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Изучение угловых распределений частиц, распылённых с поверхности твёрдых тел пучком га-
зовых кластерных ионов, имеет большое значение как для прикладных задач, так и для фун-
даментального понимания механизмов взаимодействия ускоренных кластеров с веществом.  
В работе представлены результаты моделирования угловых распределений молибдена, распы-
лённого кластерами аргона, при различной энергии методом молекулярной динамики. 
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Введение 
 
Взаимодействие ускоренных атомных и мо-

лекулярных пучков с поверхностью изучается уже 
на протяжении более столетия. Этот интерес обу-
словлен огромной ролью, которую процессы, со-
провождающие взаимодействие ионов с вещест-
вом, играют в современной науке и технологии. 
Ионная имплантация и распыление частиц под 
действием ионного облучения стали неотъемле-
мой частью микроэлектронной промышленности. 
Большие успехи достигнуты в области примене-
ния ионных пучков для диагностики состава и 
структуры материалов и т.д. 

Развитие новой области в ионно-пучковых 
технологиях, а именно, пучков кластерных ионов, 
началось около четверти века назад. Кластер пред-
ставляет собой ансамбль, содержащий от несколь-
ких единиц до десятков тысяч атомов и молекул. 
Промышленное применение пучков кластерных 
ионов активно не рассматривалось до тех пор,  
пока  в  начале 2000-х годов не было представлено 
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первое соответствующее коммерческое оборудо-
вание. В данный момент уже проводится доста-
точно большое количество исследований как в об-
ласти взаимодействия ускоренных кластеров с 
веществом, так и в области усовершенствования 
оборудования для данной технологии. 

Изучение угловых распределений атомов, 
распылённых газовыми кластерными ионами, 
имеет большое значение как для понимания фун-
даментальных механизмов взаимодействия класте-
ра с поверхностью твёрдого тела, так и для ряда 
практических приложений, таких как, например, 
сглаживание поверхностей. Угловые распределе-
ния атомов, распылённых пучком газовых кла-
стерных ионов при нормальном падении, для 
большинства мишеней (таких как Cu, Ag, Si и т.п.) 
носят так называемый «латеральный» характер  
[1, 2]. Однако в недавних работах было экспери-
ментально показано, что для ряда материалов, на-
пример, для W и Mo, угловые распределения имеют 
максимум в направлении нормали к поверхности 
[3]. 

В данной работе изучается зависимость уг-
ловых распределений молибдена, распылённого 
кластерами аргона, от энергии кластеров с помо-
щью компьютерного моделирования методом мо-
лекулярной динамики. 

 
 

Моделирование 
 
Кластер, как уже сказано,  представляет со-

бой ансамбль, содержащий от нескольких единиц 
до десятков тысяч атомов и молекул. В газовых 
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кластерах атомы связаны между собой силами 
Ван-дер-Ваальса. Для, например, аргона энергия 
связи составляет порядка 80 мэВ на атом. При по-
падании такого ускоренного кластерного иона, 
имеющего энергию в несколько десятков кэВ и 
состоящего из нескольких тысяч атомов, в по-
верхность образца в нем будут происходить про-
цессы, существенно отличающиеся от взаимодей-
ствия иона-мономера с твёрдым телом. При ударе 
кластер распадается, и его энергия случайным об-
разом распределяется между всеми атомами, со-
ставляющими этот кластер. Энергия каждого ато-
ма при этом в среднем составляет порядка 10 эВ. 
Отдельные атомы с такой энергией не могут про-
никать глубоко внутрь мишени, т.е. вся энергия 
выделяется в нескольких атомных слоях вблизи 
поверхности. Было показано [4], что кластер ло-
кально создаёт давление порядка 1010 Па и темпе-
ратуру порядка 105 К на время в несколько пико-
секунд в небольшой области соударения с 
мишенью. 

В данной работе проводилось моделирова-
ние взаимодействия кластеров с твердотельной 
мишенью методом молекулярной динамики. Этот 
метод заключается в численном интегрировании 
классических уравнений движения каждого из 
атомов системы в потенциале всех остальных ато-
мов системы. Этот метод требует довольно боль-
ших вычислительных мощностей, и такие расчёты 
могу занимать значительное время. Однако для 
процессов, в которых одновременно большое ко-
личество атомов кластера взаимодействует с 
большим количеством атомов мишени, этот метод 
подходит гораздо лучше, чем более простой метод 
бинарных столкновений, широко используемый 
для моделирования взаимодействия единичных 
ускоренных атомов с твёрдыми телами, на основе 
которого работает такая популярная программа, 
как TRIM [5]. 

Проведено моделирование взаимодействия 
кластеров Ar200 и Ar400 с энергией 10 и 20 кэВ с 
монокристаллом Mo при комнатной температуре. 
Направление движения налетающего кластера 
совпадает с нормалью к поверхности мишени,  
которая представляет собой плоскость (100) кри-
сталла Mo. Моделирование производилось с по-
мощью пакета PARCAS [6—8]. Для взаимодейст-
вия между атомами Ar использовался потенциал 
Леннарда-Джонса, для Mo — потенциал модели 
погруженного атома (EAM) [9, 10], для взаимо-
действия атомов Ar с атомами Mo — потенциал, 
рассчитанный с помощью теории функционала 
плотности (DFT) [11]. Размер области моделиро-
вания составлял 484848 элементарных ячеек 

Mo, по осям x и y использовались периодические 
граничные условия. 

Для получения статистически достоверных 
результатов для каждого размера кластеров и 
энергии было проведено от 500 до 700 расчётов. 
Каждое из соударений кластера с поверхностью 
смоделировано в течение 30 пс, этого времени 
достаточно для того, чтобы прошли все процессы 
переосаждения атомов на поверхности. Каждый 
новый расчёт производился с идеальной кристал-
лической решёткой мишени, т.е. эволюция по-
верхности в процессе бомбардировки пучков кла-
стерных ионов не учитывалась. 

Для того, чтобы корректно сравнивать ре-
зультаты моделирования с экспериментальными 
данными, необходимо учитывать особенности ме-
тодики измерения угловых распределений распы-
лённых атомов. Чаще всего в таких экспериментах 
используется коллекторный метод, схема которого 
приведена на рисунке (рис. 1) [1, 3]. Перед образ-
цом располагается полуцилиндрический алюми-
ниевый коллектор с небольшим отверстием, через 
которое пролетает пучок ускоренных газовых кла-
стерных ионов. Атомы мишени, распылённые 
этим пучком, осаждаются на коллектор, после че-
го толщина осаждённого слоя в различных точках 
коллектора измеряется методом спектрометрии 
резерфордовского обратного рассеяния [12, 13]. 

Работа по моделированию выполнена с ис-
пользованием ресурсов суперкомпьютерного ком-
плекса МГУ им. М. В. Ломоносова [14]. 

 

R 

 
 

Рис. 1. Схема эксперимента по измерению угловых распре-
делений распылённых атомов коллекторным методом.  

 
 

Результаты и обсуждение 
 
На рис. 2 представлены полученные угловые 

распределения для кластеров Ar200 с энергией 10 и 
20 кэВ. Угол отсчитывается от нормали к поверх-
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ности мишени. Для построения угловых распреде-
лений определялось направление скорости распы-
лённых частиц. Расчёты показали, что большое 
количество частиц вылетает с поверхности мише-
ни в виде димеров, тримеров и больших кластеров, 
которые при движении могут вращаться вокруг 
своего центра масс. Для таких частиц бралась в 
расчёт скорость центра масс соответствующего 
кластера. 
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Рис. 2. Угловые распределения количества N атомов Mo, 
распылённых пучком кластеров Ar200 с энергией 10 кэВ 
(кривая 1) и 20 кэВ (кривая 2). 

 
 

Из рис. 2 видно, что при увеличении энергии 
кластера распределение смещается в сторону нор-
мали к поверхности мишени, а также уширяется. 
Аналогичные результаты были получены для кла-
стеров Ar400 с энергией 10 и 20 кэВ. Такое поведе-
ние угловых распределений распылённых атомов 
связано с большей передачей импульса в лате-
ральном направлении атомам мишени в случае 
меньшей энергии налетающего кластера. Отме-
тим, что механизм формирования и смещения 
максимума угловых распределений при различных 
размерах налетающего кластера подробно обсуж-
дается в работе [11]. 

Для процессов взаимодействия ускоренных 
кластеров с поверхностью важна такая величина, 
как энергия, приходящаяся на один атом кластера. 
На рис. 3 представлены угловые распределения с 
энергией 10 и 20 кэВ и размером 200 и 400 атомов 
соответственно. Средняя энергия, приходящаяся 
на один атом, в этом случае составляет 50 эВ.  
Из рисунка видно, что угловые распределения при 
одинаковой энергии на один атом практически 
совпадают при больших углах, однако распреде-
ление для случая большей энергии и большего 
размера кластера имеет более высокий выход рас-
пылённых частиц при малых углах. 
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Рис. 3. Угловые распределения количества N атомов Mo, 
распылённых пучком кластеров Ar200 с энергией 10 кэВ и 
Ar400 с энергией 20 кэВ. 

 
 

Заключение 
 

Результаты работы, посвященной моделиро-
ванию угловых распределений атомов молибдена, 
распылённых кластерами аргона, позволяют сде-
лать следующие основные выводы. 

Положение максимума и ширина угловых 
распределений атомов, распылённых пучком газо-
вых кластерных ионов, сильно зависит от полной 
энергии налетающего кластера. Для кластеров од-
ного размера с увеличением энергии распределе-
ние смещается к нормали к поверхности мишени и 
уширяется. 

Для кластеров с одинаковой энергией на 
атом выход распылённых частиц под большими 
углами практически одинаков, однако для класте-
ров бóльшего размера и, соответственно, бóльшей 
суммарной энергией наблюдается бóльший выход 
распылённых частиц под малыми углами.  

 
__________________ 
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