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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 
 

Диссертационная работа посвящена исследованию физических процессов, 

обуславливающих эрозию (распыление) поверхности металлов и полупро-

водников и первичные структурные нарушения при бомбардировке одно-

атомными ионами и многоатомными кластерами, содержащими от 1 до 60 

атомов, с начальной энергией в диапазоне ~(0.1–1) кэВ/атом (что соответст-

вует режиму имплантации-распыления с преобладанием ядерных потерь 

энергии за счет упругих атом-атомных соударений), а также процессы рас-

пыления и десорбции металлических нанокластеров при аналогичных режи-

мах облучения одно- и многоатомными частицами. Для изучения данных 

процессов был применен метод классической молекулярной динамики с ис-

пользованием современных многочастичных моделей межатомного взаимо-

действия. Исследованы характерные особенности и закономерности процес-

сов развития каскада атомных соударений, распыления поверхности, образо-

вания первичных дефектов и формирования микроструктуры приповерхно-

стной области (в частности, образование микрократера), а также выявлены 

особенности процессов распыления и механизмы десорбции металлических 

нанокластеров (изолированных либо предварительно осаждённых на под-

ложку) зависимости от типа подложки и условий облучения. При этом осо-

бое внимание уделено выявлению физических механизмов, обуславливаю-

щих существенные различия характера вышеперечисленных процессов, вы-

званных внедрением одноатомного иона и многоатомного кластера. 

 

Актуальность темы диссертации. 

В настоящее время использование пучков ускоренных многоатомных кла-

стеров для анализа и модификации поверхности рассматривается как новый и 

многообещающий подход, существенно превосходящий по своим технологи-

ческим возможностям традиционные методы, основанные на использовании 

пучков одноатомных ионов [1-2]. Одной из главных причин, ограничиваю-
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щей использование для этих целей пучков сфокусированных ионов с доста-

точно большой энергией, является радиационное повреждение облучаемых 

материалов. Наиболее очевидный путь уменьшения поверхностных повреж-

дений – это использование ионов низких энергий (менее 1 кэВ), однако при 

этом существенно ухудшаются модифицирующие свойства пучка и, кроме 

того, резко падает качество его фокусировки. Использование кластерных 

пучков имеет ряд очевидных преимуществ. С одной стороны, энергия кла-

стера возрастает кратно числу атомов в нем при той же скорости, что позво-

ляет избежать больших оптических аберраций в фокусирующих системах. С 

другой стороны, коэффициент распыления в пересчете на один налетающий 

атом также будет возрастать при той же скорости частиц, что позволит повы-

сить эффективность травления [2]. Однако при этом будет так же расти и эф-

фективность вносимых пучком радиационных повреждений [3]. Физическая 

модель эрозии поверхности под воздействием кластерной бомбардировки 

пока не разработана до уровня, позволяющего делать надежные количест-

венные оценки подобных эффектов, что отчасти сдерживает практическое 

использование кластерных пучков и, с другой стороны, стимулирует фунда-

ментальные исследования в данной области. Проводимые эксперименталь-

ные исследования охватывают лишь отдельные явления и не носят система-

тического характера. Так, в ряде экспериментов выявлены эффекты неадди-

тивного (нелинейного) возрастания коэффициента распыления при кластер-

ной бомбардировке (в пересчете на один налетающий атом) [4]. Бомбарди-

ровка тяжелыми ионами и кластерами может также способствовать форми-

рованию специфической топографии поверхности. В случае линейного ре-

жима распыления (характерного для ионной бомбардировки) основная топо-

графическая особенность приповерхностной области мишени - это образова-

ние ад-атомов (атомов на поверхностном слое мишени), тогда как нелиней-

ный режим обычно сопровождается формированием кратера в приповерхно-

стной области мишени, что было установлено экспериментально [5-6]. По-

добные эффекты, проявляющиеся при внедрении нанокластера, обусловлены 
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аномально высокой локальной плотностью поглощенной в мишени энергии, 

что приводит к возникновению каскада атомных соударений с высокой плот-

ностью энергии (так называемого “столкновительного пика”), который по-

степенно трансформируется в “тепловой пик”, представляющий собой дол-

гоживущую (вплоть до нескольких десятков пикосекунд) локально расплав-

ленную область вещества. Подобные величины локально поглощенной объ-

емной плотности энергии практически недостижимы при внедрении в веще-

ство одноатомных ионов, за исключением ряда случаев торможения сверх-

тяжелых ядер и осколков деления при энергии, соответствующей максимуму 

их ядерной тормозной способности. Теория, позволяющая адекватно описы-

вать подобные явления, в настоящее время отсутствует. Эффекты “пиков” не 

могут быть также описаны и в рамках приближения парных соударений, ши-

роко используемого для моделирования распыления и дефектообразования 

при ионной бомбардировке, поэтому наиболее адекватным подходом к их 

моделированию является метод классической молекулярной динамики (МД). 

Данный метод был использован в ряде работ для исследования распыления и 

модификации структуры поверхности в нелинейном режиме при кластерной 

бомбардировке [7]. Однако систематические исследования данных явлений 

не проводились. Следует особо отметить, что на сегодняшний день крайне 

ограничены данные о характере структурных нарушений под воздействием 

кластерной бомбардировки. Хотя процесс радиационного повреждения при 

ионной бомбардировке различных материалов (в линейном режиме) хорошо 

изучен как в теории, так и с помощью компьютерного моделирования [8-9], 

процессы дефектообразования в режиме каскадов высокой плотности энер-

гии практически не изучались.  

В настоящее время в связи с развитием технологий получения наномате-

риалов, возрос интерес к изучению процессов распыления и десорбции при 

облучении наноструктурных материалов, что фактически привело к появле-

нию нового направления в теории распыления, связанного с исследованиями 

вторичной эмиссии при облучении нанокластеров и наноструктур пучками 
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одноатомных и многоатомных ионов [10]. Исследования процессов десорб-

ции нанокластеров при облучении наноструктурных материалов пучками ио-

нов и многоатомных кластеров представляют как фундаментальный, так и 

прикладной интерес, обусловленный развитием методов вторично-ионной 

масс-спектрометрии для изучения нанодисперсных и биологических мате-

риалов, а также перспективами использования пучков кластерных ионов для 

повышения эффективности распыления и десорбции [11–15]. 

В настоящее время явления распыления и десорбции наноструктурных ма-

териалов остаются малоизученными. Впервые распыление непрерывной на-

нокластерной плёнки исследовалось в работе [16], где было установлено су-

щественное увеличение скорости распыления по сравнению с поликристал-

лическим материалом. Десорбция “целых” нанокластеров  впервые была об-

наружена экспериментально при облучении нанодисперсных мишеней ос-

колками деления тяжелых ядер [17], когда энергия частиц составляла вели-

чину свыше 10 МэВ, т.е неупругие процессы торможения играли домини-

рующую роль, при этом выход десорбированных нанокластеров (в пересчете 

на один налетающий ион) достигал величин ~(10÷500)%. Вторичная эмиссия 

нанокластеров была обнаружена и при более низких энергиях налетающих 

ионов, когда преобладают процессы упругого торможения, однако при этом 

выходы эмиссии оказывались существенно ниже [18-19]. В литературе обсу-

ждается целый ряд возможных физических механизмов, приводящих к де-

сорбции нанокластеров как за счёт как прямого, так и непрямого удара нале-

тающей частицы-снаряда, однако действительный механизм, проявляющийся 

в том или ином эксперименте, сильно зависит от конкретных условий облу-

чения, структуры и размеров нанокластеров и других факторов. В настоящее 

время невозможно сформулировать универсальные закономерности явлений 

радиационно-стимулированной десорбции, и поэтому для интерпретации ка-

ждого эксперимента фактически необходимо проведение индивидуального 

исследования.  

  Таким образом, исходя из анализа опубликованных работ, можно сделать 
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вывод о необходимости дальнейших исследований для лучшего понимания 

физики процессов взаимодействия атомарного нанокластера с поверхностью 

кристаллов и наноструктурами, а также для количественного описания на-

блюдаемых при этом физических явлений (в частности, таких как распыле-

ние, изменение микроструктуры поверхности, радиационные повреждения, 

десорбция наночастиц и др.). 

 

Цели и задачи диссертационной работы  

Целью данной диссертационной работы является исследование методом 

компьютерного моделирования характерных особенностей процессов распы-

ления, первичного дефектообразования  и микроструктуры приповерхност-

ной области металлов (Al, Сu, Ni) и полупроводников (c-SiC, Si), подвергае-

мых облучению многоатомными  кластерами и одноатомными ионами, со-

держащими от 1 до 60 атомов, с начальной энергией в диапазоне ~ 0.1–10 кэВ 

на один налетающий атом. При этом особо акцентировалась задача анализа 

нелинейных эффектов, или эффектов синергизма (т.е. качественных и коли-

чественных различий характера процессов, вызванных внедрением кластера 

и одноатомного иона при идентичных начальных условиях в пересчете на 

один налетающий атом), а также выявление физических механизмов, лежа-

щих в основе данных эффектов. Так же одной из задач является исследование 

особенностей распыления и механизмов десорбции нанокластеров золота при 

ионной и кластерной бомбардировке в режиме доминирования упругих по-

терь энергии (при начальных энергиях ~0.1–40 кэВ/атом) как за счёт прямого, 

так и непрямого удара налетающей частицы-снаряда.  

Для достижения основных целей диссертационной работы необходимо 

также решить ряд сопутствующих задач: 

- выбрать адекватные модели элементарных процессов, определяющих 

взаимодействие ускоренных частиц с веществом и эффекты связи в веществе, 

а именно (в контексте используемого метода) выбрать потенциалы межатом-

ного взаимодействия для всех рассматриваемых систем, с учетом реалистич-
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ности как короткодействующей, так и дальнодействующей составляющей та-

кого потенциала; 

- оптимизировать математическую модель и компьютерную программу, 

реализующую метод классической молекулярной динамики применительно к 

задачам внедрения кластеров в монокристалл и нанокластер;  

 - разработать и оптимизировать методику анализа результатов численного 

моделирования. 

 

Научная новизна результатов диссертационной работы заключается в 

том, что в ней впервые: 

 проведено систематическое изучение характерных особенностей вторич-

ной эмиссии, а также микроструктуры приповерхностной области метал-

лов и полупроводников при бомбардировке кластерами различного разме-

ра в диапазоне энергий до ~1 кэВ/атом, как в зависимости от числа атомов 

в налетающем кластере при фиксированной энергии на атом, так и в зави-

симости от энергии.   

 показано существование порога между линейным и нелинейным режима-

ми распыления, который зависит от полной энергии кластера.  

 изучены процессы первичного радиационного повреждения металлов и 

полупроводников, подвергаемых бомбардировке нанокластерами.  

 проведена сравнительная оценка относительных эффективностей радиа-

ционного повреждения и распыления при различных режимах облучения. 

 показана возможность десорбции нанокластера при прямом ударе и пред-

ложен её физический механизм. 

 установлено влияние подложки на механизмы радиационно-

стимулированной десорбции осажденного нанокластера при прямом и не-

прямом ударе атомарного/кластерного иона 

Основные результаты, полученные в процессе исследований и описанные  в 

диссертационной работе, являлись новыми на момент их публикации. 
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Научно-практическая ценность результатов работы 

В результате выполнения данной работы была разработана методика, по-

зволяющая проводить атомистическое моделирование процессов внедрения 

ускоренного кластера в твердое тело, а также исследовать сопутствующие 

процессы: вторичную эмиссию, изменение микроструктуры поверхности и 

образование кратеров, первичное дефектоообразование в мишени, десорб-

цию наночастиц. С точки зрения фундаментальных исследований ценность 

работы заключается в том, что с помощью разработанных методик возможно 

изучать на атомарном уровне физические механизмы, обуславливающие не-

линейные эффекты при кластерном распылении, каскады высокой плотности 

энергии, пост-каскадные тепловые пики и соответствующие им механизмы 

радиационного повреждения мишени и десорбции наночастиц. С точки зре-

ния прикладной науки ценность полученных результатов и разработанных 

методик моделирования заключается в возможности получать количествен-

ные оценки характеристик десорбции, распыления и радиационного повреж-

дения мишени при бомбардировке нанокластерами. Таким образом, научные 

результаты и выводы диссертационной работы могут быть рекомендованы 

для использования в аналитических методах анализа поверхности для опти-

мизации режимов облучения, а также при разработке новых прецизионных 

методов анализа и нанообработки  поверхности с использованием кластер-

ных пучков. 

 

Положения, выносимые на защиту: 

• Методика численного моделирования методом классической молеку-

лярной динамики процессов внедрения ускоренных нанокластеров (с 

начальной энергией до нескольких кэВ/атом) в монокристаллическую 

мишень и нанокластеры, а также сопутствующих  процессов распыле-

ния и модификации поверхности, первичного радиационного повреж-

дения облучаемого кристалла, распыления и десорбции осажденных 

нанокластеров;  
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• Результаты исследования пространственных, энергетических и времен-

ных характеристик  нелинейных каскадов атомных соударений и пост-

каскадных эффектов, возникающих вследствие внедрения ускоренного 

кластера в мишень; 

• Результаты исследования нелинейных и неаддитивных эффектов при 

распылении металлов и полупроводников под воздействием кластер-

ной бомбардировки при различных режимах облучения (в зависимости 

от энергии и размера налетающего кластера); 

• Результаты исследований особенностей микроструктуры приповерхно-

стной области мишени, формируемой при внедрении нанокластера, а 

также характера первичных структурных повреждений мишени; 

• Результаты исследований  распыления изолированных нанокластеров 

золота; 

• Результаты исследования механизмов десорбции нанокластера золота, 

осажденного на различные подложки. 

 

Апробация работы. 

Основные положения диссертационной работы были представлены в виде 

устных и стендовых докладов следующих научных конференциях: 19th Inter-

national Conference on Atomic Collisions in Solids - ICACS-19 (Париж, Фран-

ция, 2001); Sixth International Conference on Computer Simulation of Radiation 

Effects in Solids - COSIRES-2002 (Дрезден, Германия, 2002); "Неразрушаю-

щие методы контроля и компьютерное моделирование в науке и технике" 

(New Approaches to High-Tech: Nondestructive testing and Computer Simulations 

in Science and Engineering) – NDTCS (Санкт-Петербург, 2002, 2003, 2004, 

2005 г.г.); XXXШ – XLI Международные конференции по физике взаимодей-

ствия заряженных частиц с кристаллами - ФВЗЧК (Москва, МГУ им. Ломо-

носова, 2003–2011 г.г.); International Meeting on Development in Materials, 

Processes and Applications of Nanotechnology – MPA 2007 (Белфаст, Велико-

британия, 2007). 
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Материалы  работы докладывались и обсуждались на научно-технических 

семинарах в СПбГПУ, НПО “Радиевый институт им. В.Г.Хлопина”, Свобод-

ном университете Брюсселя (Бельгия).  

 

Публикации. 

По материалам, изложенным в диссертационной работе, автором опублико-

вано 40 работ [A1–A40], включая 16 статей в отечественных и зарубежных 

журналах, 6 статей в сборниках докладов конференций, 18 тезисов докладов 

на конференциях. 16 статей опубликовано в журналах из списка ВАК веду-

щих российских и зарубежных рецензируемых изданий [A1–A16]. 

 

Личный вклад автора 

 

Все представленные в диссертационной работе результаты были получены 

автором лично, либо под его непосредственным руководством в период с 

2000 по 2012 г. Все проведённые исследования, состоящие в (1) постановке 

целей и задач, выборе методов исследования; (2) в разработке и реализации 

методики численного моделирования; (3) проведении статистического анали-

за, обработки и обобщения полученных данных, были выполнены автором 

лично при участии аспиранта А.С.Колесникова, а также студентов кафедры 

“Экспериментальная ядерная физика” СПбГПУ. 

 

Объем и структура диссертации. 

Диссертация состоит из введения, семи глав, заключения, списка цитирован-

ной литературы (185 наименований) и списка авторских публикаций (40 на-

именований). Объем диссертации составляет 193 страницы, включая 64 ри-

сунка и 30 таблиц. 

 

КРАТКОЕ СОДЕРЖАНИЕ ДИССЕРТАЦИИ 
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Во введении обосновывается актуальность работы, формулируются ее цели, 

научная новизна и практическая значимость, а также положения, выносимые 

на защиту, приводится информация о личном вкладе и публикациях автора 

диссертации, кратко излагается ее содержание. 

В главе 1 представлены физические основы и методика численного модели-

рования воздействия пучков заряженных частиц и кластеров на приповерх-

ностную область твердотельных мишеней [A1–A6], которая основана на ме-

тоде классической молекулярной динамики (МД). Представлено описание 

выбранных моделей потенциалов межатомного взаимодействия для металли-

ческих и полупроводниковых мишеней, а также особенностей используемого 

алгоритма метода МД. При расчетах использовался многочастичный потен-

циал межатомного взаимодействия, базирующийся на приближении второго 

момента модели сильной связи [20–21] для металлов и потенциал Терсова 

[22–23] для полупроводников. Короткодействующая часть данных потенциа-

лов была скорректирована в рамках ZBL модели [24] для адекватного учета  

близких соударений высокоэнергетичных атомов. Используемый метод МД 

базируется на стандартном алгоритме, в основе которого лежит решение сис-

темы уравнений движения Ньютона для каждого атома модельного кристал-

ла методом численного интегрирования с определенным шагом по времени. 

В данной работе использовался метод Верле с переменным временным ша-

гом [25]. При проведении расчетов были использованы модельные кристал-

лы, содержащие от 30000 до 500000 атомов (в зависимости от размера нале-

тающего кластера и его энергии) с поперечными периодическими граничны-

ми условиями. Демпфирующие силы на всех границах (исключая поверх-

ность) обеспечивали отвод избытка энергии и гашение ударной волны, воз-

никающей вследствие удара кластера о поверхность. Для каждого рассматри-

ваемого случая моделировалось от 20 до 1000 индивидуальных историй, ка-

ждая из которых отслеживалась в течение 20–30 пикосекунд от момента уда-

ра налетающей частицы о поверхность. Для того чтобы исключить эффект 
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каналирования, было выбрано наклонное направление удара (под углом 7° 

относительно нормали к поверхности мишени). 

В главе 2 представлены результаты исследования процессов легирования 

приповерхностной области мишени при бомбардировке низкоэнергетиче-

скими кластерами, а также особенностей процессов, происходящих на кас-

кадной и пост-каскадной стадиях для различных размеров налетающих кла-

стеров и ионов (от 1 до 60)  при фиксированной энергии на один атом части-

цы-снаряда. Рассматривались как металлические мишени (Cu, Ni, Al), так и 

полупроводниковые (SiC, Si). Проведено сравнение характеристик каскада 

атомных соударений и посткаскадного теплового пика в металлах и полупро-

водниках, инициированных бомбардировкой одноатомными ионами и много-

атомными кластерами при одинаковой начальной энергии на один атом сна-

ряда в диапазоне 0.1…5 кэВ/атом. Также изучены характерные особенности 

распределений пробегов внедренных атомов. Показано, что начальная стадия 

каскада соударений слабо зависит от размера налетающего кластера. Однако 

поздняя стадия каскада и характер посткаскадной стадии охлаждения суще-

ственно зависит от размера налетающего кластера [A3–A6]. С увеличением 

числа атомов налетающего снаряда наблюдается переход от режима линей-

ных каскадов к режиму столкновительного пика, увеличение времени жизни 

каскада, а также, возникновение долгоживущего теплового пика на постка-

скадной стадии (для металлов). Одновременно с возникновением режима не-

линейных каскадов с ростом размера налетающего кластера N наблюдается 

некоторое увеличение величины среднего проективного пробега внедренных 

атомов, однако эта тенденция ослабляется с ростом энергии, приходящейся 

на один атом налетающего кластера [A7]. При этом при всех рассмотренных 

энергиях с ростом N возрастает страгглинг пробегов, что приводит к размы-

тию распределения имплантированных частиц [A7]. В результате проведен-

ного исследования, в частности, был выявлен ряд закономерностей, харак-

терных для низкоэнергетической имплантации ионов Si1, С1 и кластеров Si5, 
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Si60 ,C5, C60 (при начальной энергии 200 и 1000 эВ/атом) в карбид кремния 

[A13–A14]: 

• пространственное распределение пробегов внедрённых атомов в карбид 

кремния слабо зависит от размера внедрённого кластера; 

• интенсивность нелинейных эффектов на каскадной и пос-каскадной ста-

диях при внедрении многоатомных кластеров оказывается заметно мень-

ше, чем для металлических мишеней (при сходном режиме облучения). 

В каждой из глав 3–7 вначале приведен краткий литературный обзор, в кото-

ром обобщаются накопленные к настоящему времени знания по теме соот-

ветствующей главы и формулируются актуальные проблемы, нерешенные на 

момент проведения исследований в рамках диссертационной работы.  

Глава 3  посвящена изучению. процессов вторичной эмиссии при об-

лучении поверхности твердых тел пучками частиц (включая многоатомные 

кластеры) при фиксированной энергии на один атом налетающего снаряда. 

Получены абсолютные и относительные (т.е. в пересчёте на один внедрён-

ный атом кластера-снаряда) значения коэффициентов распыления, а также 

энергетическая, временная и угловая зависимость коэффициента распыления.  

С целью верификации разработанной методики проведены тестовые 

расчёты распыления одноатомными ионами с начальными энергиями в диа-

пазоне 0.1-15 кэВ. Так, в качестве примера на рис.1 приведена энергетиче-

ская зависимость коэффициентов самораспыления Cu(111) и Ni(111). Видно, 

что расчеты хорошо согласуются с экспериментом  [26–27]. Кроме того, в 

рамках МД моделирования были получены дифференциальные спектры рас-

пыленных частиц (по энергии и по углам вылета из мишени). Энергетическое 

распределение полностью согласуются с известным распределением Зигмун-

да-Томпсона, которое имеет многочисленные экспериментальные подтвер-

ждения [28]. Угловой спектр в среднем подчинятся зависимости θnCos , где 

n>1, но имеет характерный максимум, связанный с высокой вероятностью 

вторичной эмиссии вдоль плотноупакованного направления {110}, что соот-

ветствует экспериментальным наблюдениям [29]. При этом (в отличие от мо-
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делей, базирующихся на приближении парных столкновений) согласие ре-

зультатов МД моделирования c экспериментом достигнуто без введения в 

модель каких-либо дополнительных эмпирических параметров, описываю-

щих поверхностную связь атомов. Таким образом, выбранный многочастич-

ный потенциал межатомного взаимодействия автоматически позволяет кор-

ректно учесть поверхностные силы связи. 
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Рисунок 1 – Энергетические зависимости коэффициентов самораспыления Y1 при бомбар-

дировке Ni(111) (a) и Cu(111) (б) одноатомными ионами: сравнение результатов моделиро-

вания с помощью МД [A5] с имеющимися экспериментальными данными [26–27]. Соответ-

ствующие обозначения указаны на рисунке. 

 

Выявлен целый ряд тенденций, характерных для распыления грани 

(111) Al, Сu и Ni [A4, A5, A16] и полупроводников на примере (111)SiC и Si 

[A15, A16] при бомбардировке N-атомными кластерами и одноатомными ио-

нами с фиксированной энергией на один атом налетающего снаряда, выявле-

ны характерные отличия в нелинейных эффектах, возникающих в металличе-

ских и полупроводниковых мишенях. Получены интегральные и дифферен-

циальные характеристики распыления, проведено их сравнение с соответст-

вующими характеристиками распыления одноатомными ионами при одина-

ковой энергии на один атом налетающего снаряда. Поскольку в рассматри-

ваемой ситуации распыление одноатомными ионами является линейным, то 

отношение YN/Y1 (где YN - коэффициент распыления, приходящийся на один 
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атом налетающего кластера) можно рассматривать как характеристику сте-

пени “линейности” распыления при кластерной бомбардировке. Величина 

отношения YN/Y1  для Cu и Ni при их бомбардировке кластерами CuN и NiN, 

соответственно, приведена на Рис.2 в зависимости от числа атомов (N) в на-

летающем кластере. Видно, что как для Ni, так и для Cu при N≥10 наблюда-

ется неаддитивное увеличение коэффициента распыления, приходящегося на 

один атом кластера (YN/Y1>1), тогда как при меньших размерах кластера 

имеет место линейный режим, при котором распыление практически адди-

тивно (т.е. YN/Y1≅1). Также установлено, что отмеченный эффект нелинейно-

сти сопровождается характерными изменениями вида энергетического и 

временного спектров распыленных частиц. При этом возрастает доля низко-

энергетических распыленных частиц (с энергиями ниже 1 эВ), а так же воз-

никает так называемая “поздняя эмиссия” (т.е. вторичная эмиссия наблюда-

ется в течение более чем 1 пс после удара). В случае полупроводниковой 

мишени SiC существенная нелинейность распыления (при рассмотренных 

режимах облучения, т.е. в диапазоне энергий 0.2-1 кэВ/атом) наблюдалась 

при облучении  фуллеренами C60 (N=60). 
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Рисунок 2 – Величина отношения YN/Y1  в зависимости от числа атомов (N) в налетающем 
кластере при распылении а) Ni (111) кластерами NiN и б) Cu (111) кластерами CuN с началь-
ной энергией 500 эВ/атом.[A4, A5].  
 
В Главе 4 представлены результаты систематического исследования микро-

рельефа поверхности металлических [A4, A6] и полупроводниковых [A13–
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A16] материалов, формирующегося после внедрения многоатомных класте-

ров, имеющих различные размеры (от 1 до 60 атомов). Найдены ряд общих 

тенденций и особенностей формирования топографии поверхности в Al, Cu и 

Ni при бомбардировке N-атомными кластерами AlN, CuN, NiN и AuN при 

N=1…55, а также при бомбардировке Si и SiC кластерами SiN, CN (N=1–60) в 

энергетическом диапазоне E/N=100…1000 эВ/атом. Показано, что при вне-

дрении многоатомных кластеров, в приповерхностной области Si и SiC про-

исходит образование аморфной зоны, тогда как в металлических мишенях 

вещество полностью рекристаллизуется. Изучение процессов эрозии поверх-

ности Cu(111) и Ni(111) показало, что бомбардировка одноатомными ионами 

приводит к образованию адатомов на поверхности облучаемой мишени. При 

внедрении N-атомного кластера (N>6) характер топографии поверхности  за- 

висит от его суммарной кинети-

ческой энергии (Etot): при этом 

происходит либо формирование 

адатомов и мелкозалегающего 

кратера, если Etot<5 кэВ, либо об-

разование отчетливо выраженно-

го глубокого кратера, если Etot≥(4-

5) кэВ. В последнем случае, как 

видно из рис.3, объем кратера V 

линейно растет с ростом Etot, при 

этом зависимость V от Etot для на-

летающих кластеров различных 

размеров может быть прибли-

женно описана универсальной кривой (для заданного элементного состава 

снаряда и мишени). Образование кратера коррелирует с образованием тепло-

вого пика в облучаемой мишени.  

Предметом Главы 5 является изучение особенностей первичного радиа-

ционного повреждения поверхности металлов [A5, A6] и полупроводников 
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Рисунок 3 – Объем кратера (выраженный в ко-
личестве вакантных узлов решетки) образую-
щегося в Cu(111) при внедрении кластеров CuN 
при N=1-55 в зависимости от суммарной кине-
тической энергии налетающего кластера [A6]. 
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[A13–A16] и их корреляции с динамикой каскада соударений при бомбарди-

ровке частицами (одноатомными ионами и многоатомными кластерами). 

Представлены результаты изучения особенностей и физических механизмов 

первичного радиационного повреждения при кластерной бомбардировке по-

верхности г.ц.к. металлов (Ni, Cu и Al) и полупроводников с алмазной ре-

шёткой (Si; c-SiC). Рассмотрены случаи низкоэнергетической бомбардировки 

поверхности (111) вышеперечисленных материалов одноатомными ионами и 

кластерами CN , SiN  (N=1, 5 12 и 60), а также AlN , NiN  и AuN (N=1–55), 

имеющими фиксированную энергию на один атом бомбардирующей части-

цы, в диапазоне 0.1-1 кэВ/атом. В частности, показано, что с увеличением 

размера налетающего кластера при фиксированной энергии на атом, рост от-

носительной эффективности распыления в пересчете на один налетающий 

атом существенно опережает соответствующее значение относительной эф-

фективности радиационного повреждения мишени. (см. рис.4) 
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Рисунок 4 – (a) Отношение коэффициентов распыления (в пересчете на один атом налетаю-
щего кластера) при бомбардировке Cu(111) N-атомным кластером (YN) и одноатомным ио-
ном (Y1), и (b) отношение количества атомов мишени, имеющих координационное число 
Z≠12 (в пересчете на один атом налетающего кластера) после бомбардировки N-атомным 
кластером (∆N) и одноатомным ионом (∆1) в зависимости от N в диапазоне энергий 
E/N=100..750 эВ/атом.[A6]. 

 

Глава 6 посвящена изучения особенностей распыления сферических нанок-

ластеров AuN диаметром (2–18)нм при прямом ударе ионами Au1 (с энергией 

38 кэВ) [A9, A10] и многоатомными кластерами Au400 (с фиксированной на-
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чальной энергией 180 эВ/атом) [A8, A11]. Установлено, что величина полно-

го коэффициента распыления нанокластера превышает соответствующую ве-

личину для плоской поверхности мишени главным образом за счёт большого 

выхода кластеризованной составляющей спектра вторичной эмиссии, обу-

словленой в основном выходом больших фрагментов (практически совпа-

дающих по размеру с исходным кластером). В случае бомбардировки одно-

атомными частицами, поглощенная энергия и выход распыления слабо зави-

сят от прицельного параметра удара. При кластерной бомбардировке погло-

щенная энергия и атомарный выход распыления уменьшаются с ростом при-

цельного параметра удара; наибольший выход больших фрагментов (содер-

жащих более половины атомов исходного нанокластера) наблюдается при 

периферических ударах. Впервые продемонстрировано, что при прямом уда- 

ре облучаемый нанокластер (как единое целое) может с некоторой вероятно-

стью получить суммарный импульс, направленный от поверхности подложки 

(в результате “эффекта отдачи”, вызванного вторичной эмиссией атомов 

преимущественно по направлению к “подложке”), и при этом в конечном  

итоге  нанокластер может быть эжектирован (десорбирован). В качестве при-

мера, на рис.5 показана визуализация одного такого события – эжекции боль-

шого фрагмента нанокластера за счёт “эффекта отдачи”. При фиксированных 

условиях облучения вероятность “десорбции” падает с ростом размера кла-

стера-мишени и становится практически нулевой, когда размер нанокластера 

превышает некоторое пороговое значение, зависящее от условий облучения. 

Основным результатом проведенного исследования является тот факт, 

что обнаруженные явления фрагментации кластера и “эффект отдачи” при 

прямом ионном ударе могут являться одними из возможных механизмов 

(экспериментально наблюдаемой) десорбции нанокластеров при бомбарди-

ровке нанодисперсных мишеней ионами и кластерами золота с энергиями 

порядка нескольких десятков кэВ (т.е. при достаточно типичных условиях 

облучения, когда упругие потери энергии являются доминирующими).  
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(a) t=0 пс 

 

(г) t=20 пс 

 
(б) t=3 пс 

 
(д) t=40 пс 

 
(в) t=10 пс 
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Рисунок 5 – Визуализация временной эволюции кластера Au6051 после наклонного 
удара  иона Au1 с энергией 38 кэВ, иллюстрирующая десорбцию в результате “эф-
фекта отдачи”. Соответствующие времена приводятся непосредственно над каждым 
рисунком: (a) - t=0 пс (стрелка указывает начальное направление вектора скорости 
иона); (б) - t=3 пс, (в) - t=10 пс ,(г) - t= 20 пс, (д)- t=40пс , (е) - t=70 пс. 
Нижняя линия рамки на каждом изображении соответствует положению условной 
поверхности подложки. [A9] 
 



 21

 В главе 7 приведены результаты исследования десорбции сферическо-

го нанокластера Au6051 (диаметром 6 нм), предварительно осаждённого на 

подложку Al(111) либо Au(111), как за счет “прямого”, так и за счёт “непря-

мого” удара бомбардирующей частицы (в последнем случае частица-снаряд 

внедряется в подложку вблизи осаждённого кластера, не задевая его непо-

средственно) [A8, A12]. В качестве частиц-снарядов рассмотрены одноатом-

ные ионы Au1 и кластеры Au400 с суммарной энергией 38 и 72 кэВ, соответст-

венно. Выбранные размеры нанокластера и режимы облучения фактически 

воспроизводят условия прецизионных экспериментов [A8, A10], в которых 

наблюдалась десорбция “целых” нанокластеров. Исследованы возможные 

механизмы десорбции в зависимости от режима облучения, а так же влияние 

массы атомов подложки на эффективность наблюдаемой эжекции нанокла-

стеров. Показано, что при рассматриваемых условиях облучения “непрямой” 

удар налетающей частицы не приводит к десорбции осаждённого нанокла-

стера с “лёгкой” подложки Al (масса атомов которой существенно меньше 

массы атомов осажденного нанокластера), однако такой удар может десорби-

ровать нанокластер с “тяжелой” подложки Au. При этом эффективность де-

сорбции при ударе кластерным многоатомным ионом существенно выше, 

чем при ударе одноатомным ионом. 

При рассмотренных условиях облучения можно выделить два основных ме-

ханизма десорбции осаждённых на подложку нанокластеров:   

• для “тяжелой” подложки Au доминирующим механизмом является 

“эффект абляции” (связанный с передачей импульса от потока распыляемого 

вещества подложки осаждённому на неё нанокластеру); 

• для “лёгкой подложки” десорбция возможна лишь за счёт “эффекта от-

дачи” при “прямом” ударе бомбардирующей частицы. 

В заключении сформулированы основные результаты исследований, 

представленных в диссертационной работе: 
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1. Разработана методика для численного моделирования на атомарном уров-

не процессов эрозии поверхности металлов и полупроводников, а также 

наноматериалов при внедрения ускоренных кластеров. 

2. Исследованы закономерности вторичной эмиссии при бомбардировке ме-

таллов и полупроводников нанокластерами (NiN, CuN, AlN, AuN, N=1…55; 

SiN, CN, N=1..60) в энергетическом диапазоне от 0.1 до ~1 кэВ/атом. Най-

дены характерные зависимости коэффициентов распыления, как от энер-

гии, так и от размера налетающего кластера. 

3. Получены характеристики каскадов высокой плотности энергии и пост-

каскадных тепловых пиков, а также распределения пробегов при внедре-

нии кластеров различных энергий. 

4. Проведено исследование характерных особенностей микрорельефа при-

поверхностной области мишени при кластерной бомбардировке. 

5. Впервые получены систематические характеристики первичных струк-

турных повреждений мишени при кластерной бомбардировке металлов и 

полупроводников. 

6. Впервые  изучена возможность десорбции нанокластеров, осажденных на 

подложку, при прямом  и непрямом ионном и кластерном ударе (в режиме 

доминирования упругого торможения для частицы-снаряда) и исследова-

ны её механизмы. 

На основании полученных результатов можно кратко сформулировать ос-

новные выводы по проведённой работе: 

• Характер временной эволюции линейных и нелинейных каскадов су-

щественно различается на временах, превышающих пик каскада; 

• Нелинейные (неаддитивные) эффекты при распылении кластерными 

ионами имеют пороговый характер, т.е. проявляются при превышении  

кластером-снарядом некоторого критического размера; 

• Характер первичных структурных нарушений при кластерном облуче-

нии металлов и полупроводников существенно различается – в случае 
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полупроводников наблюдается аморфизация за счёт одиночного удара, 

тогда как в металлах возникают скопления точечных дефектов; 

• Относительная эффективность эрозии поверхности при бомбардировке 

кластерами превышает эффективность первичного повреждения с уве-

личением размера кластера-снаряда.  

• Одним из физических механизмов эжекции/десорбции осажденных на-

нокластеров при бомбардировке кэВ-ными частицами (в режиме доми-

нирования упругого торможения) является эффект отдачи; 

• Масса атомов подложки может существенно влиять на доминирующий 

механизм десорбции при кластерной бомбардировке. 
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