Ne2+-Ne, и Ne4+-Ne при использовании в качестве эффективного 

заряда среднегеометрического значения (средние кривые) совпадают. Таким образом, нет 

необходимости рассчитывать вероятности Оже-переходов при росте степени ионизации – 

достаточно построить зависимости энергий рассматриваемых уровней от межъядерного 

расстояния и затем пересчитать вероятности Оже-переходов, используя предложенный 

скейлинг. 

 

3.3.5. Сопоставление расчетных значений сечений эмиссии электронов с 

экспериментальными данными 

 Для сопоставления удобно выбрать произведение сечения на скорость соударения, 

т.к. устраняется зависимость от продолжительности соударения для разных энергий 

соударения. Начальная вероятность f наличия вакансии на 2pπ принималась равной 1/3, что 

соответствует статистическому характеру распределения одной первоначальной вакансии 

между молекулярными орбиталями, формирующимся из 2p-уровня Ne при больших 

межъядерных расстояниях. Для удобства сравнения с расчетом использовалась величина 

v0/f. 

Для расчета вероятностей переходов использовалась диаграмма МО для системы 

Ne2+-Ne. При малых энергиях указана ошибка, связанная с вычитанием экспоненциальной 

подложки. Для случая 6.25 кэВ приведены также расчеты с использованием вероятностей 

Оже-переходов для системы Ne4+-Ne и соответствующей диаграммы МО для расчета 

масштабного фактора. 

Как видно из рис. 3.3.5a, для энергий 3 и 4 кэВ имеется практически полное 

совпадение расчета и эксперимента при использовании диаграммы МО для системы Ne2+-

Ne. Для 6.25 кэВ при малых энергиях вылетевшего электрона также имеется согласие для 

системы Ne2+-Ne, а затем расчетное сечение резко падает, что связано с резким падением 

вероятностей Оже-процесса при уменьшении межъядерного расстояния, что соответствует 

увеличению энергии вылетевшего электрона. Учет дальнейшей ионизации системы и 

переход к использованию диаграммы МО для системы Ne4+-Ne позволяет достичь согласия 

с экспериментом. 
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Рис. 3.3.5a. Сопоставление расчетного спектра с экспериментом для энергий соударения 3, 

4 и 6.25 кэВ. 
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Рис. 3.3.5б. Сопоставление расчетного спектра с экспериментом для энергий соударения 

12.5, 25 и 50 кэВ. Для расчета вероятностей переходов при энергии 12.5 кэВ 

использовалась диаграмма МО для системы Ne5+-Ne, в остальных случая для системы 

Ne6+-Ne. 
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Сопоставление с экспериментом позволяет заключить, что при малых межъядерных 

расстояниях заметно возрастает возбуждение и степень ионизации системы стакивающихся 

частиц. При небольшой коррекции диаграммы МО (увеличении энергии Оже-перехода на 

15%) удается добиться полного согласия с экспериментом. 

Как видно из рис. 3.3.5б, с ростом энергии соударения необходимо учитывать 

дальнейший рост степени ионизации сталкивающихся частиц, только в этом случае 

достигается согласие с экспериментом. 

 

3.3.6. Вклад различных каналов в заполнение 2p вакансии 
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Рис. 3.3.6. Относительный вклад различных каналов Оже-распада 2pπ-вакансии при 

различных энергиях соударения (a – 3 кэВ, b – 6.25 кэВ, c – 50 кэВ). Отношение 

вероятности Оже-распада для каждого канала Wchan к суммарной вероятности Wsum. 

Обозначения каналов: 1 – 3d-3d, 2 – 3d-3d, 3 – 3d-3d, 4 – 3d-3p, 5 – 3d-3p, 6 – 

3p-3p. 
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При энергии соударения 3 кэВ основной вклад дает переход 3d2-2pπ ε. При энергии 

электронов 2.5 а.е. подключается канал 3dπ3dσ (для сокращения записи в дальнейшем будем 

записывать только начальное состояние). С ростом энергии соударения пороги для всех 

каналов сдвигаются в сторону больших энергий электронов, однако вклад канала 3d2-2pπ 

остается доминирующим (более 80%). 

 

3.3.7. Сравнение суммарной вероятности заполнения 2p вакансии с экспериментом 

Как было показано в предыдущем разделе канал 3d2-2pπ ε вносит доминирующий 

вклад в спектры электронов. Пользуясь формулами (3.3.6 и 3.3.7), можно получить 

суммарную вероятность Оже переходов непосредственно из эксперимента. 

𝑊(𝑅) =
𝜎 ∙ 𝑣0
𝑓 ∙ 𝐹

,           (3.3.16) 

где F- масштабный фактор доминирующего Оже-канала (формула 3.3.7). 
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Рис. 3.3.7. Зависимость рассчитанной вероятности Оже-перехода в квазимолекуле при 

столкновении Ne+-Ne от энергии вылетевшего электрона и степени ионизации частиц при 

использовании среднегеометрического значения эффективного заряда для убегающего 

электрона. Для случая Ne6+-Ne приведено также значение вероятности Оже-перехода при 

использовании минимального значения эффективного заряда. Точки - экспериментальные 

данные для различных энергий соударения. 
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На рис. 3.3.7 приведены рассчитанные вероятности Оже-распада для случаев Ne2+-

Ne и Ne4+-Ne, а также оцененные с помощью скейлинга вероятности Оже распада для 

случаев Ne5+-Ne и Ne6+-Ne при использовании в качестве Zeff среднегеометрического 

значение эффективных зарядов 2pπ и 3dπ электронов [151]. Для случая Ne6+-Ne приведена 

также кривая минимального значения эффективного заряда для вылетевшего электрона (в 

этом случае вероятность перехода максимальна, так как достигается максимальное 

перекрывание волновых функций вылетевшего электрона и 3dπ электрона). 

Экспериментальные значения определены из отношения измеренного сечения к 

рассчитанному геометрическому фактору. 

При энергиях 3 и 4 кэВ наблюдается согласие с расчетом для Ne2+, а при энергии 

6.25 кэВ при увеличении энергии Оже-электрона, что соответствует более глубокому 

сближению частиц, происходит переход к случаю Ne4+. При энергии 12.5 кэВ кривая лежит 

между случаями Ne4+ и Ne6+. Кривые 25 кэВ и 50 кэВ неплохо согласуются между собой и 

явно ближе к расчету вероятности перехода для случая Ne6+ при использовании 

геометрического среднего для эффективного заряда, что находится в соответствии с 

рекомендацией, высказанной в обзоре [150]. 

 На рис. 3.3.8 приведена зависимость среднего числа вылетевших электронов δ=m+n-

1 от достигнутого расстояния наибольшего сближения. Величина δ отличается от 

рассматриваемой нами степени ионизации сталкивающихся частиц на 1. Используя данные, 

приведенные на рис. 3.3.7, сопоставим диапазоны межъядерных расстояний, где 

наблюдается эмиссия Оже-электронов при определенной степени ионизации 

сталкивающихся частиц с данными независимых измерений величины . 

Как видно из рис. 3.3.8, при энергиях 3 и 4 кэВ степень ионизации m+n=2 хорошо 

согласуется с измерениями числа удаленных электронов δ. При энергии 6.25 кэВ 

происходит увеличение степени ионизации с 2 до 4, что удивительно хорошо совпало с 

зависимостью δ(R). При энергиях 12.5-50 кэВ также имеется явная корреляция с величиной 

δ, хотя полного совпадения нет. В анализируемых нами экспериментах под степенью 

ионизации мы понимаем влияние ионизованных и возбужденных электронов на 

экранировку волновых функции в пределе объединенного атома. Возрастание числа 

возбужденных электронов может завершиться автоионизацией, а может и нет. Измерение 

величины δ производилось после разлета частиц, когда процессы релаксации возбуждения 

уже закончились. Таким образом, наблюдение эмиссии Оже-электронов позволяет изучать 

процессы во время соударения (т.е. по аналогии в момент извержения вулкана, а не тогда, 

когда извержение закончилось, скажем, по потокам застывшей лавы). 
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Рис. 3.3.8. Зависимость среднего числа удаленных электронов δ=m+n-1 от достигнутого 

расстояния наибольшего сближения. 

Звездочками представлены измерения методом совпадений, когда фиксируются заряды 

обоих партнеров соударения [99]. В экспериментах [102,103], где фиксировался только 

заряд налетающей частицы, величина δ вычислялась как δ=2m-1, т.е. предполагалось 

равенство m=n. Сплошной линией представлена вероятность образования 

автоионизационного состояния [100]. Сплошными жирными линиями показаны интервалы 

межъядерных расстояний, где наблюдалась эмиссия Оже-электронов из квазимолекулы 

при различных энергиях соударения. 

 

3.3.8. Спектроскопия квазимолекулы с учетом зависимости вероятности оже-

переходов от межъядерного расстояния 

В нашей работе [145] для определения зависимости энергии эмитированного Оже-

электрона от достигнутого межъядерного расстояния было использовано два 

обстоятельства: 

1. Для каждой энергии соударения, используя потенциал взаимодействия частиц (например, 

[28]), можно рассчитать расстояние наибольшего сближения R0, соответствующее 

соударению при нулевом параметре удара. Точность расчета определяется точностью наших 

знаний о потенциалах взаимодействия и для случая Ne-Ne составляет 4%. 
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2. Нормируя правое крыло расчетного спектра на эксперимент, определяется значение 

энергии электрона, соответствующее нулю функции Эйри при расчете спектра при нулевом 

параметре удара. 

В условиях, когда вероятность Оже-перехода сильно меняется при изменении 

межъядерного расстояния, в данную процедуру следует внести коррективы: 

1. Учесть, что вероятность перехода не меняется в туннельной области при R < R0, что 

несколько меняет процедуру расчета интеграла по параметрам удара (3.3.6) при 

моделировании спектра электронов. 

2. Сравнивать расчетный масштабный фактор F c экспериментальным: 

𝐹𝑒𝑥𝑝 =
𝜎 ∙ 𝑣0

𝑓 ∙ 𝑊(𝑅)
,      (3.3.17) 

что позволяет учесть влияние зависимости W(R) на производную правого крыла спектра. 

Полученные таким образом значения Ee(R) приведены на рис. 3.3.10. Существует 

также возможность получения информации о производной терма из анализа поведения 

правого крыла спектра в туннельной области. Описывая правое крыло с помощью функции 

Эйри (3.3.6) и варьируя параметр  можно добиться совпадения наклона расчетного спектра 

с экспериментом. Из значения параметра  можно определить производную терма, 

используя формулу (3.3.5) при b=0: 

𝑑𝐸𝑒
𝑑𝑅

=
4𝛼𝐸𝑐𝑚𝑠

𝑣0
2 ∙
𝑑𝑈
𝑑𝑅

        (3.3.18) 

Как видно из рис. 3.3.9, значения производной терма, полученные разными 

методами, хорошо согласуются, что лишний раз подтверждает внутреннюю 

согласованность развиваемого в данном исследовании подхода. 

Как видно из рис. 3.3.10, полученные из эксперимента при энергиях 3 и 4 кэВ (две 

правые точки) хорошо согласуются с теоретическим расчетом для q=2, а затем имеется 

тенденция к увеличению степени ионизации. 

 

3.3.9. Заключение 

В целом, несмотря на приближенный характер использованных волновых функций, 

удается добиться хорошего согласия рассчитанных вероятностей Оже-переходов с 

экспериментом. Это неудивительно, так как основной вклад дают Оже-переходы при 

межъядерных расстояниях вблизи предела объединенного атома. 

Имеется отчетливая корреляция наблюдаемой степени ионизации частиц с данными 

независимых измерений числа удаленных электронов. 

Установлена относительная роль различных каналов Оже-распада. 
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Рис. 3.3.9. Зависимость dEe/dR от межъядерного расстояния R. Сплошные точки – 

производная терма, полученного описанным, в начале раздела способом, открытые точки – 

значение производной, полученные из анализа спада правого крыла спектра (величин ). 
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Рис. 3.3.10. Полученная из эксперимента зависимость энергии перехода 3dπ3dπ-2pπε от 

межъядерного расстояния R - кривая 1. Кривая - 2 получена интегрированием 

производной, определенной из значений параметра . Для сопоставления представлены 

энергии для данного перехода, полученные из корреляционных диаграмм MO [149] для 

системы Neq+ -Ne для q=0,2,4. 
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Предложен скейлинг для оценки вероятности Оже-перехода при различной степени 

ионизации. 

Сравнение полученных из эксперимента данных о вероятностях Оже переходов при 

энергиях 25 и 50 кэВ подтверждают правильность гипотезы, что выбор эффективного 

заряда для эмитированного электрона как среднегеометрического значения эффективных 

зарядов для внутреннего и внешнего электрона позволяет добиться наилучшего согласия с 

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 для многоэлектронной системы Ne-Nе 

с экспериментом проведено впервые. Ранее анализ проводился только для относительно 

простой квазимолекулы He+-He. 

Из сравнения расчетов с экспериментом однозначно следует вывод о значительном 

увеличении степени ионизации и возбуждения квазимолекулы в момент наибольшего 

сближения сталкивающихся атомов с ростом энергии соударения. Вывод, что система из 

двух сталкивающихся атомов в момент их наибольшего сближения оказывается в высоко 

возбужденном (сильно «перегретом») состоянии, является довольно естественным. Другое 

дело, что информацию об этом мы можем получить только, изучая спектр электронов, 

испущенных в короткий момент существования квазимолекулы, поскольку какие-то 

возбужденные состояния, возникающие при тесном сближении сталкивающихся атомов за 

счет их кинетической энергии, при разлете атомов могут адиабатически вернуться в 

исходное состояние (распасться), не оставив следа. Наши оценки показывают, что 

вероятность автоионизационному состоянию распасться за время столкновения сильно 

меняется в зависимости от скорости сближения и разлета частиц от нескольких процентов 

в столкновениях в диапазоне 10-50 кэВ до весьма значительной величины в ~ 25 % для 

столкновений при 3 кэВ. Все же, в большинстве своем, вакансии доживают до разлета 

сталкивающихся атомов. Очевидно, что только тогда, когда распад состояния 

сопровождается эмиссией электрона (или кванта), который уносит энергию из системы, 

столкновение необратимо становится неупругим. Таким образом, исследования Оже-

электронов из квазимолекулы позволяют получать информацию о процессах возбуждения 

и ионизации непосредственно во время соударения. 
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Выводы к Главе 3 

Формирование автоионизационных состояний – основной механизм формирования 

неупругих потерь многоэлектронных атомов, что должно учитываться при расчете 

электронных тормозных потерь. 

Исследованы механизмы динамическая ионизация и Оже-переходы в квазимолекуле, 

что позволяет описать непрерывную компоненту в спектрах электронов, эмитированных 

при атомных столкновениях. 
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ГЛАВА 4. Электронные тормозные потери при атомных столкновениях в твердых 

телах 

 

4.1. Вклад образования автоионизационных состояний в тормозные потери 

Как было показано в Главе 3, образование автоионизационных состояний при 

выдвижении молекулярных орбиталей (МО) при столкновениях ионов кэВ-энергий с 

твердыми телами вносит доминирующий вклад в неупругие потери энергии и, 

соответственно, в электронные тормозные способности dE/dx. 

В наших работах [152,153] была предложена новая модель, учитывающая 

образование автоионизационных состояний при столкновении атомов. Попытка учесть 

образование автоионизационных состояний была сделана также в [154]. 

 

4.1.1. Основные формулы предлагаемой модели 

Рассмотрим основные формулы предлагаемой модели. Вклад образования 

автоионизационных состояний в электронную тормозную способность dE/dx можно 

описать как: 

𝑑𝐸

𝑑𝑥
=
2𝜋

𝑉0
∫𝑄[𝑅0(𝑏)]𝑏 𝑑𝑏 ≈

2𝜋

𝑉0
∑∫𝑄𝑛𝑙𝑗𝑊𝑛𝑙𝑗(𝑅0)𝑏 𝑑𝑏

𝑛𝑙𝑗

=
2𝜋

𝑉0
∑𝑄𝑛𝑙𝑗

𝑎𝑣𝑒𝑟∫𝑊𝑛𝑙𝑗(𝑅0)𝑏 𝑑𝑏

𝑛𝑙𝑗

       (4.1.1) 

Q[R0(b)] - полная величина неупругих потерь энергии как функция R0. 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, b - прицельный параметр. Wnlj(R0) - вероятности возбуждения 

автоионизационных состояний в зависимости от R0. R0 - расстояние наибольшего 

сближения. Вынесение параметра Qnlj из-под интеграла не снижает общности выражения, 

если под Qnlj
aver понимать усредненное по диапазону параметра b значение. 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
∑𝑁𝑛𝑙𝑗𝑄𝑛𝑙𝑗

𝑎𝑣𝑒𝑟𝜎𝑛𝑙𝑗
𝑖𝑜𝑛

𝑛𝑙𝑗

            (4.1.2) 

Таким образом, электронную тормозную способность можно оценить, используя сечение 

ионизации и значения неупругих потерь энергии для рассматриваемых каналов. 
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4.1.2. Пример расчета неупругих потерь энергии 

Используя данные о неупругих потерях энергии, представленные на рис. 3.1.2 (Глава 

3), и сечения ионизации в столкновениях Ne+-Ne, можно рассчитать значения электронной 

тормозной способности для этого случая (см. рис. 4.1.1) [155]. 
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Рис. 4.1.1. Электронная тормозная способность для столкновений Ne+-твердый Ne как 

функция энергии столкновения E0. Тонкая линия - значения из базы данных SRIM [43]. 

Также показан вклад выдвижения 3d-орбитали в возбуждение L-оболочки и возбуждение 

K-оболочки. 

 

На рис. 4.1.1 проведено сравнение электронной тормозной способности для случая 

столкновений ионов Ne c твердым Ne, рассчитанных по формуле (4.1.2) по сравнению со 

значениями из базы данных SRIM [4]. Сечение ионизации для случая столкновений Ne+-Ne 

получено из данных [114,129,156,157]. Значение Q=45 эВ взято из [108]. 

Автоионизационная модель дает значения, превышающие значения из базы данных SRIM. 

Примечательно, что предлагаемая модель предсказывает пороговый характер тормозной 

способности, поскольку неупругие потери энергии резко возрастают при достижении 

межъядерных расстояний, необходимых для формирования автоионизационных состояний. 

На рис. 4.1.1 также показана оценка вклада ионизации K-оболочки и вклад потери энергии, 
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связанной с выдвижением 3d орбитали. К сожалению, экспериментальные данные для 

рассматриваемой системы Ne+-Ne и диапазона энергий соударения отсутствуют. 

На рис. 4.1.2 приведен расчет тормозной способности для случая Ar-Ar [158] в 

сравнении с данными из программы SRIM [43]. Как видно из рис. 4.1.2, возбуждение L-

оболочки удваивает значение dE/dx. Предложенная модель дает значения, которые заметно 

выше данных из базы данных SRIM. Расчет указывает на пороговый характер зависимости 

dE/dx. 
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Рис. 4.1.2. Электронная тормозная способность для столкновений Ar-твердый Ar. 

Точки представляют наши оценки, полученные на основе сечения ионизации [111-113]. 

Вклад ионизации L-оболочки показан кружками [110]. Жирная сплошная линия 

представляет собой сумму вкладов возбуждения L- и M-оболочек. 

 

В случае отсутствия измерений сечений ионизации необходимо использовать 

скейлинг для возбуждения соответствующей оболочки (Глава 3). Рассмотрим случай Ne-Si. 

Отметим, что сечение электронного торможения Se связано с удельными электронными 

потерями (тормозной способностью) (dE/dx)e соотношением – (dE/dx)e=Se·nt, nt – 

концентрация атомов в мишени. 
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Рис. 4.1.3. Сечение электронного торможения Se. Наши оценки вкладов состояний 4fs и 

3ds в случае Ne-Si показаны тонкой сплошной линией, наши оценки потерь на трение на 

внешних электронах, полученные с использованием модели свободного электронного газа, 

показаны тонкой черной линией. Экспериментальные данные по Se [159] представлены 

точками. 

 

Как видно из рис. 4.1.3, рассчитанный вклад L-возбуждения Ne в столкновениях Ne-

Si обеспечивает примерно 70% измеренного полного электронного торможения при 

энергии столкновения 50 кэВ. Оставшаяся разница может быть обусловлена возбуждением 

и ионизацией M-оболочки в Si. Мы также оценили значение Q0, используя формулу, 

приведенную в [160] для потерь энергии иона, взаимодействующего со свободным 

электронным газом в твердом теле. При E=10 кэВ эта величина составляет всего 13% (см. 

рис. 4.1.3). 

На рис. 4.1.4 показаны наши расчеты электронного торможения для случая O-Al в 

сравнении с экспериментальными данными из [46] и расчетом Зигмунда [59]. Они 

находятся в хорошем согласии. 
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Рис. 4.1.4. Сечение электронного торможения для случая O-Al, наши оценки 

вкладов состояний 4fs и 3ds показаны тонкой сплошной линией. Экспериментальные 

данные Se из [16] показаны точками. Также показаны расчеты Зигмунда [17]. 

 

4.1.3. Выводы 

Образование автоионизационных состояний при столкновениях вносит 

доминирующий вклад в электронную тормозную способность при скорости столкновения 

v < 1 а.е. 

Предложена новая модель для оценки неупругих потерь энергии 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. Если измерения сечения ионизации недоступны, 

соответствующие значения можно получить с помощью скейлингов. 

Предложены скейлинги, для оценки возбуждения оболочек K, L и M. 
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4.2. Вклад элементарных процессов и эмиссии быстрых электронов в электронные 

тормозные способности 

4.2.1. Введение 

Целью данной части работы было сравнить вклад элементарных процессов 

ионизации, возбуждения и перезарядки в сечения электронного торможения при 

столкновениях атомных частиц. Были выбраны случаи столкновений p-Hе и р-Ar как 

наиболее исследованные экспериментально. Имеется большое количество измерений 

сечений ионизации, возбуждения и перезарядки частиц. В монографии [1] был проведен 

комплексный анализ погрешностей измерений и даны рекомендуемые значения. Большое 

количество данных имеется также в базе данных [161]. Для рассматриваемых систем были 

проведены множественные измерения электронного торможения. Данные о потерях 

энергии электронов собраны в базе данных [46]. Сечения элементарных процессов и 

электронного торможения измерялись разными авторами независимо друг от друга. Как 

упоминалось выше, одной из целей данной работы было выявление и сравнение вкладов 

различных процессов в сечение электронного торможения. Насколько известно авторам, 

такое сравнение на основе экспериментальных данных ранее не проводилось. 

Теоретически, преобладание такого процесса, как ионизация частиц, ожидается при 

высоких энергиях столкновения. Нас заинтересовало, какова роль кинетической энергии, 

уносимой вылетевшими электронами, и как можно описать этот процесс. Существует много 

теоретических исследований, посвященных расчету сечений электронных тормозных 

потерь. Что касается выбранных нами систем, следует упомянуть работы [162-164]. 

Подробную информацию об исследовании электронных тормозных потерь можно найти в 

обзорах [57,58]. Ионизация и электронные спектры при столкновениях частиц в простых 

системах все еще изучаются [165-172]. 

 

4.2.2. Вклад различных элементарных процессов в сечения электронного торможения 

Связь между сечением электронного торможения Se и сечениями элементарных 

процессов можно определить как 

𝑆𝑒 =∑(𝜎𝑖
𝑛 { ∑ 𝐼𝑛 + 𝑛 ∙ 𝑊𝑒

𝑛=1,2,3,…

}) + 𝜎𝑒𝑥 ∙ 𝐼𝑒𝑥 + 𝜎𝑐𝑥 ∙ (∆𝐸𝑐𝑥 +
𝑚𝑒

𝑚𝑝
𝐸)          (4.2.1)

𝑛

 

где i
n - сечение n-кратной ионизации, In - соответствующий ионизационный 

потенциал, We - средняя энергия, уносимая электроном, второй член содержит полное 

сечение возбуждения ex и энергию перехода Iex, а третий член отвечает за вклад процессов 
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перезарядки (cx - сечение перезарядки, Ecx - разность энергий между уровнями при 

переходе электрона в процессе перезарядки). 
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Рис. 4.2.1. Сечения ионизации и возбуждения при столкновении протонов с гелием (а) и 

аргоном (б). Указаны вклады двойной ионизации и тройной ионизации (для аргона), а 

также вклад возбуждения частиц. Для случая Ar приведены данные по возбуждению атома 

аргона электронным ударом при той же скорости электрона [174]. Экспериментальные 

данные взяты из [1,161]. Штриховая линия представляет собой оценку сечения ионизации, 

полученную нами в рамках динамической теории ионизации (см. раздел 4.2.3). 
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В случае перезарядки учитывается также поправка, связанная с изменением энергии 

электрона при переходе из лабораторной системы координат в систему координат 

налетающей частицы (me/mp)E, здесь me и mp – массы электрона и протона, а E – энергия 

соударения. 

Сначала рассмотрим относительные вклады различных каналов ионизации и 

соотношение между вкладами ионизации и возбуждения (см. рис. 4.2.1а и 4.2.1б) [173]. 

В рассматриваемых случаях вклад возбуждения оказался ниже 7-12%, хотя часто 

предполагается, что вклады процессов возбуждения и ионизации сопоставимы [175]. Учет 

многократной ионизации дает существенную поправку к Se (около 6% для p-He и 23% для 

p-Ar). В столкновениях p-Ar возможен вклад возбуждения внутренних оболочек L1 и L23 в 

сечение торможения. Измерения, полученные в [176] при энергии 300 кэВ, показали, что 

полное сечение возбуждения оболочек L1 и L23 составляет 810-19 см2. Энергии образования 

вакансий в этих оболочках составляют 320 и 247 эВ соответственно. Это означает, что вклад 

ионизации внутренних оболочек составляет около 1% сечения торможения. 

Рис. 4.2.2а и 4.2.2б иллюстрируют сравнение вкладов различных элементарных 

процессов в сечение электронного торможения [173]. 

Отметим, что вклады различных процессов рассматриваются для случая плотной 

мишени с равновесным распределением заряда пучка. В данной работе мы использовали 

данные о составе пучка, взятые из нашей статьи [177]. Кривая, обозначенная как «Н0 - 

ионизация», соответствует ионизации, вызванной нейтральной компонентой пучка 

(суммируются сечения обдирки электронов и ионизации мишени). Как видно из рис. 4.2.2а, 

в случае низкоэнергетических столкновений р-He вклады перезарядки, ионизации мишени 

протонами и атомами водорода сопоставимы. В случае p-Ar при низких энергиях 

доминирует ионизация атомной компоненты пучка, поскольку эта доля заряда является 

доминирующей. Вклад перезарядки в электронное торможение относительно мал, что в 

значительной степени определяется малой разницей между энергиями в начальном и 

конечном состояниях перезарядки. С ростом энергии начинает доминировать положительно 

заряженная фракция пучка, а ионизация протонами вносит определяющий вклад в сечение 

торможения. На рис. 4.2.2а также представлены кривые, обозначенные как «Сумма B», 

которые были получены с учетом в формуле (4.2.1) потери энергии, равной потенциалу 

ионизации. 
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Рис. 4.2.2. Сравнение вкладов различных процессов в сечение тормозных потерь для 

столкновений p-He (a) и p-Ar (б). 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). 



116 

 

 Кривая «Сумма A» подразумевает также наличие потерь, связанных с кинетической 

энергией вылетевших электронов. Средние энергии электронов, полученные из измерений 

спектров вылетевших электронов, приведены в [178,179]. Используя эти значения, мы 

получили хорошее согласие между имеющимися измерениями сечений элементарных 

процессов и измерениями сечений торможения. Еще раз подчеркнем роль средней энергии 

электронов We в электронных потерях энергии. Рассмотрим случай столкновения p-Ar при 

E0=200 кэВ. В этом случае We=45 эВ, что в три раза выше потенциала ионизации. Даже если 

принять во внимание потерю энергии из-за возбуждения частиц, этот процент составляет 

около 70% от энергии, выделяющейся при торможении частиц. Эмиссия быстрых 

электронов при столкновениях энергичных ионов с твердыми телами может вызывать 

дополнительные радиационные эффекты при ионной имплантации, и это явление 

необходимо учитывать. 

 

4.2.3. Зависимость средней энергии электронов от условий столкновения 

На рис. 4.2.3 представлена зависимость средней энергии выбитых электронов от 

энергии столкновения. 

Данные, полученные из измеренных электронных спектров [178,179], достаточно 

хорошо согласуются со значением, рассчитанным по формуле (4.2.1). Как видно из рис. 

4.2.3, средняя энергия сначала растет, а затем изменяется незначительно. Попробуем 

выявить механизмы эмиссии электронов и энергетическую зависимость наблюдаемой 

средней энергии электронов. 

На рис. 4.2.4 представлена примерная корреляционная диаграмма для системы H-He, 

полученная путем компиляции имеющихся расчетов [180]. В столкновениях p-He уровень 

1sH, возникающий из состояния водорода 1s, не занят. Его заполнение возможно только за 

счет связи между состояниями 1sH и 1sHe. Уровни p-Ar систем устроены аналогично. 

Уровень, соответствующий 2p-оболочке Ar, лежит ниже незанятого уровня 1sH, 

возникающего из состояния водорода 1s. Разница энергий уровней составляет 10.99 эВ для 

системы H-He и 2.16 эВ для системы H-Ar. Переходы между этими уровнями в обоих 

случаях могут быть описаны моделью Демкова [143]. 

На основе этой модели авторы [181] предложили удобную формулу для оценки 

вероятности перехода: 

𝑃(𝐸) = 𝑒𝑥𝑝

(

 
 
−
𝜋 ∙ [𝐼1

0.5 − 𝐼2
0.5]

(
𝑚𝑒

𝑀𝑝
)
0.5

∙ 𝐸0.5

)

 
 
         (4.2.2) 
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здесь I1 и I2 - потенциалы ионизации рассматриваемых уровней, me/Mp - отношение массы 

электрона к массе налетающей частицы, E - энергия столкновения (все величины указаны в 

атомных единицах). Расчеты вероятности перехода между обсуждаемыми уровнями 

показаны на рис. 4.2.5. 
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Рис. 4.2.3. Зависимость We от энергии столкновения E0. Точки - эксперимент [178, 179], 

черная линия – значения, полученные по формуле (4.2.1). 
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Рис. 4.2.4. Приблизительная корреляционная диаграмма для системы H-He. Кружок с 

ошибкой - положение точки выдвижения терма E0(R0), определенное в [127]. Положения 

точек ветвления (вертикальные штриховые линии) взяты из [126]. 
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Рис. 4.2.5. Зависимость вероятности перехода на уровень 1sH из основного состояния 

атома мишени от энергии столкновения для систем p-He и p-Ar. 
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Как видно из рис. 4.2.5, вероятность заселения уровня, возникающего из состояния 

водорода 1s, в случае p-Ar высока, и для рассматриваемого диапазона энергий можно 

предположить, что дальнейшая ионизация происходит при учете взаимодействия этого 

уровня с вышележащими термами и континуумом. В случае столкновения p-He в диапазоне 

энергий столкновения от 10 до 50 кэВ вероятность перехода составляет от 20 до 50%. 

Дальнейшая ионизация происходит за счет динамической связи уровня 1sH с 

вышележащими уровнями и континуумом, т.е. процесс носит двухстадийный характер. 

Этот вывод подтвержден экспериментально. В случае столкновения Н0-Не на уровне 1sH 

уже находится электрон, а сечение эмиссии электрона в 2-3 раза больше, чем в случае p-He 

при той же энергии, так как первая стадия, т.е. переход 1sHe в 1sH, не нужна. 

В работе [125] исследовано поведение термов квазимолекулы в комплексной 

плоскости межъядерных расстояний. Обнаружено существование точек ветвления, 

соединяющих различные термы. В рамках этой теории вероятность перехода электрона в 

континуум будет вычисляться как контурный интеграл по точкам ветвления. В [127] в 

рамках этой теории предложено выражение для сечения испускания электрона с энергией 

: 

𝜎(𝜀) =
4𝜋|𝑅(𝜀)|2𝐼𝑚𝑅(𝜀)

𝛼(𝜀)
𝑒𝑥𝑝 (−

𝛼(𝜀)

𝑣
) , 𝛼(𝜀) = 2 ∫ 𝐼𝑚𝑅(𝜀′)𝑑𝜀′

𝜀

𝜀0

    (4.2.3) 

где R() - функция обратная члену (R), R - межъядерное расстояние, v - скорость 

столкновения, ImR() - мнимая часть зависимости R(). В нашей работе [121] в рамках 

теории динамической ионизации было предложено универсальное выражение для сечения 

ионизации: 

𝜎𝑖 = 2𝜋𝑅0
2
𝑣

𝛼(0)
𝑒𝑥𝑝 (−

𝛼(0)

𝑣
)             (4.2.4) 

Уточним используемые параметры. Введем зависимость терма от межъядерного расстояния 

R: 

𝜀(𝑅) = −𝑈0 [1 + (
𝑅

𝑅0
)
𝑚

]       (4.2.5) 

Можно рассчитать обратную функцию R() и зависимость (). Параметр (0) выражается 

формулой: 

𝛼(0) ≈ 2 ∙
𝑚

𝑚 + 1
∙ 𝑈0 ∙ 𝐼𝑚𝑅0,       (4.2.6) 
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где U0 - энергия терма, с которого происходит переход в точке ветвления, ImR0 

характеризует положение точки ветвления в комплексной плоскости межъядерных 

расстояний. Согласно формуле (4.2.3), величина действительной координаты R()2 

характеризует величину сечения. В случае ионизации K-оболочки в результате выдвижения 

2рσ-орбитали формулу (4.2.3) можно переписать в привычном для экспериментаторов виде: 

𝜎𝑖(𝑐𝑚
2) ∙ 𝑈0(𝑘𝑒𝑉) = 𝐶 ∙

√𝑥

𝛼(0)
∙ 𝑒𝑥𝑝 (−

𝛼(0)

√𝑥
)      (4.2.7) 

𝑥 =
𝑚𝑒

𝑀
∙
𝐸

𝑈0
 

C=1.196·10-18 см2 кэВ, (0)0.67. U0 - энергия терма в пределе объединенного атома, кэВ, 

me/M - отношение масс электрона и снаряда. На рис. 4.2.1 представлены оценки сечений 

ионизации, полученные для рассматриваемых случаев с помощью соотношения (4.2.7). При 

расчете использовались следующие параметры: =0.67, U0(p-He)=24.587 эВ и U0(p-

Ar)=4.341 эВ. Сравнивая результаты с экспериментальными данными, можно увидеть, что 

динамическая теория ионизации даже в оценочном виде вполне согласуется с 

экспериментом. Предложенная формула носит оценочный характер из-за игнорирования 

большого числа каналов переходов между термами и множественности точек ветвления. 

Мы оценили вклад только основного (по нашему мнению) канала. Теперь воспользуемся 

соотношением (4.2.3) для оценки средней кинетической энергии вылетевших электронов: 

𝑊𝑒 =
𝐾

𝜎𝑖
, 𝑤ℎ𝑒𝑟𝑒 К = ∫ 𝜀 ∙ 𝜎(𝜀)𝑑𝜀

∞

0

       (4.2.8) 

Интеграл можно взять по частям:  

𝐾 = −𝜀 ∙ 𝑅0
2
𝑣

𝛼(𝜀)
𝑒𝑥𝑝 (−

𝛼(𝜀)

𝑣
)|
0

∞

+∫ 2𝜋𝑅0
2
𝑣

𝛼(𝜀)
𝑒𝑥𝑝 (−

𝛼(𝜀)

𝑣
)𝑑𝜀

∞

0

       (4.2.9) 

Первый член дает нулевой вклад. Учитывая, что 2ImR()=d()/d, подставим переменные, 

тогда: 

𝐾 = ∫ 𝜋𝑅0
2

𝑣

𝛼 ∙ 𝐼𝑚𝑅
𝑒𝑥𝑝 (−

𝛼

𝑣
)𝑑𝛼       (4.2.10)

∞

𝛼(0)
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Рис. 4.2.6. Сравнение экспериментальной зависимости средней энергии электронов с 

различными теоретическими моделями. Также продемонстрированы предсказания теории 

динамической ионизации [124,132] и борновского приближения. 
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Оценим интеграл методом перевала. Тогда: 

𝐾 = 𝜋𝑅0
2

𝑣

𝛼(0)  ∙ ImR
𝑒𝑥𝑝 (−

𝛼(0)

𝑣
)          (4.2.11) 

Связав величину K с сечением ионизации, получим простую формулу для We: 

𝑊𝑒 =
𝐾

𝜎𝑖
≈

𝑣

2 ∙ 𝐼𝑚𝑅0
           (4.2.12) 

Полученная формула (4.2.12) предсказывает пропорциональность средней энергии 

вылетевшего электрона скорости столкновения, что экспериментально подтверждено (см. 

рис. 4.2.6) при энергиях столкновения v<2 а.е. 

Используя данные рис. 4.2.6, получим оценки ImR0=0.85 для системы p-He и 

ImR0=0.97 для Ar. Спектр энергии электронов для столкновений p-He [182] хорошо 

описывается в рамках теории динамической ионизации с учетом трех каналов; основной 

вклад дает канал с ImR00.7 а.е. Подчеркнем еще раз, что предсказанная зависимость, т.е. 

пропорциональность средней энергии электронов скорости столкновения при малых 

скоростях (v < 2 а.е.), подтверждается экспериментально. 

При высоких энергиях столкновения можно оценить параметр We, используя 

известные приближения сечений ионизации и торможения [42]: 

𝑆𝑒 =
𝐴1
𝐸
𝑙𝑛 (

𝐸

𝐵1
)𝑎𝑛𝑑 𝜎𝑒𝑥 =

𝐴2
𝐸
𝑙𝑛 (

𝐸

𝐵2
)    𝑎𝑛𝑑   𝜎𝑖 =

𝐴3
𝐸
𝑙𝑛 (

𝐸

𝐵3
)       (4.2.13) 

Используемые параметры приведены в Таблице 4.2.1. 

 

Таблица 4.2.1 – Параметры, используемые в приближении (4.2.13). 

 
Se 

см2·эВ 

ex 

см2 

i 

см2 

 
A1 

10-15 см2·эВ·кэВ 

B1 

кэВ 

A2 

10-15 см2·кэВ 

B2 

кэВ 

A3 

10-15 см2·кэВ 

B3 

кэВ 

p-He 515.3 23.951 3.34 50.481 5.06 12.062 

p-Ar 2727.7 32.665 7.16 22.187 17.7 1.068 

 

Таким образом, учитывая вклад возбуждения в тормозные потери, получим: 

𝑊𝑒 =
𝑆𝑒 − 𝜎𝑒𝑥 ∙ 𝐼𝑒𝑥

𝜎𝑖
− 𝐼            (4.2.14) 
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Борновское приближение предсказывает независимость We от скорости 

столкновения от при высоких энергиях. Как показано на рис. 4.2.6, полученная зависимость 

средней энергии электрона от скорости хорошо описывается в различных диапазонах 

скоростей рассматриваемыми здесь моделями. 

 

4.2.4. Выводы 

Проведено сравнение вкладов различных элементарных процессов в сечения 

электронного торможения. 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 выбиванием быстрых электронов. При высоких энергиях 

соударения до 70% общих тормозных потерь приходится на энергию уносимую 

электронами. 

Эмиссия быстрых электронов при столкновениях энергичных ионов с твердыми 

телами может вызывать дополнительные радиационные эффекты при ионной имплантации, 

и это явление необходимо учитывать. 

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. 

 

4.3. Влияние многократности соударений на электронные тормозные способности 

4.3.1. Введение 

Экспериментальное определение электронной тормозной способности (неупругих 

потерь энергии) имеет большое значение для описания атомных столкновений в твердом 

теле. Например, при создании новых материалов методом ионной имплантации 

электронные потери определяют глубину проникновения имплантированного иона. 

Зависимость электронного торможения от энергии используется также в программных 



124 

 

кодах, предназначенных для моделирования взаимодействия атомных частиц с твердыми 

телами [43,183]. 

Существует база экспериментальных данных по электронному торможению [46], 

содержащая огромное количество систем снаряд-мишень. База данных постоянно 

пополняется [184-188]. Однако имеются некоторые проблемы, касающиеся 

экспериментальных данных в области низких энергий снаряда (E01-5 кэВ). Данные, 

полученные в разных экспериментах, существенно отличаются друг от друга. Источники 

таких различий, а также возможные ошибки широко обсуждаются [60,189,190] и до сих пор 

являются предметом дискуссий на международных конференциях. 

Одним из общепринятых способов экспериментального определения электронного 

торможения является метод прохождения через тонкие пленки. Ионный пучок с энергией в 

несколько кэВ падает перпендикулярно поверхности пленки; измеряются энергетические 

спектры частиц, прошедших через пленку и рассеянных под углами, близкими к нулю 

(00). На рис. 4.3.1 представлен типичный энергетический спектр протонов с начальной 

энергией E0=5 кэВ, прошедших через тонкую медную пленку толщиной d=157 Å [191]. 

Спектр хорошо соответствует распределению Гаусса. Можно найти среднюю энергию E1 

частиц, прошедших через пленку. Следовательно, средняя потеря энергии после 

прохождения через пленку равна E=E1-E0. Электронная тормозная способность 

определяется как 

𝑑𝐸

𝑑𝑥
=
∆𝐸

𝑑
         (4.3.1) 

Другим методом определения неупругих потерь является использование геометрии 

обратного рассеяния. В этом случае регистрируются частицы, рассеянные на большие углы 

(более 900) после падения на тонкую пленку. На рис. 4.3.2. приведен энергетический спектр 

протонов, отразившихся назад на угол =1600 от слоя из золота толщиной d=509 Å. Также 

приведен спектрs, полученный с помощью компьютерного моделирования программой 

TRBS [192] и нашей программой. Наилучшее описание экспериментального спектра кодом 

TRBS достигается для величины неупругой потери энергии (dE/dx)TRBS=17.8 эВ/Å. На 

экспериментальном спектре видны два резких края (обозначены на рис. E1 и E2). Энергия 

E1 соответствует частицам, отразившимся от самого верхнего слоя пленки, а энергия E2 

частицам, отразившимся от самого глубокого слоя. Чтобы получить оценку тормозной 

способности необходимо величину E=E1-E2 =18430 эВ поделить на путь частицы 

L=d+d/cos(1800-), здесь d – толщина пленки 509 Å,  - угол рассеяния равный 1600. Отсюда 

L=1051 Å. Оценочное значение dE/dx17.5 эВ/Å отлично согласуется с результатами 

компьютерного моделирования. 
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Рис. 4.3.1. Энергетический спектр протонов после прохождения через тонкую пленку Cu. 

Начальная энергия снаряда E0=5 кэВ. Толщина пленки d=157 Å. Точки - 

экспериментальные данные из [191]. Сплошная линия - распределение Гаусса. 
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Рис. 4.3.2 Энергетический спектр протонов рассеявшихся от мишени из золота на угол 

1600. Кружки – экспериментальные данные из работы (Брукнер [193]). Сплошная линия – 

результат расчета программой TRBS из работы (Брукнер [193]). Квадраты – расчет нашей 

программой. 
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Рис. 4.3.3. Зависимость удельных электронных потерь dE/dx от энергии 

бомбардирующих частиц E0. Экспериментальные данные [46] получены двумя разными 

методами: из энергетических спектров обратно рассеянных ионов и из спектров после 

прохождения тонкой пленки. Система H-Ag. 

 

На рис. 4.3.3 приведены результаты измерения электронных потерь двумя разными 

методами. При энергиях менее 10 кэВ наблюдается значительное расхождение данных. До 

нашей работы причина этого расхождения не была установлена.   

 

4.3.2. Результаты и обсуждение 

С помощью нашего кода [90] были смоделированы энергетические спектры частиц 

после прохождения и обратного рассеяния от тонких пленок меди, серебра и золота. 

Средняя длина траектории частицы L определяется как среднее значение для множества 

рассматриваемых траекторий (рассматривалось до 105 случайно выбранных траекторий). 

Была получена зависимость L от энергии протона-снаряда. На рис. 4.3.4 представлено 

отношение L/d в зависимости от энергии для пленок толщиной d=200 Å [194]. 

Рассматривались системы H-Cu, H-Ag и H-Au. 
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Рис. 4.3.4. Соотношение средней длины траектории частицы L и толщины пленки d в 

зависимости от энергии налетающего протона для пленок меди, серебра и золота 

толщиной d=200 Å, для меди также показаны данные для толщины d=100 Å. 

 

Мы рассчитали зависимость L/d для пленки толщиной 200 Å, которая 

использовалась в большинстве экспериментов. В случае меди при энергиях ниже 2.5 кэВ на 

кривой наблюдается пик. При этих энергиях происходит сильное поглощение частиц в 

пленке, и пленка начинает работать как коллиматор: через пленку проходят 

преимущественно частицы, движущиеся перпендикулярно поверхности пленки. Это 

объясняет появление насыщения на кривой. Для проверки этого объяснения мы рассчитали 

зависимость L/d для пленки толщиной 100 Å. Как и ожидалось, насыщение проявляется при 

меньших энергиях соударения. На рис. 4.3.4 показано, что средняя длина траектории 

частицы L при энергиях около 20 кэВ примерно равна толщине пленки d, а при энергии 0.5 

кэВ L превышает удвоенную толщину пленки. То есть при низких энергиях частица 

пробегает в пленке расстояние, в 2 раза большее толщины пленки d. Это связано с 

многократным рассеянием частицы в мишени. Таким образом, понятие прямолинейной 

траектории неприменимо. Если вместо формулы 

𝑑𝐸

𝑑𝑥
=
∆𝐸

𝑑
         (4.3.1) 

использовать формулу  
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𝑑𝐸

𝑑𝑥
=
∆𝐸

𝐿
         (4.3.2) 

для расчета тормозной способности, будет получено правильное значение электронного 

торможения. 

 Посмотрим, как будут выглядеть экспериментальные зависимости электронного 

торможения dE/dx от энергии столкновения, если их рассчитывать по формуле (4.3.2). На 

рис. 4.3.5, 4.3.6 и 4.3.7 представлено электронное торможение для систем H-Cu, H-Ag и H-

Au соответственно [194]. На рис. 4.3.5а, 4.3.6а и 4.3.7а представлены данные из базы данных 

[16], а на рис. 4.3.5б, 4.3.6б и 4.3.7б представлены данные, скорректированные на отношение 

L/d. Видно, что потери в геометрии обратного рассеяния в нескорректированном случае 

(звездочки) лежат в низкоэнергетическом диапазоне существенно ниже данных на 

прохождение. В случае скорректированных данных экспериментальные данные в геометрии 

на прохождение и геометрии обратного рассеяния согласуются. 

На рис. 4.3.5, 4.3.6 и 4.3.7 также показаны зависимости потерь энергии, полученные 

с помощью кода SRIM. Считается, что в этом диапазоне энергий dE/dxE0.5 (штриховая 

кривая SRIM). Подгоняя скорректированные данные под степенной закон, получаем: 

dE/dx=2.08·E0.68 для меди Cu, dE/dx=1.56·E0.81 для серебра Ag и dE/dx=1.36·E0.86 для золота 

Au. Эти функции представлены на рис. 4.3.5б, 4.3.6б и 4.3.7б сплошными линиями. 

 

4.3.4. Выводы 

1. 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. 

2. Установлено, что средняя длина траектории L при энергиях столкновения ~0.5 кэВ в 2 

раза превышает толщину пленки d, а при 10 кэВ разница составляет менее 20%. 

3. 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 dE/dx 

необходимо использовать среднюю длину траектории L вместо толщины пленки d. 

4. Значения электронных тормозных способностей, скорректированные на отношение L/d, 

совпали с результатами экспериментов в геометрии обратного рассеяния. 

5. 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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Рис. 4.3.5. Электронная тормозная способность dE/dx в зависимости от энергии частицы. 

Данные приведены для системы H-Cu. Точки - экспериментальные данные, взятые из базы 

данных [46]. Штриховая оранжевая линия представляет расчеты SRIM dE/dxE0.5. 

Сплошная черная линия демонстрирует зависимость dE/dx=2.08·E0.68, dE/dx в [эВ/Å], E в 

[кэВ]. 
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Рис. 4.3.6. Электронная тормозная способность dE/dx в зависимости от энергии частицы. 

Данные приведены для системы H-Ag. Точки - экспериментальные данные, взятые из базы 

данных [46]. Штриховая оранжевая линия - расчеты SRIM. Сплошная черная линия - 

зависимость dE/dx=1.56·E0.81, dE/dx в [эВ/Å], E в [кэВ]. 
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Рис. 4.3.7. Электронная тормозная способность dE/dx в зависимости от энергии частицы. 

Данные приведены для системы H-Au. Точки - экспериментальные данные, взятые из базы 

данных [46]. Штриховая оранжевая линия - расчеты SRIM. Сплошная черная линия - 

зависимость dE/dx=1.36·E0.86, dE/dx в [эВ/Å], E в [кэВ]. 
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Выводы к Главе 4 

Образование автоионизационных состояний при столкновениях вносит 

доминирующий вклад в электронную тормозную способность при скорости столкновения 

v < 1 а.е. 

Предложена новая модель для оценки неупругих потерь энергии 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. Если измерения сечения ионизации недоступны, 

соответствующие значения можно получить с помощью скейлингов. 

Предложены скейлинги, для оценки возбуждения оболочек K, L и M. 

 

Проведено сравнение вкладов различных элементарных процессов в сечения 

электронного торможения. 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 выбиванием быстрых электронов. При высоких энергиях 

соударения до 70% общих тормозных потерь приходится на энергию уносимую 

электронами. 

Эмиссия быстрых электронов при столкновениях энергичных ионов с твердыми 

телами может вызывать дополнительные радиационные эффекты при ионной имплантации, 

и это явление необходимо учитывать. 

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 
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столкновения наблюдаемая зависимость средней энергии выбитых электронов 

соответствует расчетам в приближении Борна. 

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. 

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

снарядов 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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ГЛАВА 5. Ядерные тормозные способности и экранировка взаимодействия частиц в 

металле 

 

5.1. Универсальная функция Линдхарда для описания рассеяния атомных частиц 

 

5.1.1. Введение 

Линдхард, Нильсен и Шарф [44] показали, что сечение рассеяния атомных частиц, 

зависящее от двух переменных: угла рассеяния  и энергии соударения E, может быть, с 

хорошей точностью описано функцией f() только одной переменной 𝜂 = 𝜀 · 𝑠𝑖𝑛(𝜃 2⁄ ). 

Сечение рассеяния в системе центра масс 
𝑑𝜎

𝑑Ω
 связано с функцией f(), соотношением: 

𝑑𝜎

𝑑Ω
=
𝑎2

8𝜀

𝑓(𝜂)

𝑠𝑖𝑛3 (
𝜃
2)
         (5.1.1) 

 при этом: 

𝜀 =
𝑀2

𝑀1 +𝑀2

𝑎

𝑍1𝑍2𝑒2
𝐸         (5.1.2) 

где M1, M2, Z1, Z2 - массы и заряды сталкивающихся частиц, e - заряд электрона, a - длина 

экранирования в потенциале. В оригинальной работе используется переменная 𝑡1 2⁄ = 𝜂. 

 Под сечением рассеяния в данной статье понимается дифференциальное сечение 

упругого рассеяния на определенный угол. Оно может быть рассчитано точно, если 

известен потенциал рассеяния [89]. На эксперименте измеряется эффективное сечение 

рассеяния, которое может включать вклад неупругих каналов. При столкновении частиц 

кэВ-энергий, которые обсуждаются в настоящей работе, вклад неупругих каналов приводит 

к появлению особенностей в сечениях квазиупругого рассеяния (см. раздел 5.1.3). Расчет 

сечения рассеяния для различных каналов проводился, в частности, в работах [118,195-197]. 

С использованием функции f() удается описать зависимость сечения рассеяния для 

различных атомов, в случае, когда применимо приближение экранированного 

кулоновского потенциала: 

𝑈(𝑅) =
𝑍1𝑍2𝑒

2

𝑅
Φ(

𝑅

𝑎
)        (5.1.3) 

здесь (R/a) - функция экранирования. Развитый Линдхардом подход позволил 

аналитически описать функцию f() [198]: 

𝑓(𝜂) = Λ𝜂1−2𝑚[1 + (2Λ𝜂2(1−𝑚))
𝑞
]
−1 𝑞⁄

        (5.1.4) 

Параметры , m, q для различных потенциалов приведены в Таблице 5.1.1. 
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Таблица 5.1.1. Параметры для описания функции f() для различных потенциалов. 

Потенциал  m q 

Фирсов 1.309 0.333 0.667 

Бор 2.37 0.103 0.570 

Мольер 3.07 0.216 0.530 

Ленц-Йенсен 2.92 0.191 0.512 

KrC 3.35 0.233 0.445 

ZBL 2.219 0.228 0.577 

Зиновьев 2.682 0.213 0.551 

 

Параметры , m, q для потенциалов Фирсова, Бора, Мольера и Ленца-Йенсена взяты из [19], 

для KrC из работы [199], для последних двух случаев рассчитаны автором. 

 В работе [200] проверена выполнимость аппроксимации Линдхарда для различных 

аналитических потенциалов. Для малых энергий соударения расхождение на 10% 

проявляется при углах 15-20. С ростом энергии кривые начинают приближаться к 

универсальной кривой, ее пересекают, и наблюдается более резкий спад сечения, чем 

предсказывает универсальная кривая. При дальнейшем росте энергии соударении мы 

переходим к случаю слабо экранированного кулоновского потенциала и различие 

уменьшается. Координаты кривой Линдхарда выбраны таким образом, что в случае 

кулоновского потенциала единая кривая дает точный результат в соответствии с формулой 

Резерфорда, f=1/(2). 

С помощью функции f() можно сосчитать сечение ядерных тормозных потерь S(E): 

𝑆(𝐸) = 4𝜋𝑎 ∙ 𝑍1𝑍2𝑒
2

𝑀1
𝑀1 +𝑀2

𝑠(𝜀)        (5.1.5) 

при этом 

𝑠(𝜀) =
1

𝜀
∫𝑓(𝜂)𝑑𝜂.              (5.1.6)

𝜀

0

 

Универсальная кривая Линдхарда успешно применяется в теории многократных 

столкновений [201,202], когда доминирует рассеяние под небольшими углами. Подобный 

подход, в частности, успешно применяется для описания угловых зависимостей частиц, 

прошедших сквозь тонкие пленки. 

Формулы для описания рассеяния с использованием кривой Линдхарда широко 

применяются в программах для моделирования прохождения частиц в веществе, в расчетах 

распыления и рассеяния частиц при бомбардировке пучками атомных частиц твердого тела. 

В частности, они используются в широко применяемой программе SRIM [43], что позволяет 
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значительно ускорить расчеты. Ниже мы оговорим случаи, когда применение такого 

подхода не оправдано. 

В задачи настоящей работы входило определить область применимости 

универсальной кривой Линдхарда для расчета сечений рассеяния, рассчитать 

функциональную форму этой кривой для наиболее популярных моделей потенциалов 

взаимодействия, провести сравнение расчетных данных с экспериментом. Подобное 

сопоставление ранее не проводилось. 

Вопрос о применимости различных моделей потенциалов для описания рассеяния 

атомных частиц до сих пор интенсивно обсуждается. В работе [203] на основе анализа 

экспериментальных данных по рассеянию для множества систем был предложен потенциал 

Зиновьева, наилучшим образом описывающий экспериментальные данные. Сравнение 

потенциалов, полученных из эксперимента, с расчетами в рамках модели функционала 

плотности, показало хорошее согласие результатов [38]. Дальнейшее улучшение [92,204] 

данных о потенциале было связано с использованием экспериментальных данных о 

параметрах потенциальной ямы. В работах [94,205,206] на основе анализа 

экспериментальных данных об энергетических и угловых спектрах при отражении атома 

водорода от поверхности золота Au и угловых зависимостях частиц, прошедших тонкие 

пленки золота, было показано, что наилучшим образом описывает рассеяние потенциал с 

коррекцией длины экранирования на 10-15%. В работе [207] были предложены 

аппроксимационные формулы, учитывающие экранировку водородных частиц в металле, 

которые позволили хорошо описать экспериментальные данные. Из современных работ 

можно отметить работы по расчету многочастичных потенциалов [208-211] для описания 

эксперимента методами молекулярной динамики. В работе [212] рассматривалась модель 

взаимодействия заряженных частиц в неидеальной квазиклассической плазме. Сведения о 

многочастичных потенциалах необходимы также для расчетов электронного обмена при 

взаимодействии ионов с поверхностью металлов [213]. 

 

5.1.2. Ограничение применимости универсальной кривой Линдхарда для описания 

рассеяния 

Уже в первоначальной работе Линдхарда было показано, что расчет для разных 

энергий соударения при больших углах рассеяния расходится с универсальной кривой. На 

рис. 5.1.1 представлены проведенные нами расчеты для потенциалов ZBL [25] и Зиновьева 

[203]. 
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Рис. 5.1.1. Сопоставление расчетов функции f() для различных энергий соударения и 

потенциалов: a) потенциал ZBL [25] и б) потенциал Зиновьева [203]. 
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Для малых энергий расхождение на 10% проявляется при углах 15-20. С ростом энергии 

кривые начинают приближаться к универсальной кривой, ее пересекают и наблюдается 

более резкий спад сечения, чем предсказывает универсальная кривая. При дальнейшем 

росте энергии соударении мы переходим к случаю слабо экранированного кулоновского 

потенциала и различие уменьшается. Напомним, что координаты кривой Линдхарда 

выбраны таким образом, что в случае кулоновского потенциала единая кривая дает точный 

результат в соответствии с формулой Резерфорда. 

Таким образом, применение универсальных зависимостей и соответствующих 

магических формул может приводить к большим ошибкам, когда важен вклад рассеяния на 

большие углы. Так, например, программа SRIM дает неверные результаты при 

моделировании обратного рассеяния легких атомов от поверхности. В этом случае следует 

использовать программу TRBS [192] или рассчитывать упругое рассеяние точно, как это 

делается в наших программах [214,215]. Другим важным случаем является расчет 

распыления материалов легкими атомами [216,217]. В этом случае доминирует распыление 

приповерхностных слоев потоком частиц, рассеявшихся назад и вместо программы SRIM 

лучше использовать версию SDTrimSP [72] или нашу программу. 

Следует отметить, что универсальная кривая Линдхарда неприменима для 

потенциалов с притягивающей потенциальной ямой. Пример расчета сечения для системы 

H-C приведен на рис. 5.1.1. При малых энергиях сечение резко возрастает из-за радужного 

рассеяния [218]. Как видно из рис. 5.1.1, применимость универсальной кривой для систем 

возможна только при  >10-2, то есть при достаточно больших энергиях соударения. 

 

5.1.3. Универсальная кривая Линдхарда для различных потенциалов 

На рис. 5.1.2 представлены кривые Линдхарда, рассчитанные нами для различных 

популярных потенциалов. Кривые для потенциалов Томаса-Ферми-Фирсова [219], Бора 

[22] и Ленца-Йенсена [26,27] совпадают с результатами, полученными ранее в работе [44]. 

Кривые для потенциалов KrC [24], ZBL [25], Мольера [23], Зиновьева [203] рассчитаны 

нами. Ранее полученная кривая для потенциала ZBL, приведенная в работе [220], ошибочна. 

Как видно из рис. 5.1.2, потенциалы Томаса-Ферми-Фирсова и потенциал Бора 

сильно отличаются от более современных моделей потенциала. Как известно потенциал 

Томаса-Ферми-Фирсова слишком слабо спадает с ростом межъядерного расстояния, в то 

время как потенциал Бора использует неправильное значение константы экранирования. 

Отличие результатов для разных потенциалов частично связано с использованием разных 

длин экранирования. 
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Рис. 5.1.2. Универсальная кривая Линдхарда, рассчитанная для различных потенциалов. 

 

Линдхард [44] предложил длину экранирования в виде: 

𝑎𝐿 = 0.88534 ∙ 𝑎𝐵 (𝑍1

2
3 + 𝑍2

2
3)

−
1
2

         (5.1.7) 

где aB=0.529 Å. Длина Линдхарда используется в потенциалах Ленца-Йенсена и Мольера. 

Фирсов [219] показал, что лучше использовать длину экранирования: 

𝑎𝐹 = 0.88534 ∙ 𝑎𝐵 (𝑍1

1
2 + 𝑍2

1
2)

−
2
3

         (5.1.8) 

Длина экранирования Фирсова используется в потенциалах KrC и Зиновьева. В потенциале 

ZBL используется длина экранирования: 

𝑎𝑈 = 0.88534 ∙ 𝑎𝐵(𝑍1
0.23 + 𝑍2

0.23)−1      (5.1.9) 

При вычислении функции Линдхарда производится нормировка сечения рассеяния 

на величину a и при этом происходит небольшой сдвиг сечений по шкале энергий, так как 

величина a входит в параметр . 

Как видно из рис. 5.1.2, потенциал Мольера завышает функцию f() в области 

=10-2-10-1. Потенциалы ZBL, KrC, Зиновьева, Ленца-Йенсена неплохо группируются: при 

=10-2 отличие от средней кривой составляет 15%. При >2·10-1 результаты, полученные 
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для разных потенциалов, практически совпадают, а при больших энергиях стремятся к 

пределу f()=1/(2) для кулоновского потенциала. 

Формула, предложенная Винтербоном (5.1.4), недостаточно хорошо описывает 

полученные кривые при небольших . 

 Полученные универсальные кривые для различных потенциалов более точно 

описываются аналитическим выражением: 

f(η) = 10𝑃(𝜂), 𝑃(𝜂) = 𝐴 + 𝑥1𝑌 + 𝑥2𝑌
2 +⋯+ 𝑥9𝑌

9, 𝑌(𝜂) = 𝑙𝑜𝑔(𝜂) + 6         (5.1.10) 

Коэффициенты разложения приведены в таблице 5.1.2. 

 

Таблица 5.1.2. Коэффициенты разложения для описания универсальных функций рассеяния 

f() для потенциалов Мольера, KrC, ZBL, Зиновьева, Ленца-Йенсена. 

 Мольер KrC ZBL Зиновьев Ленц-Йенсен 

A -5.98684412936672 -5.82053720043053 -7.17703412724219 -6.15226072871262 -5.68875529012748 

x 7.50063125499793 7.83854186686537 12.0456657417575 8.93339660667167 7.30693956472539 

x2 -7.61657292952509 -8.94922982675932 -13.8410830596577 -10.2423305341738 -8.2807933120795 

x3 4.6591815428247 6.14898878942264 9.14999917832785 6.93298958572263 5.66766296378632 

x4 -1.68747609909724 -2.50957535741541 -3.62096019992075 -2.80346797942105 -2.31913380758875 

x5 0.378198705980615 0.632333666374937 0.8932170942933 0.704343990840811 0.589141337053455 

x6 -0.0530843539993369 -0.0991082183225724 -0.13812068292567 -0.110565208894203 -0.0933395862970872 

x7 0.00452147747872214 0.00937027624986408 0.0129671012835045 0.0105013220905788 0.00892494382361298 

x8 -2.12712010948463E-4 -4.88016343584863E-4 -6.74180942844774E-4 -5.50581075532266E-4 -4.69881972632683E-4 

x9 4.22413852801172E-6 1.0739834062033E-5 1.48748655175537E-5 1.22161192174072E-5 1.04457767665109E-5 

 

Правильные значения функции f() получаются только при использовании всех значащих 

цифр приведенных коэффициентов. 

 

5.1.4. Сравнение с экспериментом 

 Сопоставление расчетных кривых для различных потенциалов с 

экспериментальными данными представлено на рис. 5.1.3. 
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Рис. 5.1.3. Сравнение универсальной кривой Линдхарда для различных потенциалов с 

данными измерений сечений рассеяния. При обработке экспериментальных данных 

использовалась длина экранирования Линдхарда. 

 

На рис. 5.1.3 представлено сопоставление теоретических расчетов с экспериментом [221-

225]. Как и ожидалось, кривые, полученные для потенциала Томаса-Ферми-Фирсова и Бора, 

заметно отличаются от экспериментальных данных. Разброс экспериментальных данных в 

районе максимума (=0.2) не превышает 10%. При больших энергиях универсальная 

кривая неплохо описывает эксперимент. При =0.01 разброс экспериментальных данных 

составляет 15%, что сопоставимо с разбросом данных, предсказанных различными 

моделями потенциала. При дальнейшем уменьшении энергии соударения разброс может 

достигать 3 раз. 

 Рассмотрим отдельные случаи столкновений атомов инертных газов (рис. 5.1.4). 
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Рис. 5.1.4. Сравнение универсальной кривой для различных потенциалов с 

экспериментальными данными для системы Kr+-Kr [195,225]. 

 

 На рис. 5.1.4 представлены в универсальных координатах данные измерений 

Афросимова и др. [195] для диапазона энергий соударений 10-50 кэВ (темные кружки) и 

для энергий 100 и 180 кэВ (синие квадраты), а также данные Лофтагера [225] для энергии 

соударения 18 и 300 кэВ (открытые символы). Как видно из рис. 5.1.4, данные двух 

независимых групп неплохо согласуются. Обращает на себя внимание, что данные для 

диапазона энергий 10-50 кэВ описываются единой кривой, при этом при =1.1·10-2 

наблюдается резкий пик в сечении. Данный пик связан с образованием вакансии в 3d 

оболочке Kr. Общий ход подложки кривой лежит между предсказаниями для потенциалов 

Ленца-Йенсена и Зиновьева и ZBL. При =7.8·10-2 наблюдается очередной пик, связанный 

с возбуждением вакансии в более глубокой 3p оболочке. Различие двух наборов данных 

(10-50 кэВ и 100-300 кэВ) характеризует изменение потенциала при значительном росте 

скорости соударения. 

Как видно из рис. 5.1.4, на кривых наблюдаются максимумы в сечениях рассеяния. 

Впервые это явление было обнаружено в работах [226,227]. В дальнейшем это явление было 

подтверждено в работах Лофтагера [224,225]. В работе [196] появление особенности в 

сечениях рассеяния объяснялось радужными эффектами при пересечении нескольких 
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квазимолекулярных термов. При резком изменении производной в потенциале при 

пересечении термов в зависимости угла рассеяния  от параметра удара b появляется 

минимум и в узком диапазоне углов происходит интерференция амплитуд рассеяния, 

связанная с радужным рассеянием. В работе [195] было показано, что радужные эффекты 

дают 50% вклад в наблюдаемую особенность. При рассеянии по неупругому каналу угол 

рассеяния меньше, чем при рассеянии по упругому каналу. В определенном диапазоне 

углов эти вклады суммируются, что дает дополнительный вклад в появление особенности 

в сечении рассеяния. 

На рис. 5.1.5 теоретические кривые сопоставляются с экспериментом для случая 

Ar+-Ar. 
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Рис. 5.1.5. Сравнение универсальной кривой для различных потенциалов с 

экспериментальными данными для системы Ar+-Ar [221]. 

 

Средний ход кривой лучше описывается потенциалом Зиновьева. При =8.3·10-3 

наблюдается пик, связанный с возбуждением наружных оболочек в Ar, а при =7.6·10-2 

происходит образование вакансий во внутренней 2p оболочке аргона Ar. Природа 

появления пиков связана с наличием квазипересечения упругого и неупругого термов. 

На рис. 5.1.6 показано, что экспериментальные данные лежат между расчетными 

кривыми для потенциалов KrC и Ленца-Йенсена. Наблюдаются слабо выраженные пики в 

сечении, связанные с неупругими переходами. 
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Рис. 5.1.6. Сравнение универсальной кривой для различных потенциалов с 

экспериментальными данными для системы Ar+-Xe [224]. 
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Рис. 5.1.7. Сравнение универсальной кривой для различных потенциалов с 

экспериментальными данными для системы Ne+-Ne [222]. 
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Как видно из рис. 5.1.7, функциональная зависимость для системы Ne-Ne в 

диапазоне =0.01-0.2 заметно отличается от зависимости, предсказываемой теоретическим 

потенциалом. Отличие составляет 25% от расчета с использованием потенциала Зиновьева 

при =2.5·10-2 и 15% в районе максимума (=0.15). При >0.2 эксперимент ложится на 

расчетные кривые. 

 Случай столкновения легкой частицы с тяжелым атомом представлен на рис. 5.1.8. 
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Рис. 5.1.8. Сравнение универсальной кривой для различных потенциалов с 

экспериментальными данными для системы He+-Xe и He+-Kr [223]. 

 

И в этих случаях данные для разных энергий соударения описываются единой кривой для 

каждой системы. Для системы He+-Xe наблюдается пик в сечении при =0.1. Кривая для 

системы He+-Kr ведет себя более гладко. Обращает на себя внимание тот факт, что при 

больших энергиях ~1 экспериментальные данные лежат на 8% ниже теоретических 

кривых, что, по-видимому, связано с ошибками в измерении абсолютных величин сечений. 

 Как показано в работе [196], появление максимумов в сечении проявляется при 

межъядерных расстояниях, когда достигается перекрытие взаимодействующих оболочек 

атомов на 15%. 
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5.1.5. Заключение 

Проведенный анализ показал, что применение универсальной функции Линдхарда 

оправдано для расчета сечений рассеяния в диапазоне углов менее 20. Расхождение с 

точным расчетом составляет менее 10%. 

В случаях, когда важно сечение рассеяния на большие углы, например, для описания 

отражения частиц от поверхности, а также при расчете распыления материалов легкими 

атомами нужно использовать точный расчет сечения рассеяния. 

Применение универсальной кривой для систем с притягивающей ямой в потенциале 

ограничено областью >0.01. 

В целом, следует сказать, что в диапазоне энергий >0.01 расчет с использованием 

универсальной кривой Линдхарда для потенциалов ZBL, Зиновьева, Ленца-Йенсена 

позволяет с точностью 20% оценить сечение рассеяния. Следует обратить внимание на 

появление особенностей (пиков) в сечениях рассеяния, связанных с пересечением упругого 

и неупругого каналов. Эта поправка может составлять до 100%, как в случае Kr-Kr. 

Для оценки предсказания появления особенностей в сечении, связанных с 

неупругими переходами, можно использовать критерий [223]: появление максимумов в 

сечении проявляется при достижении межъядерных расстояний, когда имеет место 

перекрытие взаимодействующих оболочек атомов на 15%. 

Анализ экспериментальных данных показал, что даже в случае неупругого рассеяния 

сечение для разных энергий для конкретной пары описывается одной универсальной 

кривой. Потенциалы ZBL, Зиновьева, KrC, Ленца-Йенсена в области >0.01 дают 

результаты с точностью 20%. При >0.2 точность описания эксперимента повышается до 

10%. Для повышения точности описания эксперимента рекомендуется использовать 

индивидуальные потенциалы, рассчитанные в рамках приближения функционала 

плотности с коррекцией параметров потенциальной ямы на спектроскопические данные, 

как это сделано в работе [92]. 

 

5.2. Ядерные тормозные потери 

5.2.1. Введение 

Для описания торможения частиц в веществе используется подход, разработанный в 

[228], в котором различают потери энергии, связанные с упругим рассеянием падающей 

частицы на ядрах атомов мишени (ЯТС – ядерные тормозные способности), и электронные 

тормозные способности (ЭТС), связанные с возбуждением и ионизацией электронной 

подсистемы. В настоящее время под эгидой МАГАТЭ (Международного агентства по 
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атомной энергии) ведутся работы по уточнению тормозной способности атомов и ионов в 

твердых телах [229], при этом основное внимание уделяется измерению электронной 

тормозной способности. При высоких энергиях вклад ЭТС является доминирующим. 

Однако при более низких энергиях основной вклад в торможение частиц вносят ядерные 

тормозные способности. Например, в системе Ar-Si ЯТС превышает ЭТС при энергиях 

менее 100 кэВ (см. рис. 5.2.1). 
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Рис. 5.2.1. Электронная и ядерная тормозная способность для системы Ar-Si. Данные 

получены с использованием кода SRIM. 

 

Для создания более тонких слоев имплантируемого материала при ионной имплантации 

требуется снизить энергию бомбардирующих частиц. При этом большое значение имеет 

образование дефектов кристаллической структуры, связанных в основном с упругими 

столкновениями частиц (ЯТС). 

В термоядерных исследованиях взаимодействие плазмы со стенкой чрезвычайно важно. 

При этом энергии частиц в пристеночной плазме не превышают 1 кэВ, а процессы, 

связанные с ЯТС, доминируют. Важную роль также играют распыление, внедрение 

примесей в конструкционные материалы и образование дефектов. 
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В работе [25] предложен потенциал, который получил название ZBL и включен в широко 

используемый код SRIM [43]. Также часто используются потенциалы Мольера [23] и Ленца-

Йенсена [26,27]. В [24] показано, что ЯТС, рассчитанные с использованием потенциала 

ZBL, могут существенно отличаться от имеющихся на тот момент экспериментальных 

данных. Часто используется так называемый потенциал Kr-C [24], который лучше 

описывает эксперимент. 

В [230] были проанализированы данные о потенциалах, полученных путем обработки 

измерений рассеяния частиц, и предложен потенциал Зиновьева, наилучшим образом 

соответствующий экспериментальным данным. В [38] экспериментальные данные о 

потенциалах были сопоставлены с расчетами DFT, в которых базис волновых функций был 

выбран с помощью пакета программ Dmol [231], и было достигнуто хорошее согласие с 

экспериментом (далее мы будем называть эти потенциалы DFT-потенциалами). 

Данные по экспериментальному определению ядерного торможения немногочисленны. 

Ядерное торможение трудно измерить, как указано в [232]. В [159,233,234] измерялись 

полные потери энергии частиц, а вклад ядерного торможения оценивался с помощью 

расчетов кодом SRIM, который, может давать заметные ошибки при вычислении ЯТС. В 

работах [235,236] рассматриваются различные методы расчета ЯТС и их влияние на 

моделирование распределения по глубине атомов, внедренных ионной имплантацией, а 

также на анализ данных о проективных пробегах атомов в твердых телах. 

Сечения ядерного торможения и транспортные сечения связаны между собой простой 

формулой (см. раздел 5.2.5). В работах [237,238] были рассчитаны транспортные сечения 

для систем, интересных с точки зрения исследования плазмы. 

Целью данной работы был расчет ядерного торможения с использованием 

модифицированных потенциалов DFT для различных систем сталкивающихся атомов. 

Элементы, из которых состоят мишени, были выбраны таким образом, чтобы удовлетворить 

интересы термоядерных исследований, а инертные газы, углерод, азот и кислород, были 

выбраны в качестве бомбардирующих частиц, поскольку они обычно используются при 

ионной имплантации. Выбор систем также зависел от наличия спектроскопических данных 

о потенциальной яме, что было необходимо для уточнения потенциала. 

Для легких атомов с энергией менее 100 эВ классические расчеты были дополнены 

расчетами в квазиклассическом приближении. 

 

5.2.2. Модифицированные потенциалы DFT 

В [38,203] показано, что при расстоянии наибольшего сближения частиц менее 4 длин 

экранирования, что соответствует энергиям частиц менее 100 эВ, невозможно описать 
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рассеяние с помощью универсальных потенциалов, дающих неточные результаты, и 

необходимо использовать индивидуальные потенциалы, рассчитанные для каждой 

конкретной системы. 

Потенциал взаимодействия частиц рассчитывается в рамках теории функционала 

плотности как разность между энергией системы атомов, находящихся на фиксированном 

межъядерном расстоянии, и энергией системы разделенных атомов. Результаты расчета 

зависят от выбора базиса волновых функций. В [203, 239] базис выбирался с помощью 

программного пакета DMol [231]. Подробное описание методики выбора базиса можно 

найти в [203, 239]. Как уже упоминалось, расчет DFT с использованием базиса DMol хорошо 

согласуется с экспериментом по рассеянию атомных частиц [38]. Значения потенциалов для 

систем Ar - Al, Ar, Ag, Xe; Kr - C, N, Ne, Al, Si, Ar, Ge, Kr, Xe; Ne - Ne, Xe; Xe - C, N, Zn, Xe 

были опубликованы ранее в [38], для систем D и He - Be, C, W - в [204]. В качестве примера 

на рис. 5.2.2 приведены результаты сравнения расчетов DFT [38] с экспериментом для 

системы Ne-Ne [203,240,241]. Кроме того, приведены результаты сравнения с 

универсальными потенциалами, предложенными Мольером [23], Ленцем-Йенсеном [26,27], 

ZBL [25], Kr-C [24], Зиновьевым [230] и Хартунгом [222]. 
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Рис. 5.2.2. Сравнение теоретических моделей потенциалов для системы Ne-Ne с 

экспериментом. Теоретические модели: ZBL [25], Мольер [23], KrC [24], Ленц-Йенсен 

[26,27], Зиновьев [230], DFT-потенциал [38], Хартунг [222]. Экспериментальные данные: 

Зиновьев [203], Амдур и др. [240], Леонас [241]. 
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Как видно из рис. 5.2.2, потенциал, полученный методом DFT, хорошо согласуется с 

экспериментом и потенциалом Зиновьева [230]. На расстояниях меньше 1 Å наблюдается 

согласие с расчетами Хартунга [222]. 

Проведенный нами анализ для различных систем, для которых имеются 

экспериментальные данные, показал, что среднеквадратичное отклонение полученных 

значений потенциала DFT от эксперимента в диапазоне энергий 15-100 эВ составляет 11%. 

Для случаев, когда потенциал имеет яму, можно сравнить рассчитанные параметры 

потенциальной ямы со спектроскопическими данными [32,33,242-244]. Проведенный нами 

анализ показал, что расчеты методом DFT дают достаточно точные положения минимумов 

потенциальной ямы, а именно равновесные расстояния. Глубины потенциальных ям 

различны. Для уточнения поведения потенциала вблизи потенциальной ямы мы 

использовали следующую процедуру: зависимость поведения потенциала от межъядерного 

расстояния была взята из расчета и нормирована на экспериментальные значения глубины 

потенциальной ямы. 

В таблице 1 работы [92] представлены потенциалы, полученные с использованием 

уточненных глубин ям для систем Be - Be, C - C, C - N, C - O, C - Al, C - Fe, N - N, N - O, N 

- Al, O - Be, O - O, O - Al, O -Si, O - Fe, W - W. 

Как видно из рис. 5.2.3, полученные результаты подтверждают вывод [38, 203] о 

невозможности использования универсальных потенциалов для описания рассеяния на 

межъядерных расстояниях R>3af. af - длина экранирования Фирсова. 

Наблюдается группировка данных по заполненности L-оболочек партнеров 

столкновения: группы 1, 2 и Ne-Ne. 

 

5.2.3. Ядерные тормозные способности 

Ядерные тормозные способности удобно рассчитывать в системе центра масс (СЦМ), 

чтобы избежать неоднозначности зависимости угла рассеяния  от прицельного параметра 

p, которая обычно возникает при рассеянии на потенциалах, имеющих потенциальные ямы. 

Далее в этой работе мы будем использовать сечение ядерного торможения Sn, связанное с 

тормозной способностью dE/dx выражением: 

𝑆𝑛 =
𝑑𝐸

𝑑𝑥
∙
1

𝑁
= ∫ 2𝜋𝑝 ∙ 𝑇[𝜃(𝑝)]𝑑𝑝,          (5.2.1)

∞

0

 

где N - плотность мишени. 
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Рис. 5.2.3. Данные о потенциалах для систем C - N, O, Al, Fe; N - N, O, Al; O - Be, O, Al, Si, 

Fe, полученные методом DFT в данной работе в сравнении с другими теоретическими 

моделями. Ссылки на теоретические модели указаны в подписи к рис. 5.2.2. Использованы 

универсальные координаты: y = UR/(Z1Z2) и x=R/af, где Z1 и Z2 - заряды ядер 

сталкивающихся частиц, а af - длина экранирования Фирсова [245]. В случае Ne+-Ne 

показаны также экспериментальные данные [203] и предыдущий расчет [38]. 

 

Потеря энергии при столкновении T[] выражается формулой: 

𝑇[𝜃(𝑝)] =
4𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
∙ 𝑠𝑖𝑛2 [

𝜃(𝑝)

2
]𝐸,         (5.2.2) 

M1 и M2 - массы сталкивающихся частиц, (p) - угол рассеяния в системе центральных 

мишеней: 

𝜃(𝑝) = 𝜋 − 2𝑝 ∙ ∫
𝑑𝑟

𝑟2 ∙ √1 −
𝑈(𝑟)
𝐸𝐶𝑀

−
𝑝2

𝑟2

        (5.2.3)

∞

𝑟0

 

Здесь U(r) - потенциал взаимодействия, ECM=EM2/(M1+M2) - энергия столкновения в СЦМ, 

r0 - корень уравнения: 
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1 −
𝑈(𝑟0)

𝐸𝐶𝑀
−
𝑝2

𝑟0
2 = 0       (5.2.4) 

 

Ядерное торможение было рассчитано для диапазона энергий от 10 до 100 кэВ. 

Результаты расчетов приведены в таблице 2 работы [92]. 

Сравним полученные результаты и расчеты с различными потенциалами. Рассеяние 

часто описывается с использованием различных типов экранированных кулоновских 

потенциалов, которые можно записать в виде: 

𝑈(𝑟) =
𝑍1𝑍2𝑒

2

𝑟
∙ Φ (

𝑟

𝑎
)      (5.2.5) 

Z1 и Z2 - заряды ядер сталкивающихся частиц, a - длина экранирования. В этом случае 

можно ввести универсальные координаты ε=E/0 и sn=Sn/S0, предложенные в [44]. Здесь 

0=(Z1Z2e
2/a)(M1+M2)/M2, S0=πa204M1M2/(M1+M2)

2. Для потенциалов, описываемых 

формулой (5), ядерная тормозная способность для различных систем представляет собой 

универсальную кривую. Расчеты ЯТС для различных моделей можно описать с помощью 

формулы sn()=f(): 

𝑠𝑛(𝜀) =
𝑙𝑛(1 + 𝐶 ∙ 𝜀)

2[𝜀 + 𝐴 ∙ 𝜀𝑝𝐴 + 𝐵 ∙ 𝜀𝑝𝐵]
     (5.2.8) 

В таблице 5.2.1 приведены параметры подгонки ядерного торможения по формуле 

(5.2.8) для различных теоретических потенциалов. В случае взаимодействия атома 

инертного газа с различными элементами в рассматриваемом диапазоне энергий 

столкновения наличие потенциальной ямы практически не влияет на результаты расчетов. 

Для этих случаев глубина потенциальной ямы очень мала (порядка 510-2 эВ). На рис. 5.2.4-

5.2.6 показаны расчеты ядерного торможения для различных комбинаций атомов мишени с 

инертными газами Ar, Kr, Xe. 

Таблица 5.2.1. Параметры для подгонки ядерного торможения по формуле (5.2.8) для 

различных потенциалов. 

 A pA B pB C 

ZBL 0.01321 0.21226 0.19593 0.5 1.1383 

Зиновьев 0.04152 0.36665 0.04152 0.36665 1.05353 

KrC 0.00251 0.05808 0.16006 0.46604 1.20326 

Мольер 0.04097 0.46493 0.01697 0.22025 0.96815 

Ленц-Йенсен 0.18381 0.44995 0.00452 0.11754 1.05436 
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Рис. 5.2.4. Зависимость sn от , для столкновений различных атомов с Ar, рассчитанных с 

использованием потенциалов Зиновьева и ZBL. Использована длина экранирования 

Фирсова. Кривая для потенциала ZBL приведена для системы Ar-Ar. 
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Рис. 5.2.5. Зависимость sn от , для столкновений различных атомов с Kr, рассчитанных с 

использованием потенциалов Зиновьева и ZBL. Кривая для потенциала ZBL приведена 

для системы Kr-Kr. 
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Рис. 5.2.6. Сравнение данных, приведенных в универсальных координатах, для 

столкновений различных атомов с Xe, рассчитанных с использованием потенциалов 

Зиновьева и ZBL. Кривая для потенциала ZBL приведена для системы Xe-Xe. 

 

Как видно, в этом случае ЯТС можно описать универсальной кривой с использованием 

потенциала Зиновьева. Из-за разницы в длинах экранирования расчеты, полученные с 

помощью потенциала ZBL, представлены для системы, указанной на рисунке. В целом, 

согласие с потенциалом ZBL хуже. Ошибки подгонки с различными потенциалами 

количественно описаны ниже. 

Ситуация существенно меняется при наличии потенциальной ямы (см. рис. 5.2.7-5.2.10) 

[246]. 

Разброс данных существенно увеличивается. При построении универсальной кривой 

использовалась длина экранирования Фирсова. Длина экранирования для потенциала ZBL 

различна, поэтому данные по потенциалу ZBL приведены для указанной системы. 

Охарактеризуем точность подгонки полученных данных различными потенциалами, 

представив среднеквадратические отклонения в диапазоне ε<1, разделив данные на группы: 

системы с инертными газами, системы с потенциальной ямой, системы с атомом водорода, 

системы с атомом гелия и все системы. В таблице 5.2.2 показана точность подгонки ЯТС 

различными теоретическими моделями при 510-3 < ε < 1 относительно значений, 

полученных в данной работе с использованием потенциала DFT. 
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Рис. 5.2.7. ЯТС для систем с участием атома водорода. Для сравнения приведены расчеты, 

полученные с использованием потенциалов Зиновьева и ZBL. Кривая потенциала ZBL 

приведена для системы H-Be. 
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Рис. 5.2.8. ЯТС для систем с участием атома He. Для сравнения приведены расчеты, 

полученные с использованием потенциалов Зиновьева и ZBL. Приведена кривая 

потенциала ZBL для систем He-Be и He-W. 
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Рис. 5.2.9. ЯТС для систем с участием атома Be. Для сравнения приведены расчеты, 

полученные с использованием потенциалов Зиновьева и ZBL. Кривая потенциала ZBL 

приведена для системы Be-C. 
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Рис. 5.2.10. ЯТС для различных систем с потенциальной ямой. Для сравнения приведены 

расчеты, полученные с использованием потенциалов Зиновьева и ZBL (система - N-N). 
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Таблица 5.2.2. Точность подгонки ЯТС с помощью различных теоретических моделей при 

510-3 < ε < 1 по отношению к значениям, полученным в данном исследовании с 

использованием потенциала DFT. 

 ZBL Зиновьев KrC Мольер Ленц-Йенсен 

Системы с 

Ar,Kr,Xe 

12.9% 13.5% 15.7% 21.8% 24.2% 

Системы с 

потенциальной 

ямой 

31% 26.3% 29.2% 32,9% 32.3% 

Системы с 

H 

29.2% 12.1% 15.4% 15.9% 26.0% 

Системы с 

He 

16.8% 15.9% 17.3% 28.1% 32.28% 

Все системы 20.7% 18.8% 20.9% 26.0% 26.7% 

 

Как видно из таблицы, результаты, полученные с использованием потенциалов 

Зиновьева, ZBL и Kr-C, дают наименьшую погрешность и примерно равны. Потенциал 

Зиновьева дает наилучшие результаты для систем с легкими атомами и для всех систем. 

Расчеты с использованием потенциалов Мольера и Ленца-Йенсена дают существенно 

худшие результаты. 

 

5.2.4. Влияние потенциальной ямы. Дополнительный пик в сечении ЯТС 

Для систем с потенциальной ямой наблюдается дополнительный пик в кривой 

сечения ЯТС при низких энергиях столкновения (рис. 5.2.11) [247]. 

Проведем модельный расчет: отталкивательная часть потенциала для системы Н-С не 

меняется, а глубина потенциальной ямы U0 меняется, а ее форма остается прежней. Как 

видно из рис. 5.2.12, низкоэнергетический пик увеличивается с глубиной потенциальной 

ямы, положение его максимума смещается в сторону больших энергий. При U0=0 пик 

исчезает. Таким образом, возникновение дополнительного пика обусловлено рассеянием на 

потенциальной яме. 
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Рис. 5.2.11. Зависимость сечения ядерного торможения от E0 для различных систем. 

Дополнительный пик виден вблизи E0=3-10 эВ. Данные для Al-O умножены на 0.5. 
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Рис. 5.2.12. Влияние глубины потенциальной ямы на сечение ядерного торможения в 

случае Н-С. Проведен модельный расчет: отталкивательная часть потенциала для системы 

Н-С не меняется, а глубина потенциальной ямы U0 меняется, а ее форма остается прежней. 
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Таким образом, дополнительный максимум в сечении ЯТС связан с рассеянием на 

притягивающей потенциальной яме. 

 

5.2.5. Применимость классических расчетов ЯТС 

При расчете ядерного торможения использовались формулы классической механики. 

Применимость квазиклассического рассмотрения задачи сводится к условию [42]: 

|
𝑑 (

𝜆
2𝜋)

𝑑𝑥
| ≪ 1           (5.2.9) 

где (х)=2ћ/p(x) - длина волны де Бройля частицы, x - координата частицы. Таким образом, 

еще одним условием применимости квазиклассического подхода является то, что длина 

волны частицы должна мало меняться на расстояниях, характерных для изменения 

потенциала. В нашем случае это расстояние при низких энергиях совпадает с размером 

потенциальной ямы a  1 Å. Критерий /2 < 0.1a выполняется для атома водорода вплоть 

до энергий E0 > 0.3 эВ. Обычный критерий применимости квазиклассической теории для 

описания рассеяния можно переписать как ℓ≫1, где  - угол рассеяния, ℓ - угловой момент. 

В случае расчета транспортного сечения или ЯТС этот критерий сводится к более простому 

условию ℓ≫1, поскольку основной вклад в сечение ЯТС вносят углы порядка  ~ 1. В 

квантовой механике рассматривается транспортное сечение [248]: 

𝜎𝑡𝑟 = ∫ |
𝑑𝜎

𝑑Ω
| 2𝜋𝑠𝑖𝑛𝜃(1 − 𝑐𝑜𝑠𝜃)𝑑𝜃,

𝜋

0

                           (5.2.10) 

Сравнивая это выражение с формулами (5.2.1, 5.2.2), получаем соотношение [249]: 

𝑆𝑛 = 𝜎𝑡𝑟
2𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
𝐸0                     (5.2.11) 

Поэтому величины транспортных сечений можно легко пересчитать в ЯТС и обратно. 

Транспортное сечение обычно рассчитывается по формуле [250]: 

𝑄𝑑 =
4𝜋

𝑘2
∑(𝑙 + 1)

∞

𝑙=0

𝑠𝑖𝑛2(𝛿𝑙 − 𝛿𝑙+1)                             (5.2.12) 

Фаза ℓ в квазиклассическом приближении определяется выражением из [42]: 

𝛿𝑙 = ∫

[
 
 
 
 
√
2𝜇(𝐸𝑐𝑚𝑠 − 𝑈) −

(𝑙 +
1
2)

2

𝑟2
− 𝑘

]
 
 
 
 

𝑑𝑟 +
𝜋

2
(𝑙 +

1

2
) − 𝑘𝑟0       (5.2.13)

∞

𝑟0
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где r - межъядерное расстояние,  - приведенная масса (=M1M2/{M1+M2}), M1 и M2 - массы 

сталкивающихся частиц, Ecms - энергия в СЦМ, U - потенциал межатомного взаимодействия, 

ℓ - орбитальный угловой момент. 

Здесь r0 - корень уравнения: 

2𝜇(𝐸𝑐𝑚𝑠 − 𝑈) −
(𝑙 +

1
2)

2

𝑟2
= 0                           (5.2.14) 

В наших расчетах суммирование по ℓ было обрезано при ℓ=10000, что не повлияло на 

полученный результат. 

На рис. 5.2.13 показаны расчеты сечения ядерного торможения в классическом и 

квазиклассическом приближениях [249]. Как и ожидалось, результаты прекрасно 

согласуются. 
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Рис. 5.2.13. Сравнение расчетов ЯТС в классическом и квазиклассическом приближениях. 

Кроме того, представлены наши расчеты с учетом многоканального рассеяния и данные из 

статьи Крстича [237]. 

 

Отметим, что приведенные в данной работе значения ЯТС были рассчитаны с 

использованием потенциалов с коррекцией глубины потенциальной ямы на данные 

спектроскопических измерений, т. е. соответствуют рассеянию на потенциале основного 
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состояния молекулы. В случае двухатомного столкновения многоканальное рассеяние 

происходит по множеству термов, соответствующих различным проекциям момента на 

межъядерную ось. 

На рис. 5.2.13 представлены расчеты сечения ЯТС для системы Н-С с учетом и без 

учета многоканального рассеяния. При расчете рассеяния в возбужденном состоянии 

использовался потенциал из [237]. Полное сечение учитывает статистические веса 

рассеяния в каждом состоянии (в нашем случае 1/3 и 2/3 для рассеяния в основном и 

возбужденном состояниях соответственно). Как видно из рисунка, учет многоканальности 

приводит к уменьшению низкоэнергетического пика. Как показывает наш расчет, 

эффектами многоканального рассеяния обычно можно пренебречь при энергиях выше 100 

эВ, но они существенны при энергиях ниже 20 эВ. 

При энергиях выше 50 эВ наблюдается хорошее согласие с расчетами Крстича [237]. 

Нарушение согласия при низких энергиях может быть объяснено выбором различных 

потенциалов основного состояния. 

 

5.2.6. Выводы 

В данной работе 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 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. 

Показана идентичность результатов, полученных из расчетов траекторий частиц и 

расчетов в квазиклассическом приближении. Для расчета транспортного сечения и сечения 

ЯТС критерий применимости квазиклассической механики сведен к условию угловой 

момент ℓ≫ 1. 

Работа показала, что при энергиях ниже 20 эВ необходимо учитывать многоканальное 

рассеяние, а при энергиях выше 100 эВ этими эффектами можно пренебречь. 
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5.3. Экранировка взаимодействия частиц в металле. 

 

5.3.1. Введение 

Хорошо известно, что при движении ионов в металле поляризация среды приводит к 

экранированию потенциала иона. В случае иона, движущегося с некоторой скоростью в 

среде, отклик электронной подсистемы происходит с запаздыванием в пространстве и во 

времени, что приводит к возникновению кильватерного потенциала. Нойфелд и Ричи [251] 

развили теорию кильватерного взаимодействия, которая нашла экспериментальное 

подтверждение. Обзор работ по динамическому экранированию ионов при движении в 

твердом теле дан в статье [160]. Экранирование и кильватерный эффект хорошо 

описываются возбуждением плазмонов [252]. 

Нас будет интересовать случай столкновений со скоростями v < 1 а.е., то есть 

статическая экранировка. В обзоре Дедкова [253] получены общие выражения для 

короткодействующей части экранированного потенциала (с учетом собственных 

электронов). 

 

5.3.2. Определение потенциала из данных по обратному рассеянию для системы H-Au 

При моделировании энергетических спектров рассеянных частиц с помощью 

компьютерных кодов отмечалась необходимость корректировки константы экранирования 

в потенциале для лучшего согласия с экспериментом (Брукнер и др. [254]). В отличие от 

газовой фазы, определение потенциала из эксперимента для столкновений в твердом теле 

затруднено из-за влияния многократного рассеяния и торможения частиц, а также из-за 

изменения заряда частицы при прохождении через твердое тело. Попыток получить 

сведения о потенциале путем моделирования энергетических и угловых спектров обратно 

рассеянных частиц ранее не предпринималось. 

Экспериментальные данные по рассеянию ионов водорода на золоте взяты нами из 

работы (Вербеек [255]). Особенность этого эксперимента состояла в том, что 

регистрировались все рассеянные частицы как заряженные, так и нейтральные. Тем самым 

устранялась ошибка, связанная с неопределенностью доли заряженных частиц в общем 

потоке рассеянных частиц. Авторы измеряли энергетические спектры в достаточно 

широком диапазоне энергий рассеянных частиц для двух начальных энергий 

бомбардирующих ионов E0=5 и 8 кэВ. Энергетические спектры были измерены в диапазоне 

углов  от 25º до 85º с шагом 10º. Угол вылета отсчитывался от нормали к поверхности. 

Энергетическое разрешение спектрометра E/E=0.019. 
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Для определения параметров потенциала использовались потенциалы Зиновьева [230] 

и Мольера [23] с варьированием параметров. В итоге достигалось наилучшее согласие с 

экспериментом одновременно для всей совокупности экспериментальных данных для 

конкретной энергии соударения. 

Параметры, при которых эксперимент описывается наилучшим образом, приведены в 

таблицах 5.3.1 и 5.3.2. 

Таблица 5.3.1. Параметры в потенциале Зиновьева. 

Энергия, кэВ с1 с2 с3 Ошибка, % 

5 1.954 1.120 0.017 6.8 

8 1.875 1.123 0 8.5 

Таблица 5.3.2. Параметры в потенциале Мольера. 

Энергия, кэВ с1 d1 с2 d2 Ошибка, % 

5 0.462 0.427 0.5775 1.431 6.9 

8 0.455 0.480 0.5775 1.536 8.9 

При использовании потенциала Мольера параметры с3 и d3 и не влияли на результат, 

т.к. описывают взаимодействие с K-оболочкой мишени и такие межъядерные расстояния в 

обсуждаемом эксперименте не достигались. 

На рис. 5.3.1 приведено сравнение экспериментальных и расчетных спектров для 

различных углов рассеяния и энергий соударения [256]. С целью облегчения восприятия 

приведены данные только для части углов. 

Как видно из рис. 5.3.2a полученные значения слабо зависят от используемой формы 

потенциала, что указывает на достоверность применяемой методики. Мы предполагали, что 

при рассеянии протонов в твердом теле достигается равновесное распределение пучка по 

заряду частицы, но оно может быть разным для различных начальных энергий. Поэтому 

параметры потенциала для различных энергий определялись независимо. Как видно из рис. 

5.3.2a данные для разных энергий близки, что лишний раз подтверждает устойчивость 

процедуры определения параметров потенциала. На рис. 5.3.2a приведен также потенциал 

для столкновений в газовой фазе, полученный при использовании метода DFT. Видно, что 

полученные нами потенциалы для столкновения в твердой фазе значительно отличаются. 

На рис. 5.3.2б приведена функция экранирования B(R) для приведенных на рис. 5.3.2a 

случаев [256]. 

𝐵(𝑅) = −𝑙𝑛 [
𝑈(𝑅) ∙ 𝑅

𝑍1𝑍2𝑒
2
] ∙
𝑎𝑓

𝑅
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Рис. 5.3.1. Интенсивность рассеянных частиц для энергий соударения E0=5 кэВ (a) и 

E0=8 кэВ (б) Точки – экспериментальные данные из работы [255]. Линии – наш расчет. 

 - угол вылета относительно нормали к поверхности. 
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Восстановленные из эксперимента потенциалы представлены на рис. 5.3.2a [256].  
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Рис. 5.3.2а. Восстановленные из эксперимента потенциалы U(R) для различных энергий 

соударения и различных математических формул для потенциала. Полученные данные о 

потенциалах приведены для диапазонов энергий рассеянных атомов, наблюдаемых в 

эксперименте [255]. Потенциал DFT рассчитан для столкновений в газовой фазе. 
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Рис. 5.3.2б. Функция экранирования B(R) для приведенных на рис. 5.3.2a случаев. Жирная 

сплошная линия – для потенциала DFT. 
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Как видно из рис. 5.3.2б, полученные потенциалы характеризуются возрастанием 

функции экранирования (или уменьшением длины экранирования) на 10-15%. Данный 

эффект, на наш взгляд, обусловлен возмущением плотности электронного газа в металле 

налетающей частицей. Возрастание плотности электронного газа в области между 

налетающей частицей и рассеивающим центром и приводит к увеличению экранировки в 

потенциале взаимодействия. При уменьшении межъядерного расстояния наблюдается 

сближение значений потенциалов для газовой и твердой фаз.  

Еще одним из критериев правильного подбора потенциала взаимодействия при 

машинном моделировании является совпадение угловых зависимостей рассеянных частиц 

с экспериментальными данными. На рис. 5.3.3 приведено угловое распределение атомов 

водорода, рассеявшихся в заднюю полусферу, проинтегрированное по всем выходным 

энергиям для начальных энергий E0=5 и 8 кэВ. 
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Рис. 5.3.3. Угловое распределение обратно рассеянных атомов водорода для начальных 

энергий E0=5 и 8 кэВ. 

 

По оси Y отложена функция G(), равная числу отраженных частиц на падающий 

протон и интервал угла выхода =5°. 
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𝐺(𝛽) = 4𝜋 ∙ sin (
∆𝛽

2
) sin 𝛽 ∫ 𝐹(𝐸, 𝛽) 𝑑𝐸

𝐸0

0

 

Таким образом, 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). Полученный потенциал заметно отличается от потенциалов, 

применяемых для описания рассеяния в газовой фазе, и характеризуется заметным 

увеличением константы экранирования. 

 

5.3.3. Потенциал взаимодействия протонов и атомов водорода в металле 

Потенциал взаимодействия в приближении функционала плотности рассчитывается 

как разность энергии системы атомов при расстоянии R и R=. Если мы не будем учитывать 

возмущение электронной плотности системы, то члены с кинетической энергией 

электронов исчезают и потенциал может быть записан в виде: 

𝑈(𝑅) =
𝑍1𝑍2
𝑅

− 𝑍1𝑁2∫ ∫∫ 𝜌(𝑟)
1

|𝑅⃗ − 𝑟 |
𝑟2𝑑𝑟 ∙ 𝑠𝑖𝑛𝜃𝑑𝜃𝑑𝜑           (5.3.1)

2𝜋

0

𝜋

0

∞

0

 

где первый член - описывает кулоновское взаимодействие ядер, а второй член - энергию 

взаимодействия между зарядом Z1 и электронами второй частицы, N2 - число электронов 

иона решетки, 𝜌(𝑟) – распределение заряда. Запишем 𝜌(𝑟) в виде [253]: 

𝜌(𝑟) =
𝑁2

4𝜋𝑎2𝑟
∑𝐴𝑖𝐵𝑖

2

3

𝑖=1

𝑒𝑥𝑝 (−𝐵𝑖
𝑟

𝑎
)       (5.3.2) 

где Ai и Bi - коэффициенты разложения в потенциале Мольера [23]: 

𝐴 = (
0.1
0.55
0.35

) ,      𝐵 = (
6
1.2
0.3
)       (5.3.3) 

Согласно работе [257] константа экранирования для иона с зарядом Z2 и числом 

электронов N2 может быть записана в виде: 

𝑎 = 0.8853𝑎𝐵𝑍2
−1.2𝑁2

0.87, 𝑎𝐵 = 0.529 Å         (5.3.4) 

 Подставляя 𝜌(𝑟) в виде (5.3.2), записывая |𝑅⃗ − 𝑟 | = √𝑅2 + 𝑟2 − 2𝑅𝑟𝑐𝑜𝑠𝜃 и 

интегрируя по  и , имеем: 

𝑈(𝑅) =
𝑍1𝑍2
𝑅

−
𝑍1𝑁2
2𝑅𝑎2

∑𝐴𝑖𝐵𝑖
2

3

𝑖=1

∫ 𝑑𝑟

∞

0

 𝑒𝑥𝑝 (−𝐵𝑖
𝑟

𝑎
) (𝑅 + 𝑟 − |𝑅 − 𝑟|)       (5.3.5) 

Разбивая интеграл на две части 𝑟 < 𝑅 и 𝑟 > 𝑅, получаем: 
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𝑈(𝑅) =
𝑍1(𝑍2 − 𝑁2)

𝑅
+
𝑍1𝑁2
𝑅

∑𝐴𝑖

3

𝑖=1

𝑒𝑥𝑝 (−𝐵𝑖
𝑅

𝑎
)         (5.3.6) 

 В итоге нами получена формула, аналогичная предложенной в [257], которая 

описывает взаимодействие иона с зарядом Z1 с ионом (N2<Z2) или атомом решетки (N2=Z2). 

 На рис. 5.3.4 представлены потенциалы для системы H-Au полученные в рамках DFT 

приближения (Density Functional Theory - теория функционала плотности) для газовой фазы 

и потенциал, описанный формулой (5.3.6). Как видно они неплохо согласуются. 
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Рис. 5.3.4. Потенциал межатомного взаимодействия в зависимости от расстояния. Система 

H-Au. Приведен потенциал DFT для газовой фазы. Точками показаны данные из работ 

[94,205,206], в которых значения потенциалов получены из обработки экспериментальных 

данных о рассеянии частиц на поверхности или прохождения через тонкие пленки. Линии 

с точками - расчет по формулам (5.3.6, 5.3.8, 5.3.11). 

 

На рис. 5.3.4 представлены также потенциалы “атомная частица - твердое тело”, 

полученные нами из экспериментальных данных об энергетических спектрах и угловых 

зависимостях обратно рассеянных частиц [205], а также из анализа угловых распределений 

частиц, прошедших тонкую пленку золота [94,206]. Как видно, потенциал взаимодействия 

“ион - твердое тело”, полученный из эксперимента, заметно отличается от потенциала, 

описывающего столкновения в газовой фазе. 
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В случае взаимодействия иона в твердом теле кулоновский заряд иона экранирован 

электронами проводимости, и потенциал иона может быть записан в виде: 

𝑈1(𝑅) =
𝑍1
𝑅
exp (−

𝑅

𝑅𝐷
)       (5.3.7) 

 

где RD - длина экранирования Дебая [258]. Для золота RD=1.358 а.е. Заменяя в формуле 

(5.3.1) кулоновский потенциал на потенциал экранированного кулоновского заряда и 

проводя аналогичное интегрирование, получаем потенциал взаимодействия иона, 

экранированного электронами проводимости, с решеткой металла (см. рис. 5.3.4): 

𝑈(𝑅) =
𝑍1(𝑍2 − 𝑁2)

𝑅
𝑒𝑥𝑝 (−

𝑅

𝑅𝐷
) +

𝑍1𝑁2
𝑅

∑𝐴𝑖

3

𝑖=1

𝑒𝑥𝑝 (−𝐵𝑖
𝑅

𝑎
) 𝑒𝑥𝑝 (−

𝑅

𝑅𝐷
)         (5.3.8) 

В случае атома водорода заряд ядра протона экранируется связанным электроном. В 

книге [42] для потенциала атома водорода из решения уравнения Пуассона получено 

выражение: 

𝑈2(𝑅) = (
1

𝑅
+
1

𝑎𝐵
) exp (−

2𝑅

𝑎𝐵
)       (5.3.9) 

здесь радиус Бора aB=1 в атомных единицах. Тот же результат может быть получен, если в 

формуле (5.3.1) записать электронную плотность для атома водорода в виде: 

𝜌(𝑟) =
1

𝜋𝑎3
𝑒𝑥𝑝 (−2

𝑟

𝑎𝐵
),       (5.3.10) 

и провести соответствующее интегрирование по электронным координатам. 

Заменяя в формуле (5.3.6) член 𝑍1 𝑅⁄  во втором слагаемом на 𝑈2(𝑅) и учитывая, что 

𝑍2 = 𝑁2, получаем выражение для потенциала взаимодействия нейтрального атома с 

решеткой твердого тела: 

𝑈(𝑅) =
𝑍1𝑍2
𝑅

∑𝐴𝑖

3

𝑖=1

𝑒𝑥𝑝 (−𝐵𝑖
𝑅

𝑎
) 𝑒𝑥𝑝 (−

2𝑅

𝑎𝐵
) (1 +

𝑅

𝑎𝐵
)         (5.3.11) 

Как видно из рис. 5.3.4, потенциалы, учитывающие экранировку, неплохо описывают 

экспериментальные данные о потенциале для системы водород в металле. 

 

5.3.4. Угловые распределения частиц, прошедших тонкую пленку 

Для проверки полученных результатов мы провели моделирование угловых 

зависимостей частиц, прошедших тонкую пленку золота толщиной 143 Å с начальной 

энергией 9 кэВ, используя потенциалы (5.3.6, 5.3.8, 5.3.11). Методика расчета описана в 

работе [94]. Учитывались многократное рассеяние атомов на аморфной мишени и тепловые 

колебания атомов мишени при комнатной температуре. Торможение на электронах 



170 

 

рассматривалось с учетом поправки на многократность соударений предложенной в работе 

[214]. Результаты моделирования приведены на рис. 5.3.5. 
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Рис. 5.3.5. Угловое распределение частиц, прошедших тонкую пленку золота. Точки - 

эксперимент [259]. Линии - наш расчет для потенциалов (5.3.6, 5.3.8, 5.3.11). Жирная 

линия - расчет для композитного пучка с содержанием нейтральных атомов 87.5%. 

 

Согласно работе [260] доля вышедших нейтральных атомов при начальной энергии 

9 кэВ составляет 87.5%. Расчет для композитного пучка представлен на рис. 5.3.5 жирной 

линией и хорошо согласуется с экспериментальными данными. 

 

5.3.5. Ядерные тормозные способности в металлах 

Учет экранировки в потенциале влияет также на расчет ядерных тормозных 

способностей (ЯТС) при торможении частиц в материалах. 

Ядерные тормозные способности удобно рассчитывать в системе центра масс 

(СЦМ), чтобы избежать неоднозначности зависимости угла рассеяния  от прицельного 

параметра p, которая обычно возникает при рассеянии на потенциалах, имеющих 

потенциальные ямы. Тормозная способность dE/dx равна: 

𝑑𝐸

𝑑𝑥
= 𝑁∫ 2𝜋𝑝 ∙ 𝑇[𝜃(𝑝)]𝑑𝑝,          (5.3.12)

∞

0
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где N - плотность мишени. Потеря энергии при столкновении T[(p)] выражается 

формулой: 

𝑇[𝜃(𝑝)] =
4𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
∙ 𝑠𝑖𝑛2 [

𝜃(𝑝)

2
]𝐸,         (5.3.13) 

M1 и M2 - массы сталкивающихся частиц, (p) - угол рассеяния в СЦМ, Е - энергия 

соударения. 

𝜃(𝑝) = 𝜋 − 2𝑝 ∙ ∫
𝑑𝑟

𝑟2 ∙ √1 −
𝑈(𝑟)
𝐸𝐶𝑀

−
𝑝2

𝑟2

        (5.3.14)

∞

𝑟0

 

Здесь U(r) - потенциал взаимодействия, ECM=EM2/(M1+M2) - энергия столкновения в СЦМ, 

r0 - корень уравнения: 

1 −
𝑈(𝑟0)

𝐸𝐶𝑀
−
𝑝2

𝑟0
2 = 0       (5.3.15) 

На рис. 5.3.6 приведены ядерные тормозные способности в зависимости от энергии 

налетающих частиц для потенциалов, описываемых формулами (5.3.6, 5.3.8, 5.3.11). 
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Рис. 5.3.6. Ядерные тормозные способности в зависимости от энергии бомбардирующих 

частиц. Рассматривается система H-Au. Расчет производился для потенциала Мольера и 

потенциалов, посчитанных по формуле (5.3.8) для протона в металле и формуле (5.3.11) 

для атома водорода. 
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Как видно из рис. 5.3.6 учет экранировки значительно уменьшает ядерные 

тормозные способности при прохождении протонов (5.3.8) и атомов водорода (5.3.11), по 

сравнению с ЯТС для газовой мишени (расчет с потенциалом Мольера - Moliere). 

Показано, что учет эффектов экранирования заряда налетающей частицы позволяет 

объяснить различие потенциалов межатомного взаимодействия, полученных в рамках 

теории функционала плотности для газовой фазы и потенциалов, полученных авторами при 

обработке экспериментальных данных о рассеянии атомных частиц от поверхности 

твердого тела. 

Продемонстрировано влияние экранировки в потенциале на угловые распределения 

атомных частиц после прохождения тонких пленок вещества и на результаты расчетов 

ядерных тормозных способностей при торможении частиц в материалах. 

 

Выводы к Главе 5 

Универсальная функция Линдхарда для описания рассеяния атомных частиц 

Проведенный анализ показал, что применение универсальной функции Линдхарда 

оправдано для расчета сечений рассеяния в диапазоне углов менее 20. Расхождение с 

точным расчетом составляет менее 10%. 

В случаях, когда важно сечение рассеяния на большие углы, например, для описания 

отражения частиц от поверхности, а также при расчете распыления материалов легкими 

атомами нужно использовать точный расчет сечения рассеяния. 

Применение универсальной кривой для систем с притягивающей ямой в потенциале 

ограничено областью >0.01. 

В целом, следует сказать, что в диапазоне энергий >0.01 расчет с использованием 

универсальной кривой Линдхарда для потенциалов ZBL, Зиновьева, Ленца-Йенсена 

позволяет с точностью 20% оценить сечение рассеяния. Следует обратить внимание на 

появление особенностей (пиков) в сечениях рассеяния, связанных с пересечением упругого 

и неупругого каналов. Эта поправка может составлять до 100%, как в случае Kr-Kr. 

Для оценки предсказания появления особенностей в сечении, связанных с 

неупругими переходами, можно использовать критерий [223]: появление максимумов в 

сечении проявляется при достижении межъядерных расстояний, когда имеет место 

перекрытие взаимодействующих оболочек атомов на 15%. 

Анализ экспериментальных данных показал, что даже в случае неупругого рассеяния 

сечение для разных энергий для конкретной пары описывается одной универсальной 
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кривой. Потенциалы ZBL, Зиновьева, KrC, Ленца-Йенсена в области >0.01 дают 

результаты с точностью 20%. При >0.2 точность описания эксперимента повышается до 

10%. Для повышения точности описания эксперимента рекомендуется использовать 

индивидуальные потенциалы, рассчитанные в рамках приближения функционала 

плотности с коррекцией параметров потенциальной ямы на спектроскопические данные, 

как это сделано в работе [92]. 

 

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). Полученный потенциал заметно отличается от потенциалов, 

применяемых для описания рассеяния в газовой фазе, и характеризуется заметным 

увеличением константы экранирования. 

 

Экранировка взаимодействия частиц в металле 

Показано, что учет эффектов экранирования заряда налетающей частицы позволяет 

объяснить различие потенциалов межатомного взаимодействия, полученных в рамках 

теории функционала плотности для газовой фазы и потенциалов, полученных авторами при 

обработке экспериментальных данных о рассеянии атомных частиц от поверхности 

твердого тела. 

Продемонстрировано влияние экранировки в потенциале на угловые распределения 

атомных частиц после прохождения тонких пленок вещества и на результаты расчетов 

ядерных тормозных способностей при торможении частиц в материалах. 

 

Ядерные тормозные потери 

В данной работе 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. 



174 

 

Рассчитаны сечения ЯТС для 48 систем для энергий от 10 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. 

Показана идентичность результатов, полученных расчетами на основе концепции 

траекторий частиц и расчетами в квазиклассическом приближении. Для расчета 

транспортного сечения и сечения ЯТС критерий применимости квазиклассической 

механики был упрощен и сведен к условию ℓ≫ 1. 

Работа показала, что при энергиях ниже 20 эВ необходимо учитывать многоканальное 

рассеяние, а при энергиях выше 100 эВ этими эффектами можно пренебречь. 
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ГЛАВА 6. Отражение атомов от поверхности твердых тел 

 

6.1. Влияние электронных тормозных потерь, поверхностного потенциального 

барьера, структуры мишени на коэффициент отражения частиц от поверхности 

 

6.1.1. Введение 

На токамаке ИТЭР планируется работа с дейтериево-тритиевой плазмой. Как 

известно, в качестве материала дивертора в токамаке-реакторе ИТЭР выбран вольфрам. 

Бериллий считается перспективными материалом для первой стенки реактора. Поэтому в 

данной диссертации в расчетах в качестве мишеней были выбраны бериллий и вольфрам. 

Отражение атомов от конструкционных материалов влияет на энергетический и 

материальный баланс плазмы [261]. Отражение частиц также должно учитываться при 

ионной имплантации, так как влияет на количество имплантированных атомов. 

Экспериментальные данные по коэффициентам отражения для Be и W крайне 

ограничены [262,263]. 

К сожалению, до настоящего времени не разработана теоретическая формула для 

описания зависимости коэффициента отражения частиц от энергии бомбардирующих 

частиц. В книге [10] отдельная глава посвящена обсуждению возможных теоретических 

подходов описания рассеяния частиц на поверхности. Для описания рассеяния легких 

атомов в тяжелых мишенях в работах [75,264-266] предложен ряд эмпирических формул. В 

работе [267] делается попытка описания коэффициентов отражения через соотношение 

параметров длина пробега и транспортное сечение. Аналогичная попытка предпринята в 

недавней работе [268]. 

Компьютерное моделирование широко используется для изучения рассеяния 

атомных частиц на поверхности материалов [10,19]. Часто применяемый код SRIM [43] 

основан на приближении парных столкновений (в дальнейшем именуемом ППС), которое 

было предложено в [73]. Из других работ следует отметить расчеты коэффициентов 

отражения с использованием методов молекулярной динамики [269,270] и работу [80], где 

исследовалось влияние формы поверхности на коэффициенты отражения. В нашей работе 

[205] многократное рассеяние атомов водорода на поверхности металла использовалось для 

получения сведений о потенциале взаимодействия атом-поверхность. В работе [271] 

показано существенное различие в поведении коэффициентов отражения атомов дейтерия 

при рассеянии на кристаллическом и аморфном вольфраме. В работе [272] показано, что 

наличие ямы в потенциале приводит к притяжению частиц на больших межъядерных 
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расстояниях и влияет на коэффициенты отражения. В работах [204,273-276] изучались 

коэффициенты отражения изотопов водорода, гелия и аргона для различных мишеней. 

Рассматривался диапазон энергий налетающих частиц 10 эВ - 100 кэВ. В расчетах 

использовались потенциалы, полученные в приближении функционала плотности (DFT) с 

коррекцией параметров потенциальной ямы на спектроскопические данные [92]. В задачу 

настоящей работы входило рассчитать коэффициенты отражении для изотопов водорода, а 

также получить данные для атомов He и различных атомов примесей, напуск которых 

может использоваться для охлаждения пристеночной плазмы. 

 

6.1.2. Результаты моделирования коэффициентов отражения 

Расчеты были проведены с помощью разработанного нами кода [90], основанного на 

методе Монте-Карло и описанного в Главе 2.  

На рис. 6.1.1 представлены коэффициенты отражения RN для атомов H, D, T, He, Be, 

C, N, O, Ne при рассеянии на мишени из бериллия при энергиях налетающих частиц 

10 эВ - 100 кэВ. 
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Рис. 6.1.1. 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. 
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Обращает на себя внимание группировка данных для систем с M1<M2 и M1>M2, где 

M1 - масса налетающей частицы, M2 - масса атома мишени. Это не удивительно, так как в 

случае M1>M2 однократное рассеяние на углы, большие 90, не происходит, и вклад в 

коэффициент отражения вносит только многократное рассеяние. Имеет место также 

уменьшение коэффициента отражения с ростом M1. 

На рис. 6.1.2 представлены коэффициенты отражения атомов H, D, T, He, Be, C, N, 

Ar, W от поверхности вольфрама. В данном случае только для столкновений W-W не 

выполняется условие M1<M2. 
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Рис. 6.1.2. Коэффициенты отражения частиц RN для мишени из вольфрама в зависимости 

от энергии налетающих атомов: H, D, T, He, Be, C, N, Ar, W. Данные для системы W-W 

приведены для плоскостного потенциального барьера. 

 

Как видно из рис. 6.1.2, коэффициент отражения для случая W-W резко падает из-за 

запрета однократного рассеяния на углы, большие 90. 

Расчет для случая соударения одинаковых частиц нуждается в пояснении. При 

компьютерном моделировании можно маркировать налетающую частицу и отследить ее 
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вылет из поверхности. В эксперименте отличить распыленную частицу от отраженной 

невозможно. Для симметричных систем (в случае равных масс M1=M2) однократное 

соударение не приводит к вылету частицы из мишени. Энергетический спектр отраженных 

частиц характеризуется большим количеством частиц с малой энергией. Для системы W-W 

имеется яма в потенциале, что приводит к возникновению потенциального барьера у 

поверхности. При наличии потенциального барьера следует учитывать ускорение 

налетающей частицы потенциальным барьером при вхождении в твердое тело и наличие 

поверхностного барьера при ее вылете. В случае сферического барьера для поверхности, 

состоящей из остриев, энергия налетающей частицы E0 должна превышать энергию 

сублимации Es. В случае плоскостного барьера для гладкой поверхности должно 

выполняться условие E0·cos2 > Es, где  - угол вылета частицы относительно нормали к 

поверхности. Как видно из рис. 6.1.3, наличие поверхностных барьеров существенно меняет 

поведение коэффициентов отражения при малых энергиях и приводит к наличию порогов. 
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Рис. 6.1.3. Сопоставление коэффициентов отражения RN и распыления Y для системы W-

W. Коэффициенты распыления Y представлены открытыми кружками для сферического 

поверхностного барьера, открытыми треугольниками для плоскостного поверхностного 

барьера. Коэффициенты отражения показаны заполненными кружками для сферического 

поверхностного барьера, заполненными треугольниками для плоскостного 

поверхностного барьера, квадратами для случая отсутствия барьера. Линией показан 

расчет из работы [71] для случая плоскостного барьера. 
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Коэффициенты распыления Y примерно в 100 раз превышают коэффициенты 

отражения RN. Пороги для этих двух процессов практически совпадают (при нормировке 

кривых). Полученные нами данные для отражения в случае плоскостного поверхностного 

барьера удовлетворительно согласуются с результатами расчетов Экштайна [71]. 

В случае столкновений H-W также имеется яма в потенциале глубиной 4.6 эВ. В этом 

случае ускорение частиц при входе в мишень и замедление при вылете проводилось путем 

замены энергии сублимации на величину глубины потенциальной ямы. 

Как видно из рис. 6.1.4, учет наличия поверхностных барьеров заметно меняет ход 

кривых при малых энергиях соударения. 
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Рис. 6.1.4. Коэффициенты отражения RN для системы H-W. Приведен наш расчет для двух 

моделей электронных тормозных потерь: данные пакета SRIM - открытые точки, 

сплошные точки зависимость, скорректированная с учетом многократности соударений 

[214]. Круги - сферический барьер, треугольники - плоскостной барьер. Пунктирная 

кривая - расчет Экштайна [75]. 

 

Расчет Экштайна совпадает с нашим расчетом для случая сферического 

поверхностного барьера и при использовании модифицированной модели неупругих 

потерь энергии. При использовании данных об электронных тормозных потерях из базы 
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данных SRIM кривые лежат на 30% ниже. В нашей работе [214] было показано, что в базе 

SRIM представлены данные для тормозной способности на единицу длины проективного 

пробега. При энергиях соударения менее 10 кэВ в эти данные необходимо вносить 

поправку, связанную с искривлением траектории вследствие многократности соударений. 

Данные об электронных тормозных способностях для этих моделей представлены на рис. 

6.1.5. 
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Рис. 6.1.5. Зависимость электронных тормозных потерь от энергии соударения для 

системы H-W. Точки - данные экспериментальных работ [188,277,278]. Сплошная линия - 

данные из пакета SRIM. Пунктирная линия - модифицированные данные. 

 

Модифицированные данные для энергии менее 17 кэВ хорошо описываются 

зависимостью dE/dx=1.488·E0.722, при этом dE/dx выражены в единицах эВ/Å, а E0 в кэВ. 

Как видно из рис. 6.1.4, изменение электронных тормозных способностей заметно влияет 

на величину коэффициента отражения частиц. 

Как видно из рис. 6.1.6а, наш расчет для системы D-W лежит выше 

экспериментальных данных и практически совпадает с расчетами кодами SDTrimSP, 

MARLOWE и PTr (для гладкой мишени). 
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Рис. 6.1.6а. Коэффициенты отражения RN для системы D-W экспериментальные данные: 

треугольники вверх Экштайн [75], треугольники вниз Бандурко [262]. Синие пустые 

кружки - наш расчет. Линия - расчет программой SDTrimSP из работы Экштайн [75]. 

Кресты - расчет программой MARLOWE [75]. Квадраты - расчет программой PTr [80]: 

заполненные - гладкая поверхность, пустые - шероховатая поверхность. Звезды - расчет 

программой PARCAS [270]: заполненные - кристалл W(110), пустые - кристалл W(001). 

 

Также наши данные неплохо согласуются с расчетами программой PARCAS (расчет 

методом молекулярной динамики). 

На рис. 6.1.6б показано, что наш расчет для системы He-W лежит между 

экспериментальными данными Экштайна и Амано и ниже расчетов программами 

SDTrimSP, ACAT, MARLOWE (аморфная мишень) и PTr (для гладкой поверхности). Расчет 

программой TAVERN лежит ниже наших данных. 

Для системы Ar-W (рис. 6.1.6в) наш расчет лежит ниже данных полученных с 

помощью кодов: SDTrimSP, ACAT и MARLOWE. 
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Рис. 6.1.6б. Коэффициенты отражения для системы He-W. Эксперимент: треугольники 

вверх Экштайн [75], квадраты - Амано [77], кружки - ван Горкум [76]. Синие пустые 

кружки - наш расчет. Расчеты кодами: линия - SDTrimSP [75], квадраты - PTr [80], ромбы 

- ACAT [279], звезды - MARLOWE [280], штриховая линия - TAVERN [78]. 
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Рис. 6.1.6в. Коэффициенты отражения для системы Ar-W. Синие пустые кружки - наш 

расчет. Расчеты кодами: линия - SDTrimSP [75], квадраты - ACAT [279], звезда - 

MARLOWE [281]. 
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Как показывает рис. 6.1.7, данные для кристаллической и аморфной мишеней 

отличаются. 
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Рис. 6.1.7. Коэффициенты отражения в зависимости от энергии налетающих частиц для 

кристаллической и аморфной мишени для системы He-W. Красные закрашенные кружки - 

эксперимент ван Горкум [76]. Синие пустые кружки - наш расчет для аморфной мишени, 

заполненные синие кружки - расчет для кристаллической мишени W(100). Линия - расчет 

программой SDTrimSP [75] аморфная мишень. Сплошные треугольники - расчет 

программой на основе метода молекулярной динамики Боровиков [282] для мишени 

W(100). Звездочки - расчет программой MARLOWE [280] для ориентации W(001). 

Квадраты - расчет программой ACOCT (версия ACAT для кристаллических мишеней) 

[272] для ориентации W(100). 

 

В случае кристаллической мишени вследствие эффекта каналирования налетающие 

частицы проходят глубже в мишень и их выход из мишени затруднен, что является 

причиной резкого падения коэффициента отражения. Для кристаллической мишени 

имеется удовлетворительное согласие с экспериментом [76]. Данные расчетов различными 

программами хорошо согласуются между собой. 
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6.1.3. Заключение 

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. В случае M2>M1 коэффициенты отражения резко падают, что 

связано с отсутствием вклада однократного рассеяния. 

Показано, что учет поверхностного потенциального барьера существенно влияет на 

коэффициенты отражения частиц. Особенно сильно это сказывается в случае M2>M1. При 

энергиях частиц 0.5-1 кэВ различие становится менее заметным. 

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. 

Общеизвестно, что на результаты расчетов также значительно влияет структура 

мишени (кристалл, аморфное тело). Это различие продемонстрировано на примере системы 

He-W. 

В случае, когда имеются экспериментальные данные, представленные расчеты 

удовлетворительно согласуются с экспериментом и другими расчетами. 

Как уже упоминалось, отличие представленных расчетов от более ранних состоит в 

следующем: используются более точные потенциалы взаимодействия, при рассеянии на 

большие углы вычисление угла рассеяния ведется точно без использования приближенных 

(“магических”) формул. Учитывается влияние поверхностного потенциального барьера. В 

данные об электронных тормозных способностях вносится поправка на многократность 

соударений. 

 

6.2. Радужное рассеяние при скользящем падении атомных частиц на поверхность 

кристалла 

6.2.1. Введение 

Если пучок атомов, падающих на монокристалл под скользящим углом к 

поверхности, ориентирован вдоль атомной цепочки, имеет место поверхностное 

каналирование и эффект фокусировки (эффект сжатия углового распределения рассеянных 

частиц) [8]). Эти эффекты экспериментально исследовались многими авторами, наиболее 

детальное изучение проведено в работах [283-285]. Теоретическому описанию явления 

посвящены работы [286-289], в которых, в основном, использовалось приближение парных 

столкновений (ППС). Большое количество работ посвящено дифракции быстрых атомов на 
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поверхности. Теоретическое описание дифракции рассматривается в работах [290,291]. В 

статье [292] приведен случай, когда дифракция переходит в классическое рассеяние, в ней 

также рассматривается влияние неупругих соударений на угловую зависимость формы 

спектра.  

В исследованных нами случаях диапазон рассматриваемых потенциалов 

взаимодействия может быть оценен на основании экспериментальных величин 

перпендикулярной составляющей энергии налетающих частиц. Этот диапазон лежит в 

интервале 0.3-70 эВ для случая Ar-Ag и 3-45 эВ для остальных случаев. Отметим, что при 

взаимодействии атомов инертных газов с металлом силы Ван дер Ваальса малы. Согласно 

работе [38], потенциальная яма, вызванная силами Ван дер Ваальса меньше 0.06 эВ. В 

рассматриваемом диапазоне величин потенциалов взаимодействия преобладает 

отталкивательная компонента, характеризующая взаимодействие налетающей частицы с 

атомами решетки. Как правило, в этих случаях используют экранированные кулоновские 

потенциалы [19]. 

В нашем случае дифракцией можно пренебречь. Например, для легкого иона Ne и 

минимальной перпендикулярной составляющей энергии E⊥=3 эВ, длина волны де Бройля 

составляет 0.037 Å и эта величина существенно меньше, чем расстояние между атомами в 

решетке (~2 Å). Таким образом, применимо квазиклассическое описание рассеяния частиц. 

В то же время, мы рассматриваем случай поверхностного каналирования, когда 

перпендикулярная составляющая энергии налетающей частицы меньше порога 

проникновения частицы в твердое тело [287]. 

В нашей работе [293] исследовались эффекты радужного рассеяния, используя 

приближение парных столкновений (ППС). Этот подход был предложен Робинсоном в 

статье [73] и широко применяется при компьютерном моделировании. В приближении 

парных соударений последовательность столкновений на атомах цепочки рассматривается 

в предположении, что между столкновениями частицы двигаются по асимптотам 

траекторий. Применимость ППС зависит не только от величины полной энергии, но также 

от параметров траектории частицы между рассеивающими центрами. В исследуемых 

случаях поверхностей Al(111) и Ag(111), три атома образуют треугольник, внутри которого 

характер траектории меняется существенно из-за векторного сложения сил. В случае 

Ar-Ag(111) при энергиях меньше 10 кэВ описание экспериментальных данных с помощью 

ППС становится невозможным при любом виде используемого потенциала. Поэтому мы 

изменили подход и перешли к расчету траекторий частиц. 
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6.2.2. Моделирование рассеяния частиц при поверхностном каналировании 

Методика расчета подробно описана в Главе 2. 

 

6.2.3. Радужное рассеяние при поверхностном каналировании 

Зависимость угла рассеяния φ от прицельного параметра вдоль оси у имеет 

максимумы и минимумы. На рис. 6.2.1 представлены данные нашего расчета для случаев 

Ar-Al(111) и Ar-Al(001). 
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Рис. 6.2.1. Азимутальный угол рассеяния  в зависимости от прицельного параметра y для 

систем Ar-Al(111) и Ar-Al(001). Здесь d – расстояние между атомными цепочками. Углы 

радужного рассеяния обозначены r. 

 

При значении азимутального угла равного φr производная dφ/dy=0, а спектр частиц 

dN/dφ~dy/dφ будет иметь резкий максимум. Пространственное смещение рассеивающего 

центра из-за тепловых колебаний приводит к изменению угла рассеяния частицы, что 

приводит к уширению пика радужного рассеяния. Влияние неупругости соударения в 

нашем случае мало, и им можно пренебречь из-за малости угла рассеяния. Согласно работе 

[292], оно пропорционально 3. В нашем случае  менее 3. Следовательно, уширение пика 

вызвано в основном тепловым движением атомов мишени.  
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Как видно из рис. 6.2.1, для ориентации Al(111) возникают дополнительные пики 

вследствие влияния второго слоя атомов.  

В спектре рассеянных частиц для системы Ar-Al в зависимости от угла φ 

наблюдается структура из трех пиков (см. рис. 6.2.2). 
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Рис. 6.2.2. Сравнение рассчитанных распределений рассеянных атомов Ar в зависимости 

от азимутального угла  с экспериментом [283]. Мишень Al(111), начальная энергия E0=10 

кэВ, =2.35. Линией с точками приведены наши вычисления методом траекторий. 

Пунктирной линией показан наш расчет в приближении парных столкновений (ППС). 

 

Появление боковых пиков связано с проявлением радужного рассеяния в 

поверхностном полуканале. Центральный пик обусловлен фокусировкой траекторий вблизи 

оси канала. Как видно из рисунка, наш расчет удовлетворительно описывает 

экспериментальные данные из работы [283]. На рисунке приведен также расчет углового 

распределения рассеянных частиц, выполненный в приближении парных соударений. В 

обоих случаях использовался один и тот же потенциал [294]. Как видно из сравнения, расчет 

траекторий позволяет лучше описать положение радужных пиков, наблюдаемое в 

эксперименте. 
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6.2.4. Амплитуда тепловых колебаний 

Как упоминалось ранее, уширение радужного пика вызвано в основном тепловыми 

колебаниями. При нулевой температуре форма пика радужного рассеяния описывается 

функцией Эйри. Дополнительный вклад в уширение радужного пика вносит аппаратная 

функция (угловая расходимость пучка 10-4 рад, а угловое разрешение детектора ~0.03). В 

рассматриваемых случаях уширение пика полностью определяется тепловыми 

колебаниями атомов решетки и составляет величину 0.12.  

Левое и правое крыло экспериментального спектра хорошо описываются 

распределением Гаусса N=Aexp{-(-c)
2/2w2} с параметрами c и w. Анализируя 

экспериментальные спектры можно получить величины w для обоих крыльев. При 

моделировании мы варьировали значения амплитуды тепловых колебаний  и, обрабатывая 

расчетные спектры, получили калибровочную зависимость w() (см. рис. 6.2.3). 

0.0 0.1 0.2 0.3
0.0

0.1

0.2

0.3

 

 

w
, 

гр
ад

у
сы

 Å

w
R

w
L


exp

=0.123 Å

Ar-Al

 

Рис. 6.2.3. Уширение пика радужного рассеяния w в зависимости от амплитуды тепловых 

колебаний  при моделировании. Горизонтальными линиями показаны значения w, 

полученные подгонкой описания левого и правого крыльев радужных пиков, наблюдаемых 

на эксперименте. Вертикальная линия дает значение амплитуды тепловых колебаний 

=0.1230.007 Å. 
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Сравнение вычислений с экспериментальными данными [283-285] дает амплитуды 

тепловых колебаний для случая Ar-Al (=0.1230.007 Å) и для случая Ar-Ag 

(=0.1200.013 Å). Сравнение значений для левого и правого крыла, а также данных 

измерений при различных энергиях, позволяет оценить методическую ошибку. Другая 

проверка точности может быть осуществлена сравнением величин , полученным для 

различных энергий соударения. В пределах экспериментальной ошибки, полученные 

амплитуды колебаний не зависят от энергии налетающей частицы, что подтверждает 

отсутствие вклада неупругих потерь энергии при столкновениях в уширение радужного 

пика. 

Полученные данные удовлетворительно согласуются с результатами независимых 

измерений: =0.1100.006 для Al(110) [295], и =0.1300.010 Å [296] для Ag(110). Так как 

амплитуды тепловых колебаний могут зависеть от ориентации поверхности, это сравнение 

носит качественный характер. 

 

6.2.5. Получение информации о потенциале взаимодействия налетающая частица – 

поверхность 

В работе [284] отмечалась сильная зависимость положения угла φr от начальной 

энергии, и предлагалось использовать эту информацию для получения сведений о 

потенциале. В работе [294] нами были получены предварительные данные для случая 

Ar-Ag(111). 

На рис. 6.2.4 показаны зависимости, полученные нами с использованием 

потенциалов Мольера [23], ZBL [25] и Зиновьева [230], которые существенно отличаются 

от экспериментальных данных. 

Для того чтобы описать экспериментальную зависимость r(E), мы вычисляли положения 

радужного пика при различных начальных энергиях используя следующую форму 

потенциала: 

𝑈(𝑅) = −
𝐴 exp(−𝐵𝑅)

𝑅
            (6.2.1)    

Здесь все величины выражены в атомных единицах. Параметры A и B варьировались. В 

итоге удалось получить хорошее согласие с экспериментальными данными (сплошные 

кривые на рис. 6.2.4, 6.2.5). 

Значения параметров потенциала, при которых достигается наилучшее согласие с 

экспериментом, приведены в таблице 6.2.1. 



190 

 

10 20 30 40 50
0

10

20

30

40

50

 Эксперимент

 Наш расчет

 ZBL

 Мольер

 Зиновьев

 

 


rb

, 
гр

ад
у

сы

E
⊥
, эВ

 

Рис. 6.2.4. Положение пика радужного рассеяния в зависимости от E⊥=E0sin2 для случая 

Ar-Al(111). Экспериментальные данные взяты из работы [283]. Сплошной линией 

показаны наши вычисления, полученные с использованием параметров потенциалов, 

приведенных в Таблице 1. Для сравнения приведены вычисления, выполненные с 

использованием потенциалов Мольера [23], ZBL [25] и Зиновьева [230]. 
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Рис. 6.2.5. Положение пика радужного рассеяния в зависимости от E⊥= E0sin2 для 

столкновений атомов Ne, Ar и Kr с поверхностью Al(001). Кривыми показаны наши 

вычисления, полученные с использованием параметров потенциалов, приведенных в 

Таблице 6.2.1. Экспериментальные данные взяты из работы [283]. 
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Таблица 6.2.1. Параметры потенциалов, полученные для различных систем путем 

анализа данных о радужном рассеянии. Используются атомные единицы. 

Система Ne-Al(001) Ar-Al(001) Kr-Al(001) Ar-Al(111) Ar-Ag(111) 

A 15.570.16 65.830.69 192.11.5 26.310.32 77.450.42 

B 1.5600.007 1.5590.005 1.6890.003 1.4490.007 1.5440.003 

 

Полная ошибка при получении потенциала взаимодействия вследствие ошибок измерений 

и методологической ошибки оценивается в 15%. 

Рисунки 6.2.6а-6.2.6г представляют прямое сравнение величин полученного нами 

потенциала U(R) с величинами потенциалов для моделей [25, 230], а также с более точным 

расчетом из статьи [38] с применением приближения функционала плотности (DFT). 

В работе [38], использовался компьютерный код Dmol [239] для выбора базиса волновых 

функций. Рис. 6.2.6а-6.2.6г показывают, что полученные нами значения потенциала, для 

наилучшего описания экспериментальных данных, гораздо меньше величин 

предсказываемых теорией. Это различие превышает возможные ошибки во всем изученном 

диапазоне R. При R<2.5 ат. ед., все теоретические модели дают одинаковые величины. Для 

R>2.5 ат. ед. вычисления [38] являются, на наш взгляд, наиболее точными. Наша оценка 

точности ~1.5 эВ. 

Полный потенциал взаимодействия между налетающей частицей и поверхностью 

металла может быть представлен в виде суммы вкладов от взаимодействия налетающей 

частицы с атомами решетки и электронами металла. Определим вклад потенциал, 

связанный с взаимодействием налетающей частицы с электронами металла (Uae) как 

разницу между теоретическим и экспериментальным значением потенциала, т.е. Uae= UZN - 

Uexp.  Полученные величины Uae приведены на рис. 6.2.7. 

Величины Uae зависят от ориентации поверхности (см. разницу для случаев Ar-

Al(111) и Ar-Al(001)) и от типа взаимодействующих частиц. Для случая Кr-Al(001) эффект 

от взаимодействия с электронами пренебрежимо мал, в то время как для случая Ne-Al(001) 

он вносит существенный вклад. Эта разница может быть объяснена доминирующим 

вкладом взаимодействия иона с решеткой в случае тяжелой налетающей частицы. 

Из рис. 6.2.7 видно, что Uae это притягивательная часть потенциала, которая 

компенсирует отталкивательное взаимодействие между налетающей частицей и атомами 

решетки. В работах [297, 298] было предложено описывать взаимодействие атома с 

поверхностью металла при помощи степенной зависимости от межъядерного расстояния. 
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Рис. 6.2.6а. Величина потенциала взаимодействия атом-поверхность U(R) в зависимости 

от межатомного расстояния Ar-Ag(111). Сплошная линия с кружками представляет 

потенциал, полученный при подгонке расчетных спектров к экспериментальным. Другими 

линиями показаны расчеты для потенциалов DFT [38], ZBL [25] и Зиновьева [230]. 
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Рис. 6.2.6б. Величина потенциала взаимодействия атом-поверхность U(R) в зависимости 

от межатомного расстояния Ar-Al(111) и Ar-Al(001). Сплошная линия с кружками - 

потенциал, полученный при подгонке расчетных спектров к экспериментальным. Другими 

линиями показаны расчеты для потенциалов DFT [38], ZBL [25] и Зиновьева [230]. 
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Рис. 6.2.6в. 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 [38], ZBL [25] и Зиновьева [230]. 
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Рис. 6.2.6г. Величина потенциала взаимодействия атом-поверхность U(R) в зависимости от 

межатомного расстояния Kr-Al(001). Сплошная линия с кружками - потенциал, 

полученный при подгонке расчетных спектров к экспериментальным. Другими линиями 

показаны расчеты для потенциалов DFT [38], ZBL [25] и Зиновьева [230]. 
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Рис. 6.2.7. Вклад взаимодействия налетающая частица – электроны металла в потенциал 

взаимодействия в зависимости от межъядерного расстояния. 

 

Рис. 6.2.7 показывает величины Uae в двойном логарифмическом масштабе. В таком 

масштабе степенная зависимость выглядит как прямая линия. Однако, кривые на рис. 8 не 

подтверждают степенную зависимость. Это не удивительно, так как результаты в работах 

[297, 298] были получены для случая взаимодействия атома с поверхностью при тепловых 

энергиях. В настоящей работе мы рассматривали диапазон гораздо больших значений 

нормальной составляющей энергии налетающих частиц (E⊥ = 0.3-70 эВ для случая Ar-Ag и 

3-45 эВ в остальных случаях). 

Полученные значения Uae могут быть аппроксимированы с помощью формулы 

(6.2.1), но с противоположным знаком. Параметры аппроксимации зависимости Uae 

приведены в таблице 6.2.2. 

 

Таблица 6.2.2. Параметры аналитической формы для величины вклада Uae в 

потенциал взаимодействия атом-поверхность. Используются атомные единицы. 

Система Ne-Al(001) Ar-Al(001) Ar-Al(111) Ar-Ag(111) 

A 28.61.4 18016 2525 26436 

B 1.450.03 1.820.04 1.850.01 2.060.06 
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Поле налетающей частицы поляризует электроны металла. В первом приближении 

мы можем предположить, что в металле возникает индуцированный заряд 

противоположного знака. Его пространственное распределение похоже на распределение 

заряда налетающей частицы. Будем рассматривать границу кристалла, как положение 

верхнего слоя ионов кристаллической решетки. Если мы зафиксируем положение 

"металлического зеркала" на расстоянии x0 от границы кристалла и предположим, что 

налетающая частица находится на расстоянии z (смотри вставку на рис. 6.2.8), тогда мы 

можем представить потенциал взаимодействия между налетающей частицей и электронами 

металла в виде Uae= -U{2(z-x0)}, здесь U это потенциал взаимодействия между налетающей 

частицей и наведенным зарядом, z – расстояние до поверхности при максимальном 

приближении атом к поверхности, x0 – положение «зеркала». Например, если на 

поверхность падает атом Ar, тогда Uae это потенциал взаимодействия двух атомов аргона с 

противоположным знаком, находящихся на расстоянии R=2(z-x0) друг от друга. 

В этом случае можно оценить положение "металлического зеркала" при различных 

условиях, используя формулу Uae=-U(2(z-x0)). На рис. 6.2.8 показано положение зеркала для 

различных систем налетающая частица – металл. 
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Рис. 6.2.8. Положение "зеркала" x0 в зависимости от расстояния z между налетающей 

частицей и границей кристалла. 
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Отметим, что для всех приведенных случаев положение зеркала x0 находится со стороны 

вакуума. Когда частица-снаряд приближается к поверхности металла, зеркало становится 

ближе к границе кристаллической решетки. Разница в положении зеркала для случаев Ar-

Al и Ar-Ag согласуется с разницей радиуса электронного облака для Al и Ag. Согласно [258], 

соответствующие радиусы электронной волновой функции (радиусы сферы содержащей 

один электрон) составляют rs(Al)=2.07 ат. ед. и rs(Ag)=3.02 ат. ед. Если рассматривать 

плоскость кристалла (001), влияние взаимодействия с электронами слабее и положение 

зеркала ближе к поверхности. 

 

6.2.6. Выводы 

1. Установлено, что траекторные расчеты рассеяния частиц в случае поверхностного 

каналирования позволяют достаточно точно описать угловые зависимости выхода 

рассеянных частиц и эффект радужного рассеяния.  

2. Показано, что анализ крыльев в угловых зависимостях при радужном рассеянии 

позволяет довольно точно оценить величины амплитуд тепловых колебаний поверхностных 

атомов. 

3. Показано, что зависимость углового распределения при радужном рассеянии от 

энергии столкновения не может быть описана известными моделями двухатомных 

потенциалов. Из экспериментальных зависимостей положения радужного пика от энергии 

соударения получены параметры потенциала взаимодействия налетающего атома с 

поверхностью для систем Ar-Al (111), Ar-Ag (111), Ne, Ar, Kr-Al (001). 

4. Выявленная разница между потенциалом, полученным из измерений, и 

стандартными двухатомными потенциалами объяснена взаимодействием налетающего 

атома с электронами металла. 

 

Выводы к Главе 6 

 

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. В случае M2>M1 коэффициенты отражения резко падают, что 

связано с отсутствием вклада однократного рассеяния. 

Показано, что учет поверхностного потенциального барьера существенно влияет на 

коэффициенты отражения частиц. Особенно сильно это сказывается в случае M2>M1. При 

энергиях частиц 0.5-1 кэВ различие становится менее заметным. 
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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. 

Общеизвестно, что на результаты расчетов также значительно влияет структура 

мишени (кристалл, аморфное тело). Это различие продемонстрировано на примере системы 

He-W. 

В случае, когда имеются экспериментальные данные, представленные расчеты 

удовлетворительно согласуются с экспериментом и другими расчетами. 

Как уже упоминалось, отличие представленных расчетов от более ранних состоит в 

следующем: используются более точные потенциалы взаимодействия, при рассеянии на 

большие углы вычисление угла рассеяния ведется точно без использования приближенных 

(“магических”) формул. Учитывается влияние поверхностного потенциального барьера. В 

данные об электронных тормозных способностях вносится поправка на многократность 

соударений. 

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. 

Показано, что зависимость углового распределения при радужном рассеянии от 

энергии столкновения не может быть описана известными моделями двухатомных 

потенциалов. Из экспериментальных зависимостей положения радужного пика от энергии 

соударения получены параметры потенциала взаимодействия налетающего атома с 

поверхностью для систем Ar-Al (111), Ar-Ag (111), Ne, Ar, Kr-Al (001). 

Выявленная разница между потенциалом, полученным из измерений, и 

стандартными двухатомными потенциалами объяснена взаимодействием налетающего 

атома с электронами металла. 
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ГЛАВА 7. Распыление при столкновениях атомов с твердым телом 

 

7.1. Основные механизмы распыления 

Применение компьютерного моделирования позволяет проверить ряд 

представлений, заложенных в теории распыления Зигмунда и Фальконе. 

Рассмотрим вклад различных механизмов, приводящих к распылению пользуясь 

классификацией, предложенной в работе [19], см. рис. 7.1.1. 

 

Рис. 7.1.1. Схема процессов распыления 

 

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 может 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 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 

WSKA
in W

PKA
out W

SKA
out. 

На рис. 7.1.2а и б представлены вклады различных механизмов в распыление для 

случаев H-Be и H-W, рассчитанные с помощью нашей программы [215,217,299]. 



199 

 

10
1

10
2

10
3

10
4

10
5

0.0

0.5

1.0

W
PKA

out

W
SKA

out

W
SKA

in

 

 

W

E
0
, эВ

   H-Be

W
PKA

in

(a)

 

10
2

10
3

10
4

10
5

0.0

0.5

1.0

W
SKA

out

W
PKA

out

W
SKA

in

 

 

W

E
0
, эВ

H-W

W
PKA

in

(б)

 

Рис. 7.1.2а и б. Вклады различных механизмов в распыление для пар H-Be (а) и H-W (б). 
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Как видно из рис. 7.1.2а и 7.1.2б, при малых энергиях доминирует механизм 

распыления поверхностных слоев потоком обратно рассеянных бомбардирующих частиц, а 

при больших энергиях вносит вклад механизм, предложенный Зигмундом. В этом случае 

бомбардирующие ионы передают свою энергию атомам мишени и после каскада 

соударений часть атомов меняет направление импульса в сторону поверхности и может 

покинуть твердое тело. Этот вывод подтверждает общепринятые представления. 

На рис. 7.1.2в приведены вклады различных механизмов в распыление для случая 

Ne-Be, когда масса бомбардирующей частицы M1=20 больше массы атома мишени M2=9. 
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Рис. 7.1.2в. Вклады различных механизмов в распыление для случая Ne-Be. 

 

Видно, что для всех энергий соударения доминирует механизм выбивания частиц в 

результате каскадов столкновений атомов мишени на входной части траектории 

налетающего иона. 

 

7.2. Расчет коэффициентов распыления для плоскостного и сферического 

потенциального барьеров для мишеней из Be и W 

 

 Методика расчета подробно изложена в Главе 2. 
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Потенциальный барьер на границе твердое тело - вакуум. 

На границе поверхность-вакуум выбитый атом мишени должен преодолеть 

поверхностный потенциальный барьер. Обычно рассматриваются два типа поверхностного 

потенциального барьера. 

Сферический потенциальный барьер применяется для поверхности, состоящей из 

остриев атомного размера. В этом случае энергия распыленной частицы Esp должна 

превышать энергию поверхностной связи, в качестве которой часто берут энергию 

сублимации Us, т.е. Esp>Us. 

Плоскостной потенциальный барьер применяют для гладкой поверхности. В этом 

случае перпендикулярная составляющая энергии распыленной частицы должна превышать 

Us, т.е. Esp·cos2>Us, где  - угол вылета распыленной частицы относительно нормали к 

поверхности. 

 

Потенциалы межатомного взаимодействия 

Для налетающих частиц использовались потенциалы DFT с коррекцией глубины 

потенциальной ямы на данные спектроскопических измерений энергии диссоциации 

молекул. При расчете траекторий частиц отдачи использовались параметры 

многочастичных потенциалов, полученные в работах [208,209] с использованием теории 

функционала плотности. 

 

Модель торможения 

Ядерные потери. Потери энергии налетающих частиц и энергии частиц отдачи при 

упругом рассеянии (ядерные потери) для заданного потенциала рассчитываются точно из 

законов сохранения. 

Электронные потери. При наличии экспериментальных данных, использовались 

экспериментальные зависимости (dE/dx)e=f(E0). Если данные об электронных потерях 

отсутствовали использовались данные из базы данных SRIM.  

На рис. 7.2.1 приведены коэффициенты распыления бериллия атомами H, D, T, He, 

C, N, O, Ne, Ar в зависимости от энергии налетающих частиц для двух предельных случаев 

поверхностного потенциального барьера [300]. 

Из рис. 7.2.1 видно, что расчетные данные для сферического барьера дают большие 

значения коэффициента распыления, что связано с условием отбора распыленных частиц. 

Как видно из рис. 7.2.1, зависимости коэффициента распыления от энергии соударения для 

случаев M1>M2 и M1<M2 резко различаются. Здесь M1 и M2 - масса налетающей частицы и 

масса атома мишени, соответственно. 
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Рис. 7.2.1. Коэффициенты распыления для мишени из бериллия атомами H, D, T, He, C, 

N, O, Ne, Ar для нормального падения пучка на мишень в зависимости от энергии 

налетающих атомов: (а) - плоскостной барьер, плоская поверхность, (б) - сферический 

барьер, поверхность, состоящая из отдельных атомов. 
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С изменением массы налетающей частицы меняется положение энергетического 

порога для зависимости коэффициента распыления от энергии налетающих частиц. Для 

этих случаев различна физическая модель распыления. При M1<M2, когда легкая частица 

налетает на более тяжелый атом, доминирует распыление приповерхностных слоев 

потоком обратно рассеянных легких атомов. Этот случай был рассмотрен в работе [301]. 

При M1>M2, однократное рассеяние налетающей частицы на угол больше arcsin(M1/M2) 

невозможно. Распыление происходит вследствие развития каскадов столкновений частиц 

мишени. Этот случай описывается теорией Зигмунда [7]. 

На рис. 7.2.2 представлены расчетные коэффициенты распыления для мишени из 

вольфрама [300]. 

В данном случае масса налетающих частиц во всех случаях (кроме W-W), меньше, 

чем масса атома мишени. При увеличении массы частицы-снаряда растет коэффициент 

распыления. Как и в случае бериллия коэффициенты распыления для сферического 

потенциального барьера больше, чем для случая плоскостного барьера. 

Сравнение рисунков 7.2.1 и 7.2.2 показывает, что существенным фактором, 

влияющим на поведение зависимости коэффициента распыления от энергии падающих 

частиц при нормальном падении, является соотношение масс взаимодействующих частиц. 

 

7.3. Сравнение полученных коэффициентов распыления бериллия и вольфрама с 

данными других авторов 

Приведем сопоставление полученных результатов с данными других авторов для 

ряда случаев. На рис. 7.3.1 показаны зависимости коэффициента распыления бериллия от 

энергии бомбардирующего пучка атомами He, Be, O, Ne, Ar [300]. 

На рисунках показаны наши расчеты для плоскостного и сферического 

потенциального барьера на границе твердое тело - вакуум. Видно, что экспериментальные 

данные и расчет группы Экштайна лежат между двумя предельными рассмотренными нами 

случаями. 

В случае He-Be наблюдается большой разброс экспериментальных данных. К 

сожалению, экспериментальные данные для всех случаев вблизи порога отсутствуют. 

Экспериментальные данные для случаев Be-Be и Ar-Be лежат ближе к нашему расчету для 

сферического барьера.  
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Рис. 7.2.2. Коэффициенты распыления для мишени из вольфрама атомами H, D, T, He, 

C, N, O, Ne, Ar, W для нормального падения в зависимости от энергии налетающих 

атомов: (а) - плоскостной барьер, плоская поверхность, (б) - сферический барьер, 

поверхность, состоящая из отдельных атомов. 
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Рис. 7.3.1а 
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Рис. 7.3.1б 
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Рис. 7.3.1в 
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Рис. 7.3.1г 
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Рис. 7.3.1д 

Рис. 7.3.1. Коэффициент распыления мишени из бериллия атомами: а) He, б) Be, в) O, 

г) Ne, д) Ar в зависимости от энергии бомбардирующих частиц. Наш расчет: для 

плоского барьера - линия с квадратами, для сферического барьера - линия с кружками. 

Синяя сплошная линия - расчет группы Экштайна [6]. Точки – результаты 

экспериментальных работ, приведенных в монографии [6]. На рис. 5a штриховой 

линией показан расчет по формуле (7.3.1) [301]. 

 

Авторы работы [301] предложили формулу для вычисления коэффициента 

распыления Y тяжелых мишеней при бомбардировке легкими частицами низких энергий в 

виде: 

Y = 1.276 ∙ 𝐸𝑠
−1 ∙

𝑍1𝑍2

(𝑍1
2/3

+ 𝑍2
2/3
)
1/2

∙
𝜇 − 1

(1 + 𝜇)2
∙ 𝐹(𝑤)     (7.3.1) 

здесь Z1 и Z2 - заряды ядер сталкивающихся атомов, =M2/M1. 

𝐹(𝑤) =
ln𝑤 + 3𝑤−1/2 − (3𝑤

3
2)
−1

− 8/3

𝑤1/2
, 𝑤 =

𝐸0
𝐸𝑡ℎ

, 𝐸𝑡ℎ =
𝐸𝑠

𝛾(1 − 𝛾)
      (7.3.2) 

Пороговая энергия распыления обозначена - Eth, E0 - энергия налетающего атома. 
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 Формула (7.3.1) применима только в случае M1<M2, а хорошо работает, если 

M1<<M2. Как видно из рис. 7.3.1а, в случае He-Be формула работает неудовлетворительно. 

 На рис. 7.3.2 приведены зависимости коэффициента распыления от энергии 

бомбардирующих частиц для мишени из вольфрама атомами He, Be, O, Ne, Ar и W [300]. 
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Рис. 7.3.2а 

10
2

10
3

10
4

10
5

10
-4

10
-3

10
-2

10
-1

(б)

Y
, 

ат
о

м
о

в
/и

о
н

E
0
, эВ

Be-W

 

Рис. 7.3.2б 
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Рис. 7.3.2в 
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Рис. 7.3.2г 
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Рис. 7.3.2д 
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Рис. 7.3.2е 
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Рис. 7.3.2. Коэффициент распыления мишени из вольфрама атомами: а) - He, б) - Be, в) 

- O, г) - Ne, д) - Ar и е) -W в зависимости от энергии бомбардирующих частиц. Наш 

расчет: для плоского барьера - линия с квадратами, для сферического барьера - линия с 

кружками. Синяя сплошная линия - расчет группы Экштайна [6]. Точки – результаты 

экспериментальных работ, приведенных в монографии [6]. Штриховая линия - расчет 

по формуле (7.3.1) [301]. Для случая Be-W приведены данные расчетов из работ [87,97] 

(квадраты и треугольники) с использованием методов молекулярной динамики, 

пунктирная кривая – расчет с использованием формул из работы [302], штрих-

пунктирная линия - расчет программой SDTrimSP из работы [86]. 

 

Для пар Ne-W и Ar-W штриховой линией приведен расчет по формуле (7.3.1). При 

энергиях меньше 1000 эВ формула занижает значения коэффициента распыления. Расчет 

группы Экштайна [6] лежит очень близко к нашему расчету для случая плоской 

поверхности мишени. Экспериментальные данные для рассматриваемых случаев также 

группируются вдоль расчета для случая плоской мишени. Возможно, это связано с 

хорошим качеством поверхности изучаемой мишени. 

В случае He-W и O-W расчет группы Экштайна лежит между нашими расчетами для 

двух поверхностных потенциальных барьеров, в случаях Ne-W, Ar-W и W-W имеется 

хорошее согласие нашего расчета для плоскостного потенциала с расчетом группы 

Экштайна и экспериментальными данными. В случае He-W эксперимент характеризуется 

большим разбросом данных, в случае Be-W экспериментальные данные отсутствуют и 

имеется неплохое согласие с расчетами с использованием методов молекулярной динамики 

[87,97], а также с расчетами по формуле из работы [302] и программой SDTrimSP [86]. 

Расчет с использованием теории Фальконе для случая W-W неприменим. В остальных 

случаях этот расчет неплохо описывает энергетическую зависимость коэффициента 

распыления от порога до энергии E03·кэВ и значительно занижает коэффициент 

распыления при больших энергиях. 

 

7.4. Энергетические спектры и средняя энергия распыленных частиц 

Выбор барьера также существенно влияет на энергетические спектры распыленных 

частиц. 
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Рис. 7.4.1. Энергетические спектры распыленных частиц для сферического и плоскостного 

барьера для случая H-W. 

 

При малых энергиях наблюдается сильное отличие в энергетических спектрах для 

случаев сферического и плоскостного барьеров. Это объясняется тем, что при сферическом 

барьере все частицы, обладающие энергией выше энергии сублимации, вылетают с 

поверхности, а для плоскостного барьера именно «перпендикулярная составляющая 

энергии» должна превышать энергию сублимации. 

В литературе чаще всего ссылаются на формулу Томпсона [303] для энергетических 

спектров распыленных частиц: 

N(E𝑠𝑝)~
E𝑠𝑝

(E𝑠𝑝 + 𝑈s)
3          (7.4.1) 

здесь Esp – энергия распыленной частицы. 

В работе Фальконе [304] приведены формулы для расчета энергетического спектра 

распыленных атомов для плоскостного барьера: 

N(E𝑠𝑝)~
E𝑠𝑝

(E𝑠𝑝 + Us)
5
2

ln
γ(1 − γ)E0
E𝑠𝑝 + Us

, γ =
4M1M2

(M1 +M2)2
         (7.4.2) 

здесь E0 - энергия налетающей частицы, M1 и M2 - массы сталкивающихся частиц. Имеется 

удовлетворительное согласие данных нашего моделирования с расчетом по формулам для 

случая плоскостного барьера (см. рис. 7.4.2.). 
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Рис. 7.4.2. Энергетические спектры распыленных частиц для плоскостного барьера. a - 

случай H-W, б - случай D-W. Штриховыми линиями показаны результаты расчетов с 

использованием формулы Фальконе. 
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Используя полученные спектры, можно рассчитать среднюю энергию распыленных 

частиц. Эта информация необходима для расчета вероятности прохождения распыленной 

частицы через слой приповерхностной плазмы или буферного слоя вблизи дивертора. 

Как видно из рис. 7.4.3, с ростом энергии налетающей частицы наблюдается рост 

средней энергии распыленной частицы [300]. 

При энергии соударения более 10 кэВ этот рост замедляется. Средняя энергия 

распыленной частицы растет также с ростом массы налетающей частицы. Для плоскостного 

поверхностного барьера средняя энергия распыленной частицы больше, так как 

распыленные частицы с небольшой энергией не удовлетворяют условиям отбора 

E2·cos2(Ɵ)>Us. При энергиях соударения свыше 1 кэВ отношение средних энергий частиц 

для плоскостного и сферического барьера практически не меняется и лежит в интервале 

1.53-1.61 для бериллиевой мишени и 1.45-1.49 для вольфрамовой мишени. Это означает, 

что среднее значение cos2(Ɵ) усредненное с учетом углового распределения распыленных 

частиц равно 0.66-0.71. Это дает оценку угла вылета распыленной частицы Ɵ33-36 (см. 

раздел 7.5). 

 Сведения о средних энергиях распыленных атомов нужны для оценки вероятности 

прохождения распыленных частиц через пристеночный слой плазмы. 

 

7.5. Угловые распределения распыленных частиц 

Угловое распределение распыленных частиц, нормированное на значение в 

максимуме угловой зависимости, для широкого диапазона энергий соударения (E0 >1 кэВ) 

для всех исследованных случаев носит универсальный характер. Как видно из рис. 7.5.1, 

максимум угловой зависимости лежит при 35 [300,305]. 

Небольшие отличия наблюдаются только для энергий соударения вблизи порога 

распыления. Сравнение случаев а) и б) демонстрирует универсальность угловой 

зависимости также от массы атома мишени, а сравнение случаев б) и в) от массы 

налетающей частицы. В случае сферического потенциального поверхностного барьера 

угловое распределение отражает распределение по углу распыленных частиц до выхода из 

твердого тела. 
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Рис. 7.4.3. Зависимость средней энергии распыленного атома от E0 при облучении 

различными атомами: рис. 7.4.3а – мишень из Be, рис. 7.4.3б – мишень из W. 

Сплошные точки - плоскостной поверхностный барьер, открытые точки - сферический 

барьер. 
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Рис. 7.5.1а 
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Рис. 7.5.1в 

Рис. 7.5.1. Нормированное угловое распределение распыленных частиц для 

сферического поверхностного потенциального барьера: а) случай He-Be; б) случай He-

W; в) W-W. 

 

Небольшие отличия наблюдаются только для энергий соударения вблизи порога 

распыления. Сравнение случаев а) и б) демонстрирует универсальность угловой 

зависимости также от массы атома мишени, а сравнение случаев б) и в) от массы 

налетающей частицы. В случае сферического потенциального поверхностного барьера 

угловое распределение отражает распределение по углу распыленных частиц до выхода из 

твердого тела. 

Как видно из рис. 7.5.1в, при малых энергиях соударения, т.е. вблизи порога 

распыления, наблюдаются частицы, вылетевшие под углом 60-75 к нормали поверхности. 

В данном случае имеет место многократное (двух- трехкратное) рассеяние, суммарный угол 

отклонения траектории частицы составляет примерно 105-120. В случае M2M1 

однократное рассеяние не дает вклада в распыление. 

На рис. 7.5.2 представлены нормированные угловые распределения для 

плоскостного поверхностного барьера [300,305]. 
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Рис. 7.5.2а 
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Рис. 7.5.2в 

Рис. 7.5.2. Нормированные угловые зависимости распыленных частиц для случая 

плоскостного потенциального поверхностного барьера: 

а) случай He-Be; б) случай He-W; в) случай W-W. 

 

В случае плоскостного потенциального поверхностного барьера нормированное 

угловое распределение уже не носит универсальный характер, что связано с условием 

отбора распыленных частиц: E2·cos2(Ɵ) > Us. С увеличением энергии налетающей частицы 

угловое распределение приближается к форме, характерной для сферического 

потенциального барьера. 

В случае W-W отсутствует вклад однократного рассеяния. В связи с критерием 

отбора распыленных частиц для плоскостного потенциала вблизи порога наблюдаются 

частицы, вылетевшие под углом примерно 20 к нормали. Это означает, что в результате 

многократного рассеяния набирается больший суммарный угол отклонения примерно 160, 

что приводит к большей потере энергии распыленных частиц. Наблюдаемая разница в 

суммарном угле отклонения траектории частицы при многократных соударениях для 

сферического и плоскостного потенциального барьеров приводит к изменению отношения 

Eth/Us для этих случаев. Для пояснения приведем пример: рассмотрим случай трехкратного 

рассеяния частиц равной массы. После каждого соударения при рассеянии на угол  
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энергия частицы E2=E0·cos2, а после трех соударений на угол  энергия распыленной 

частицы будет E4=E0·cos6. Для сферического барьера при энергии соударения вблизи 

порога достаточен суммарный угол отклонения =120, E4=E0·cos6(/3)=E0·0.202. Для 

плоскостного барьера =160, E4= E0·0.045, т.е. потеря в этом случае в 4 раза больше. Это 

объясняет разницу в отношении Eth/Us для различных барьеров. 

 

7.6. Модель распыления тяжелых мишеней легкими атомами 

Упрощенная формула для оценки коэффициента распыления для механизма 

выбивания поверхностных атомов потоком обратно рассеянных частиц может быть 

записана как [306]: 

𝑌𝑜𝑢𝑡 = 𝜎(𝐸𝑡ℎ, 𝐸0) ∙ 𝑛𝑡 ∙ 𝑅𝑁 ∙ 𝜆      (7.6.1) 

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. 

Оценим сечение процесса, когда частице мишени передается энергия больше 

энергии порога. Зависимость угла рассеяния в СЦМ от параметра удара b дается 

выражением: 

𝜃(𝑏) = 𝜋 − 2𝑏∫
1

√
1 −

𝑈 (
1
𝑔
)

𝐸𝑐𝑚
− 𝑏2𝑔2

𝑑𝑔,   𝑔 =
1

𝑟

1
𝑟0

0

          (7.6.2) 

Здесь r0 – точка поворота траектории. Переданная энергия при рассеянии на угол  

определяется выражением: 

𝐸2 = 𝐸0𝛾𝑠𝑖𝑛
2 (
𝜃

2
)          (7.6.3) 

Из условия E2=Us определяется значение k=2arcsin([Us/(E0)]0.5), а из соотношения (7.6.2) 

параметр bk определяется из условия (bk)=k. Сечение рассчитывается как: 

𝜎 = 𝜋𝑏𝑘
2          (7.6.4) 

На рис. 7.6.1 представлен расчет сечения для систем H-Be и H-W с использованием 

потенциала, полученного в приближении функционала плотности [204] (потенциал DFT). 

Следует отметить, что сечение процесса, а следовательно, и коэффициенты 

распыления зависят от типа используемого потенциала. На рис. 7.6.2 приведен расчет 

сечения для различных типов потенциалов межатомного взаимодействия. 
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Рис. 7.6.1. Сечения передачи энергии больше пороговой для случаев H-Be и H-W для 

потенциала DFT. 
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Рис. 7.6.2. Сечения передачи энергии больше пороговой для случая H-Be для различных 

потенциалов. 
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Рис. 7.6.3. Коэффициенты отражения RN в зависимости от энергии бомбардирующих 

частиц для случаев H-Be и H-W [18]. 
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Рис. 7.6.4. Характерная глубина выхода распыленных частиц  в зависимости от энергии 

бомбардирующих частиц E0. 

 



223 

 

Наши оценки показывают, что результаты расчета сечения для DFT и ZBL потенциалов 

дают отличие более чем на 30%. Это неудивительно, т.к. ZBL потенциал хуже описывает 

рассеяние легких частиц [92]. Мы используем DFT потенциал как наиболее точный. 

На рис. 7.6.3 приведены коэффициенты отражения для случаев H-Be и H-W, 

полученные в работе [276]. 

Энергии выбитых атомов мишени можно рассчитать, используя данные о средних 

энергиях распыленных частиц, представленные в работах [217,299]. Примем во внимание, 

что средняя энергия выбитых атомов мишени в твердом теле больше средней энергии 

распыленных частиц на величину поверхностного барьера (Us).  

Зависимость пробега от энергии атомов Be в мишени из Be и атомов W в мишени из 

W были получены нами из анализа данных о пробегах из базы SRIM. Эти зависимости 

описываются формулой: в случае Be-Be 

λ[Å] = 0.841 ∙ 𝜀[𝑒𝑉]0.6,     (7.6.4) 

а в случае W-W формулой 

λ[Å] = 0.705 ∙ 𝜀[𝑒𝑉]0.379    (7.6.5) 

где  - энергия выбитых атомов мишени. Подставляя в качестве  среднюю энергию 

выбитых атомов при конкретной начальной энергии E0, получаем зависимость ((E0)). 

Значения ((E0)) приведены на рис. 7.6.4. 

Как видно из рис. 7.6.4, глубина выхода выбитых частиц в зависимости от начальной 

энергии меняется незначительно и доминирует вклад двух-трех приповерхностных слоев. 

Применение оценочной формулы (7.6.1), как будет показано ниже на рис. 7.6.6, дает 

правильное значение коэффициента распыления в районе максимума, но не описывает 

правильно энергетическую зависимость коэффициента распыления вблизи порога. Следует 

учесть поправку на энергетические спектры отраженных частиц dN/dE, которые 

представлены на рис. 7.6.5 для случаев H-Be [217] и H-W [215]. 

Как видно из рис. 7.6.5a, спектр однотипен в диапазоне начальных энергий 

E0=15-70 эВ. 

Наблюдаются пики, связанные с однократным рассеянием на угол более 90, при 

значении энергии отраженных частиц E1=(1-)0.5E0. Правее значений, соответствующих 

рассеянию на 90, в спектре присутствуют более быстрые частицы вследствие двукратных 

и трехкратных соударений, а они влияют на сдвиг энергетического порога распыления в 

сторону меньших энергий. В случае системы H-W (рис. 7.6.5б) данные об энергетических 

спектрах брались из работы [215]. 
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Рис. 7.6.5а. Спектры отраженных частиц для системы H-Be [217] для различных 

начальных энергий E0. 
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Рис. 7.6.5б. Спектры отраженных частиц для системы H-W [215] для различных 

начальных энергий E0. 
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Значение E1=0.8E0 в случае H-Be и E1=0.989E0 в случае H-W. Отсутствие в спектре 

отраженных частиц атомов с энергией больше E1 приводит к сдвигу порога распыления в 

сторону больших значений. В случае H-W этот сдвиг незначителен. 

Коэффициент RN включает в себя весь спектр энергий отраженных частиц и 

пропорционален интегралу в знаменателе формулы (7.6.6). Только частицы с энергией E>Eth 

должны учитываться. 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

       (7.6.6) 

Нормирующий интеграл в знаменателе пропорционален RN(E0) и вставлен для учета 

нормировки спектра dN/dE. Формула (7.6.6) не учитывает вклад канала SKA-out и 

зависимость пробега выбитых частиц от угла вылета относительно нормали к поверхности. 

Оценки показывают, что эти два фактора взаимно компенсируют друг друга. 

На рис.7.6.6 приведены оценки коэффициента распыления без коррекции на спектр 

отраженных частиц (формула (7.6.1)) и с коррекцией (формула (7.6.6)). 

Как видно из рис. 7.6.6, коррекция на спектр отраженных частиц существенно меняет 

ход кривой и правильно отражает зависимость коэффициента распыления от энергии 

бомбардирующих ионов вблизи порога. 

Вклад каскадного механизма Зигмунда может быть оценен как: 

𝑌𝑖𝑛 = 𝑌𝑜𝑢𝑡
𝑊𝑖𝑛

𝑃𝐾𝐴 +𝑊𝑖𝑛
𝑆𝐾𝐴

𝑊𝑜𝑢𝑡
𝑃𝐾𝐴 +𝑊𝑜𝑢𝑡

𝑆𝐾𝐴        (7.6.7) 

Вероятности вклада различных механизмов представлены на рис. 7.1.2. 

Как видно из рис. 7.6.6, суммарный вклад обоих механизмов хорошо согласуется с 

данными, полученными методом компьютерного моделирования многократных соударений 

бомбардирующих частиц с атомами мишени для случаев H-Be [217] и H-W [299]. На рис. 

7.6.6 приведены также результаты оценки по формуле Зигмунда [7], которые дают сильно 

завышенные значения коэффициента распыления и не отражают функциональную 

зависимость Y=f(E0) вблизи порога распыления. 

В случае H-W механизм выбивания поверхностных атомов потоком обратно 

рассеянных частиц доминирует в широком диапазоне энергий вплоть до энергии 30 кэВ. На 

наш взгляд падение вклада механизма выбивания поверхностных атомов потоком обратно 

рассеянных частиц с ростом энергии бомбардирующих частиц связан с падением 
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коэффициента отражения. В случае H-W падение коэффициента отражения происходит при 

сравнительно больших энергиях по сравнению со случаем H-Be (см. рис. 7.6.3). 
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Рис. 7.6.6. Зависимость коэффициента распыления от энергии бомбардирующей частицы 

для случаев H-Be (a) и H-W (б). 

Синяя кривая - компьютерный расчет для сферического потенциального барьера [217,299]. 
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Красная кривая – оценка Y без учета поправки на энергетический спектр отраженных 

частиц, формула (7.6.1). Сплошная зеленая линия – оценка вклада механизма выбивания 

поверхностных атомов потоком обратно рассеянных частиц с учетом энергетических 

спектров ионов, рассеявшихся назад Yout, формула (7.6.6). Зеленая штриховая кривая – 

учет вклада каскадного механизма Yin. Открытыми кружками показан суммарный вклад 

Yin+Yout. Для сравнения приведена кривая, полученная по формуле Зигмунда [7]. 

 

 В случае H-W механизм выбивания поверхностных атомов потоком обратно 

рассеянных частиц доминирует в широком диапазоне энергий вплоть до энергии 30 кэВ. На 

наш взгляд падение вклада механизма выбивания поверхностных атомов потоком обратно 

рассеянных частиц с ростом энергии бомбардирующих частиц связан с падением 

коэффициента отражения. В случае H-W падение коэффициента отражения происходит при 

сравнительно больших энергиях по сравнению со случаем H-Be (см. рис. 7.6.3). 

 

7.7. Энергетические пороги распыления 

Зависимость коэффициента распыления Y от энергии налетающей частицы E0 носит 

пороговый характер (см. рис. 7.7.1). 
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Рис. 7.7.1. Коэффициент распыления Y мишени из вольфрама атомами Ne в зависимости 

от энергии бомбардирующих частиц E0. Приведен наш расчет для плоскостного барьера - 

линия. Точки – результаты экспериментальных работ, приведенных в монографии [6]. 
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Следует отметить, что экспериментальные данные вблизи порога крайне ограничены 

[307-311]. Точное знание порогов распыления крайне важно для термоядерных 

исследований. В условиях, когда температура ионов в приповерхностной плазме ниже 

порога распыления, небольшое изменение порога распыления приводит к резкому 

возрастанию числа частиц плазмы, участвующих в распылении, что может привести к 

катастрофическому разрушению материала первой стенки токамака-реактора. 

Чтобы частица распылилась, она должна преодолеть энергию сублимации Us [258] 

(энергию поверхностной связи). Как видно из рис. 7.7.2, энергии сублимации меняются 

весьма значительно. 
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Рис. 7.7.2. Энергии сублимации для различных материалов [258]. 

 

Они существенно влияют на процесс распыления. В данной работе мы будем 

рассматривать случай нормального падения пучка на мишень. 

Напомним, что различают два случая поверхностного потенциального барьера, 

который препятствует вылету частицы из мишени: в случае сферического потенциального 

барьера условие вылета записывается как E2>Us, а в случае плоскостного потенциального 

барьера (гладкая поверхность) условие вылета меняется на E2·cos2>Us, где E2 – энергия 

распыленной частицы,  - угол вылета этой частицы относительно нормали к поверхности. 
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На рис. 7.7.3а представлены экспериментальные данные [308,310,311], данные из [6], 

полученные компьютерным моделированием для плоскостного потенциального барьера, а 

также данные нашего расчета для двух случаев поверхностного потенциального барьера 

[312]. 
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Рис. 7.7.3а. Зависимость параметра Eth/Us от отношения масс M2/M1. 

 

Энергия E2, передаваемая при столкновении рассеянной частицей атому мишени: 

𝐸2 = 𝐸0𝛾𝑐𝑜𝑠
2𝜃1, 𝛾 =

4𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)
2
    (7.7.1) 

где 1 - угол рассеяния частицы отдачи. На рис. 7.7.3а приведена зависимость параметра 

P=Eth/Us от отношения M2/M1, где Eth – пороговая энергия. 

Как видно из рис. 7.7.3а, данные характеризуются большим разбросом и лежат 

между нашими расчетами для двух предельных случаев поверхностного потенциального 

барьера. Данные нашего расчета для двух мишеней Be и W хорошо согласуются между 

собой. В области M2/M1<1 расчетные данные Бериша [6] для плоскостного потенциального 

барьера лежат на 16% выше нашего расчета. При M1>M2 налетающая частица передает 

энергию множеству частиц отдачи. В последующем каскаде соударений частица, с энергией 

превышающей энергию поверхностной связи покидает поверхность и считается 

распыленной. Процесс распыления в этом случае описывается каскадной теорией Зигмунда 
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[7]. В случае M1<M2 физика процесса распыления меняется и значительный вклад в 

распыление вносит распыление поверхностных слоев потоком обратно рассеянных частиц. 

Теоретическое описание данного случая было дано в [304]. В работе [313] для описания 

пороговой энергии было предложено условие Eth= Us/[(1-)], т.е. P=1/(1-). Как видно из 

рис. 7.7.3а, эта формула удовлетворительно работает при M2/M1>5. 

Рассмотрим случай сферического потенциального барьера, при этом E2>Us. При 

рассеянии на угол  энергия налетающей частицы E1 описывается выражением: 

𝐸1
𝐸0
= [

𝑀1
𝑀1 +𝑀2

]
2

∙ (𝑐𝑜𝑠𝛽 ± {(
𝑀2

𝑀1
)
2

− 𝑠𝑖𝑛2𝛽}

1
2

)

2

= 𝐾1(𝛽)        (7.7.2) 

где E0 – энергия налетающего иона, M1 и M2 – масса соответственно налетающего иона и 

атома поверхности,  – угол рассеяния. Если налетающая частица рассеивается на 

поверхностном слое, то частица отдачи летит вглубь мишени и может вносить вклад в 

распыление только вследствие каскада соударений с другими атомами мишени. 

Рассмотрим случай, когда налетающая частица, пройдя в мишени расстояние d, 

рассеивается на угол , при этом она должна развернуться на угол более 90 и выбить 

поверхностный атом. В этом случае E1/E0(M2-M1)/(M2+M1)=(1-)0.5, энергия распыленной 

частицы E2=E1=(1-)0.5. Введем поправку на потерю энергии, связанную с торможением 

на электронах налетающей частицы при пролете туда-обратно расстояния между частицами 

мишени d. В этом случае E1=(1-)0.5E0-dE/dx·2·d, E2=E1>Us. Здесь dE/dx – электронные 

тормозные способности для пороговой энергии Eth. Для параметра P получаем выражение: 

𝑃 =
𝛾𝐸𝑡ℎ
𝑈𝑠

= (1 − 𝛾)−0.5 (1 +
𝛾

𝑈𝑠
∙
𝑑𝐸

𝑑𝑥
∙ 2𝑑)       (7.7.3) 

 Как видно из рис. 7.7.3б, модель однократного столкновения описывает данные для 

сферического барьера только при M2/M1>10 [312]. 

Как известно, в случае двукратного столкновения при рассеянии на угол /2 частица 

теряет меньше энергии, чем при однократном рассеянии на угол . Если зафиксировать 

суммарный угол разворота траектории быстрой частицы, то минимальная потеря энергии 

получается в случае, когда углы рассеяния равны и оба рассеяния происходят в одной 

плоскости. В этом случае, формула (7.7.3) для двукратного случая преобразуется в: 

𝑃 = 𝛾
𝐸𝑡ℎ
𝑈𝑠

=
1

𝐾1
2(𝛽)

(1 +
𝛾

𝑈𝑠

𝑑

𝑠𝑖𝑛(𝛽)
(
𝑑𝐸

𝑑𝑥
(𝐸1) + 𝐾1(𝛽)

𝑑𝐸

𝑑𝑥
(𝐸0)))       (7.7.4) 

В формуле (7.7.4) dE/dx(E1) и dE/dx(E0) – электронные потери для энергии налетающей 

частицы E1 и E0 соответственно. Рассматривая изменение кинетической энергии и 
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торможение на электронах мишени на разных участках траектории можно получить 

выражение для любой кратности соударения как налетающей частицы, так и частицы 

мишени. 
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Рис. 7.7.3б. Зависимость параметра P=Eth/Us от отношения масс M2/M1. Случай 

сферического потенциального барьера. 

 

Как видно из рис. 7.7.3б, модель двукратного рассеяния хорошо описывает данные 

для сферического барьера при M2/M1>1.5. При M2M1 возможен вклад трехкратного 

рассеяния. 

В случае M2/M1<1 доминирует каскадный механизм. Налетающая частица передает 

энергию E0cos21 атому отдачи, где 1 – угол рассеяния атома отдачи. В последующем 

каскаде сталкиваются частицы равных масс. После первого соударения частиц равных масс 

энергия второй частицы равна E2=E0cos21·cos22. Максимальное значение произведения 

косинусов достигается при 1=2=, если сумма 1+2 зафиксирована. Предполагаем, что 

1+290. Получаем E2=0.25E0=Us, P=Eth/Us=4. Для трехкратного столкновения =30, 

P=1/cos6=2.37. Учет поправки на торможение частиц увеличивает значение P. В случае 

n=2 – P=4.36, в случае n=3 – P=2.58. 

В случае плоскостного барьера условие вылета распыленной частицы меняется на 

E2cos2Us. В случае однократного рассеяния E2=E0K1(), то есть E0K1()cos2Us. 
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Максимальное значение энергии E2 соответствует лобовому столкновению. Следовательно, 

=-. Ищем максимальное значение параметра K1()cos4 при >/2. Оно достигается при 

=. Вводим поправку на электронное торможение налетающей частицы в мишени. Как 

видно из рис. 7.7.3в, однократное рассеяние не описывает данные при M2/M1<10 [312]. 
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Рис. 7.7.3в. Зависимость параметра P от отношения M2/M1 для плоскостного 

потенциального барьера. 

 

Учет двукратного и трехкратного рассеяния дает значения P, которые лежат близко 

к обсуждаемым данным при M2/M1>1.4. Вблизи M2M1 лучше описывает анализируемые 

данные трехкратное рассеяние. Учет поправки на торможение частиц увеличивает величину 

P и позволяет добиться лучшего согласия с анализируемыми данными при M2/M1<10. 

Отметим, что ранее предложенная кривая P=1/(1-) лежит на 20% ниже при M2/M1>50. 

 Рассмотрим поведение кривой в области работы каскадного механизма и при 

плоскостном потенциальном барьере. Отношение энергий E1/E0 при одном упругом 

столкновении быстрой частицы описывается величиной K1(). Поскольку частицы мишени 

имеют равные массы, отношение энергий при одном столкновении между двумя частицами 

мишени характеризуется величиной cos2, где  - угол поворота траектории. При M2/M1<1 

величина cos2>K1(), поэтому в этом случае минимальная потеря энергии реализуется в 

каскадах с участием частиц мишени, а в противоположном случае при M2/M1>1 потери 

энергии меньше в каскадах с участием быстрых частиц. 
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В первом соударении быстрая частица передает энергию частице мишени 

E1=E0··cos2. Угол  всегда меньше 90 и для вылета частицы из мишени требуется еще 

одно или более столкновений между частицами мишени. Рассматривая каскад 

столкновений и учитывая условие вылета частицы для плоскостного барьера, получаем: 

E2cos2=E0cos4·cos2Us. Угол вылета распыленной частицы  отсчитывается от нормали 

к поверхности и при этом =-2. Максимальное значение пороговой энергии достигается 

при ==60. Для двукратного рассеяния P=Eth/Us64. Для трехкратного рассеяния 

E0cos8Us, 45. При этом Eth/Us16. Для n-кратного рассеяния получаем формулу: 

𝑃 = 𝛾
𝐸𝑡ℎ
𝑈𝑠

>
1

𝑐𝑜𝑠2(𝑛+1)𝜃
     (7.7.5) 

Значения P приведены в таблице 7.7.1. 

 

Таблица 7.7.1. Зависимость параметра P=Eth/Us от числа столкновений, без учета и с 

учетом поправки на торможение на электронах мишени. 

n P   Pcor, Be  Pcor, W 

=1.5 =1 =0.5 =1 =0.7 =0.5 

2 64 60 66.2 65.5 64.7 66.9 66.1 65.5 

3 16 45 17.9 17.3 16.6 18.6 17.8 17.3 

4 8.33 36 10.2 9.58 8.94 10.9 10.1 9.59 

5 5.62 30 7.63 6.93 6.26 8.40 7.50 6.94 

6 4.31 25.7 6.46 5.70 4.98 7.31 6.32 5.71 

7 3.55 22.5 5.87 5.03 4.26 6.81 5.72 5.05 

8 3.06 20 5.57 4.65 3.82 6.62 5.41 4.67 

9 2.73 18 5.44 4.43 3.53 6.60 5.26 4.45 

10 2.48 16.4 5.41 4.31 3.34 6.69 5.21 4.33 

11 2.30 15 5.46 4.26 3.20 6.87 5.24 4.28 

 

В модели, учитывающей только упругие соударения, P продолжает падать с 

увеличением кратности соударений. Если ввести поправку на потерю энергии частицами 

при торможении на электронах, получаем значение Pcor. Удельные электронные потери 
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энергии dE/dx брались нами из таблиц SRIM. Мы вводили поправочный коэффициент , на 

который умножали значение потерь энергии dE/dx. Как видно из таблицы, учет неупругой 

потери замедляет падение Pcor с ростом n и приводит к насыщению этой зависимости от 

числа столкновений при больших n и всех значениях . Согласия с анализируемыми 

данными удается достичь при n5-7. 

 На рис. 7.7.3г представлена эмпирическая кривая, полученная подгонкой параметров 

для наилучшего согласия с обрабатываемыми данными. 
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Рис. 7.7.3г. Зависимость параметра P от отношения M2/M1. 

 

Она описывается выражением: 

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            (7.7.6) 

 

Варьируя кратность соударения налетающей частицы m и число соударений n 

атомов мишени удается описать совокупность данных отрезками кривых (см. рис. 7.7.3г). 

Таким образом, зависимость положения порога от соотношения масс 

сталкивающихся частиц объясняется разным характером распыления при M2/M1<1 и 

M2/M1>1. На участке M2/M1<1 роль налетающей частицы сводится к передаче энергии 
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частицам мишени. Положения порогов определяются каскадом столкновений частиц 

мишени с числом столкновений n5-7. При M2/M1>1 столкновения налетающей частицы с 

атомами мишени приводят к образованию потока атомов, рассеявшихся в заднюю 

полусферу, столкновение которых с атомами поверхностного слоя приводит к распылению. 

При 1<M2/M1<2 значительный вклад вносит трехкратное и двукратное рассеяние 

налетающей частицы. На участке M2/M1>10 однократное рассеяние при учете потерь 

энергии на торможение частиц на электронах мишени неплохо описывает анализируемые 

данные. 

 

Заключение 

Доминирующий вклад в распыление при малых энергиях вплоть до E0100Eth дает 

механизм выбивания поверхностных атомов потоком обратно рассеянных частиц. При 

больших энергиях добавляется каскадный механизм, предложенный Зигмундом. 

Рассчитана глубина выхода выбитых атомов в зависимости от начальной энергии, и 

установлено, что она составляет 2-3 поверхностных слоя.  

Учет энергетического спектра отраженных атомов позволяет количественно описать 

поведение кривой вблизи порога распыления. 

Достигнуто хорошее количественное согласие данных представленного расчета с 

результатами компьютерного моделирования как по абсолютному значению коэффициента 

распыления, так и по описанию в том числе вблизи порога распыления функциональной 

зависимости коэффициента распыления от энергии налетающих частиц. 

Предложенная модель хорошо описывает случаи столкновения H-Be и H-W для 

широкого диапазона соотношения масс налетающей частицы и частицы мишени. 

 

Выводы к Главе 7 

С помощью компьютерного моделирования определены основные механизмы 

распыления твердых тел атомными частицами. На основании этих данных предложена 

модель распыления твердых тел легкими атомами. 

 Рассчитаны коэффициенты распыления для большого набора бомбардирующих 

частиц и мишеней из Be и W. Исследован широкий энергетический диапазон 

бомбардирующих атомов от пороговых значений до сотен кэВ. Получены энергетические 

спектры и средняя энергия распыленных частиц. Промоделированы угловые 

распределения. Рассчитаны энергетические пороги распыления. Предложена формула для 

экспресс-оценки порога распыления. 
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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 
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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). 

 

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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