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Аннотация. В работе выполнено моделирование взаимодействия ускоренных ионов 

фуллерена С60 с монокристаллом кремния. Исследовано влияние размеров модельного 
монокристалла на получаемые параметры кратера, образующегося в мишени при ударе, 
и распыление веществ мишени и фуллерена. Предлагаются причины возникновения 
вычислительных артефактов: это возврат энергии ударной волны через периодическую 
границу и не вполне корректное описание распределения принесенной энергии 
между атомами мишени. Установлено, что для получения достоверных (без размерных 
эффектов) результатов моделирования акта падения на монокристалл ионов С60, 
обладающих энергиями 8 – 14 кэВ, необходимо использовать монокристаллы с 
размерами поверхности не менее 11 × 11 нм.
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Abstract. In the paper, the interaction of an accelerated C60 fullerene ion with silicon 
monocrystal surface has been studied using molecular dynamics simulation. The dependence 
of a resulting crater size and sputtering yield on the initial size of the target was obtained. 
We proposed that computational artifacts revealed in simulations appeared due to two main  
reasons: shock waves raised by impinging the C60 ion, came back through the periodic boundary 
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increasing the temperature around the impact point; dissipation of the energy, brought to the 
surface by the fullerene molecule, between small amount of atoms in the small cell might also 
affect the simulated results. It was established that 11 × 11 nm is the least size of lateral crystal 
dimensions required for the valid results of the simulation of the 8 – 14 keV C60 ion impact.

Keywords: molecular dynamics simulation, С60 fullerene ion, silicon, size effect, crystal, 
sputtering

Funding: The reported study was carried out within the framework of the State Assignment 
for Fundamental Research (Subject Code FSEG-2023-0016).

For citation: Karasev K. P., Strizhkin D. A., Karaseov P. A., Titov A. I., Size effects in 
molecular dynamics simulations of a fullerene ion impact on the silicon surface, St. Petersburg 
State Polytechnical University Journal. Physics and Mathematics. 16 (4) (2023) 76–85. DOI: 
https://doi.org/10.18721/JPM.16407

This is an open access article under the CC BY-NC 4.0 license (https://creativecommons.
org/licenses/by-nc/4.0/)

Введение

Метод молекулярно-динамического (МД) моделирования широко используется в со-
временной науке для изучения различных явлений на микроуровне. Он заключается в 
моделировании эволюции системы объектов (атомов) во времени, которая рассчитыва-
ется с помощью численного интегрирования уравнений движения. В приближении клас-
сической механики, движение ансамбля частиц может быть однозначно задано гамиль-
тонианом, который определяется совокупностью обобщенных координат и импульсов. 
Этот гамильтониан характеризует полную энергию системы и полностью описывает ее 
динамическую природу. С помощью метода МД можно исследовать как простые кри-
сталлические структуры, так и сложные биологические молекулы [1]. Метод МД также 
часто используют для исследования эффектов, возникающих при облучении различных 
мишеней ускоренными ионами. С помощью МД-моделирования были изучены механиз-
мы формирования дефектов структуры [2] и рельефа поверхности мишени [3] при ионной 
бомбардировке. В частности, определены зависимости функции массопереноса и формы 
рельефа, получающегося на поверхности, от начального угла бомбардировки [3]. Кроме 
того, во многих работах изучали распыление ионов, падающих на поверхность: количе-
ство и состав вылетающих частиц, их угловое распределение по значениям начальной 
энергии бомбардирующих ионов [4]. 

Расчеты обычно направлены на определение сил, с которыми частицы взаимодейству-
ют друг с другом, поскольку их значения нужны, чтобы затем рассчитывать координаты 
и импульсы атомов в последующие моменты времени. Результирующая сила обусловлена 
потенциалом взаимодействия и пространственной конфигурацией частиц и вычисляется 
для каждого момента времени. 

Известно множество функций, разработанных для описания взаимодействия между 
частицами, например, парный потенциал Леннарда-Джонса [5], который позволяет вы-
числять силу взаимодействия двух атомов в зависимости от расстояния между ними. Его 
часто используют для моделирования двумерных структур, таких как графен или дихаль-
когениды переходных металлов. Однако парные потенциалы не учитывают зависимостей 
силы связи от направлений и положений соседних частиц в пространстве, что сужа-
ет сферу их применимости. Поэтому были разработаны многочастичные потенциалы, 
в частности, потенциал Терсоффа [6] и Стиллинджера – Вебера [7]. При определенных 
значениях параметров они хорошо описывают свойства монокристалла кремния, поэтому 
часто используются при вычислениях.

Важной особенностью, которую необходимо учитывать при проведении МД-симуля-
ций, является ограниченность размеров рассматриваемой системы. Моделировать пове-
дение макроскопических объектов с их помощью практически невозможно. Например, 
в экспериментах по бомбардировке поверхности ионами фуллерена [8] диаметр пучка 
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может составлять от 0,1 до 5 мм, тогда как размеры облучаемых образцов – еще больше. 
Время облучения составляет от десятков секунд до нескольких часов. Однако моделиро-
вание движения такого количества атомов требует слишком большой вычислительной 
мощности, поэтому приходится использовать модели, включающие всего несколько де-
сятков или сотен тысяч атомов. По сторонам мишени задаются периодические граничные 
условия, а для соответствия модели реальному образцу, на движение крайних слоев ато-
мов кристалла дополнительно накладываются термостатирующие условия, позволяющие 
регулировать потоки тепла и тем самым дополнительно сокращать время расчета.

Из проведенных ранее исследований [9] известно, что в области вокруг точки падения 
кластерного иона появляется кратер, а по его краю формируется небольшое скопление 
атомов выше поверхности – бруствер. Кроме того, для ионов С60 установлено, что если 
их начальная энергия превышает 1 кэВ, то при падении на поверхность монокристал-
ла кремния структура кластера полностью разрушается [10]. Атомы углерода проникают 
вглубь мишени и распределяются определенным образом, при этом часть частиц улетает с 
поверхности. Такие частицы называются распыленными и могут состоять как из одиноч-
ных атомов, так и из их конгломератов – кластеров. 

При падении ускоренного иона на поверхность, его энергия передается атомам ми-
шени, а часть ее (особенно при падении молекул или кластеров, состоящих их десятков 
и более атомов) может распространяться вглубь кристалла в виде ударной волны. Как 
уже отмечалось выше, размер применяемой при расчетах ячейки значительно влияет на 
вычислительные мощности и затрачиваемое расчетное время. С другой стороны, распро-
странение ударной волны по модели кристалла малого размера и процесс диссипации 
энергии, принесенной ионом в этой модели, могут существенно отличаться от таковых в 
реальной мишени. Соответственно, моделирование будет давать некорректные величины 
получаемых в результате расчета эффектов, таких как распыление, образование кратера 
и т. п. 

В настоящей работе проведено сравнение результатов моделирования одиночных слу-
чаев падения иона фуллерена С60 с энергиями 8 и 14 кэВ на поверхность монокристалла 
кремния, обладающего разными размерами, и проанализировано влияние этих размеров 
на получаемые результаты. 

На основе полученных данных даются рекомендации по выбору оптимального размера 
расчетной ячейки для моделирования взаимодействия ускоренных молекул фуллерена с 
монокристаллом кремния.

Описание модели

Для проведения расчетов методом МД-моделирования использовался свободно распро-
страняемый пакет Lammps [11]. Парное взаимодействие всех типов атомов описывалось 
с помощью потенциала Терсоффа [6]. Для описания взаимодействия частиц, обладающих 
высокой энергией, он был дополнен гладкосшитым потенциалом ZBL [12]. Исходная 
система состояла из кристалла кремния с открытой поверхностью (100), над которой на 
некоторой высоте была расположена молекула фуллерена С60. 

В латеральных направлениях применялись периодические граничные условия; три 
нижних слоя атомов были зафиксированы. По боковым и нижней сторонам кристалла 
применялся термостат Берендсена [13], состоящий из слоя атомов кремния толщиной в 
одну элементарную ячейку. 

Температура мишени составляла примерно 0 K. Потери энергии быстрых частиц на 
взаимодействие с электронами мишени (электронные потери) учитывались как сила ква-
зитрения, применяемая для частиц с энергией более 10 эВ. Рассматривалось несколько 
вариантов поперечных размеров мишени (в нм): 

5,4 × 5,4; 8,0 × 8,0; 11,0 × 11,0; 22 × 22; 33 × 33; 44 × 44,

что соответствует значениям (в длинах элементарных ячеек)

10 × 10, 15 × 15, 20 × 20, 40 × 40, 60 × 60 и 80 × 80.

Значения толщины мишени брались равными 11, 17 и 34 нм, т. е. в длинах ребра эле-
ментарной ячейки – 20, 31 и 63; длина ребра элементарной ячейки кремния равна 0,543 нм.
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В начальный момент времени всем атомам молекулы С60 задавалась одинаковая ско-
рость в нормальном направлении к поверхности мишени. Энергия падения фуллерена 
при этом принимала значения 8 и 14 кэВ, а исходная температура кристалла кремния 
равнялась 0 K. При расчетах использовался переменный временной шаг для увеличения 
точности вычислений на начальном этапе, а также для ускорения вычислений после того, 
как энергия частиц достаточно уменьшится. 

Наибольшее значение временного шага составляло 1 фс. Выбор общего времени мо-
делирования зависел от начальной энергии фуллерена, а именно – составлял 5 и 10 пс 
для значений 8 и 14 кэВ соответственно. После завершения моделирования проводился 
анализ структур, образованных на поверхности, и параметров распыленных частиц по 
методикам, описанным в работе [14]. Далее система приводилась в исходное состояние: 
молекулу фуллерена перемещали на малое случайное расстояние в латеральных направле-
ниях (в пределах 2 × 2 элементарных ячейки) и начинался расчет новой траектории. Для 
каждой комбинации «размер кристалла – энергия иона С60» рассчитывалось 50 независи-
мых траекторий с целью уменьшить статистический разброс результатов.

Результаты и их обсуждение

Как было сказано во введении, при проведении МД-моделирования вычисления про-
изводятся для кристаллов с малыми размерами и периодическими граничными услови-
ями. Добавление термостата вдоль граничных слоев обеспечивает диссипацию избыт-
ков энергии, принесенных в мишень ускоренным ионом. В то же время, при слиш-
ком малых размерах кристалла могут возникать различные вычислительные артефакты  
(т. е. результаты, не отображающие действительные процессы), поэтому необходи-
мо по возможности избегать подобных явлений. Была проведена серия расчетов па-
дений молекулы с энергиями 8 и 14 кэВ на кристаллы кремния различных размеров. 

Рис. 1. Поперечные срезы области кремниевой мишени толщиной 10 Å 
после падения иона фуллерена С60 с энергией 8 кэВ 
(4 варианта поперечных размеров мишени (в нм))

На рис. 1 показано, как меняется вид поперечного среза толщиной 1 нм в области 
падения фуллерена с энергией 8 кэВ по мере увеличения поперечного размера мишени. 
Здесь глубина модельного кристалла во всех случаях равна 17 нм (31 длина элементарной 
ячейки кремния). Видно, что с увеличением размера в латеральных направлениях форма 
кратера изменяется: он становится шире и более сферическим. Кроме того, с высокой 
вероятностью несколько изменяется объем аморфизованной области мишени. 

Рассмотрим изменение формы кратера более подробно, используя методики определе-
ния его объема, глубины и площади открытия, предложенные в работе [14]. На рис. 2,a 
показаны зависимости объема образующегося кратера от поперечных размеров модельно-
го кристалла при постоянном значении толщины 17 нм. Нетрудно заметить, что при обо-
их значениях энергии объем кратера увеличился примерно в 2 раза с увеличением размера 
модели от 5,43 до 21,70 нм (от 10 до 40 элементарных ячеек) Этот эффект оказывается еще 
более выраженным, если увеличивать площадь открытия кратера, которую мы определяем 
на уровне первоначальной поверхности мишени [14]. В случае бомбардировки фуллере-
ном с энергией 8 кэВ она изменяется от 3,0 до 5,5 нм2, а с энергией 14 кэВ – от 3,5 до 
8,0 нм2. Увеличение же поперечных размеров модели до 20 × 20 нм и более практически 
не влияет на формирование кратера (см. рис. 2). Отметим (см. рис. 2,с), что максимальная 
глубина кратера практически не зависит от используемых поперечных размеров мишени.
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a)

b)

c)

Рис. 2. Полученные зависимости объема (a), 
площади поверхности (b) и максимальной 
глубины (c) кратера, образующегося в 
кремниевой мишени глубиной 17 нм, от ее 

поперечных размеров. 
Приведены результаты для значений энергии иона 

С60 8 и 14 кэВ

Рис. 3. Расчетные зависимости среднего объема 
кратера, образующегося при падении иона 
фуллерена с энергиями 8 и 14 кэВ, от глубины 
модельной мишени при поперечных размерах 

кристалла, равных 11 × 11 и 22 × 22 нм

Помимо поперечных размеров, суще-
ственную роль может играть и толщина 
рассматриваемого слоя мишени. Для выяс-
нения этого вопроса была проведена серия 
расчетов с разными значениями глубины 
модели при поперечных размерах кристал-
ла равных 11 × 11 и 22 × 22 нм. Получен-
ные значения объема кратера показаны на 
рис. 3. Видно, что уменьшение глубины от 
17 до 11 нм приводит к некоторым измене-
ниям в значениях получаемых объемов, в то 
время как ее увеличение до 34 нм никак не 
сказывается на результатах. Площадь рас-
крытия кратера и его глубина также прак-
тически не зависят от толщины расчетной 
модели в рассмотренном диапазоне. Таким 
образом, при моделировании падения фул-
леренов с энергиями 8 – 14 кэВ попереч-
ные размеры модели играют более суще-
ственную роль в формировании возможных 
вычислительных артефактов, чем ее толщи-
на, если последняя превышает 10 – 15 нм.

Как уже было упомянуто, при падении 
иона фуллерена часть атомов кремния по-
лучает кинетическую энергию, достаточную 
для преодоления сил межатомного притя-
жения, и вылетает с поверхности в виде 
распыленных частиц. Очевидно, что разме-
ры расчетной модели могут сильно влиять 
на характеристики распыления, получаемо-
го в результате моделируемого воздействия.

На рис. 4,a показаны полученные зави-
симости полного количества распыленных 
атомов и количества отраженных атомов 
углерода от поперечных размеров мише-
ни. Видно, что при их увеличении в лате-
ральных направлениях от 5 × 5 до 11 × 11 
нм общее количество вылетающих частиц 
снижается приблизительно в 2 раза. Еще 
более заметно изменяется количество от-
раженных атомов углерода. Действитель-
но, расчет с самой маленькой ячейкой дает  
12 – 13 распыленных атомов углерода и 
зависит от энергии падающего фуллерена. 
При переходе к ячейке размером 11 × 11 нм 
оно уменьшается до 6 – 7. Дальнейшее уве-
личение поперечных размеров кристалла не 
влияет на получаемое распыление.

Сходная картина наблюдается и при ана-
лизе угловых распределений распыленных 
частиц (рис. 4,b). Видно, что для кристал-
ла с малой площадью поверхности рас-
пределение имеет выраженный максимум 
в направлении 25° от нормали. С ростом 
размера распределение становится более 
симметричным, а максимум смещается к 
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a) b)

Рис. 4. Зависимости полного количества распыленных частиц и отраженных атомов углерода 
от поперечных размеров мишени (а), а также угловые распределения распыленных атомов для 

разных поперечных размеров кристалла глубиной 17 нм. 
Показаны случаи падения иона фуллерена С60 с энергиями 8 и 14 кэВ (а), а также 14 кэВ (b)

направлению 35 – 40°. Дальнейшее увеличение ячейки в диапазоне 22 – 44 нм не приво-
дит к изменению получаемого распределения.

 Отметим, что величина статистического разброса получаемых значений как полного, 
так и дифференциального распыления, ощутимо снижается при использовании мишени 
размером 22 × 22 нм и больших. Варьирование глубины модельного кристалла практиче-
ски не сказывается ни на абсолютном количестве распыленных частиц, ни на их распре-
делениях.

Для того чтобы разобраться в причинах, приводящих к появлению обнаруженных 
вычислительных артефактов, было проанализировано распространение ударных волн, 
возникающих в мишени. На рис. 5 показаны характерные картины, полученные путем 
МД-моделирования, которые могут возникать в ходе взаимодействия в моделях глубиной 
17 нм при разных поперечных размерах. Цвета атомов (мелкие кружки) отражают разные 
значения их кинетической энергии. 

Рис. 5. Характерные виды поперечного среза (толщина 10 Å) модели глубиной 17 нм, 
возникающие в ходе взаимодействия иона фуллерена с мишенью при трех разных поперечных 

размерах мишени (в нм). 
Цвета атомов (мелкие кружки) отражают разные значения их кинетической энергии 

(см. таблицу); стрелками указаны участки волн, прошедшие сквозь периодическую границу и 
распространяющиеся к области образования кратера 
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Таблица

Параметры отображения атомов мишени (см. рис. 5)

Поперечный размер 
мишени, нм

Кинетическая энергия 
атомов кремния, эВ

Промежуток 
времени, пс

8 × 8 × 17 0 – 0,20 0,4

11 × 11 × 17 0 – 0,05 0,5

22 × 22 × 17 0 – 0,01 1,1

Примечания . 1. Представлены промежутки времени между моментами касания 
поверхности ионом С60 и фиксациями паттернов, приведенных на рис. 5. 
2. Ион С60 обладал энергией 8 кэВ.

На двух верхних паттернах (см. рис. 5, модели размером 8 × 8 и 11 × 11 нм) стрелками 
показаны участки волн, прошедшие сквозь периодическую границу и распространяющи-
еся в направлении не от области образования кратера, а к ней. В случае же моделирова-
ния на ячейке 22 × 22 нм подобного явления обнаружить не удалось: все видимые волны 
распространялись от точки падения и угасали в области термостата.

В таблице приведены моменты времени, в которые сделаны снимки, и диапазоны 
энергий, использованные для удобства отображения волновых процессов в разных слу-
чаях. Отметим, что значения энергии атомов кремния достигают 0,20 и 0,05 эВ в ячейках 
размерами 8 × 8 и 11 × 11 нм соответственно, т. е. рассчитываемые значения температуры 
вблизи кратера превышают 900 K. В ячейке размером 22 × 22 нм все атомы имеют энер-
гию менее 0,01 эВ. Таким образом, энергия, принесенная ионом фуллерена, не успевает 
рассеяться в объем мишени при малых размерах ячейки и возвращается в область падения 
через периодические границы; это приводит к усиленной релаксации возникших дефектов 
и уменьшению размеров кратера за счет поддержания повышенной температуры в тече-
ние более длительного времени, чем в случае модельных кристаллов большего размера. С 
эффектом возвратной ударной волны может быть связано и усиление распыления, в том 
числе и в направлениях, расположенных ближе к нормали. В случае больших ячеек рассе-
яние и распределение принесенной энергии между атомами происходят более равномерно 
и лучше соответствуют картине, которая реализуется в экспериментальных условиях. 

Заключение

В работе проведено молекулярно-динамическое моделирование взаимодействия иона 
фуллерена С60, обладающего энергиями 8 и 14 кэВ, с поверхностью монокристалла крем-
ния. В частности, исследовано влияние размеров этого монокристалла на получаемые 
результаты.

Обнаружено, что при энергии 8 кэВ и поперечных размерах менее 11 × 11 нм возни-
кают различные вычислительные артефакты как в формировании кратера в мишени, так 
и в распылении частиц, вызванном ее бомбардировкой. Вариация глубины модельного 
кристалла в диапазоне от 11 до 33 нм практически не оказывала влияния на получаемые 
результаты. При энергии падающего иона фуллерена 14 кэВ, размеров ячейки 11 × 11 нм 
оказывалось недостаточно, поскольку при них были обнаружены несколько завышенные 
величины коэффициента распыления, хотя в формировании кратера артефактов не на-
блюдалось. 

Как установлено, причинами возникновения артефактов являлись, во-первых, возврат 
энергии, принесенной фуллереном через периодические границы в область формирова-
ния кратера, и во-вторых, не совсем корректное расчетное распределение принесенной 
энергии между атомами мишени в случае малых моделей. 

Анализ полученных результатов позволил сделать вывод, что моделирование взаимо-
действия с мишенью иона С60, обладающего кинетической энергией менее 8 кэВ, целе-
сообразно проводить на модели размерами 11 × 11 нм, а для случая энергии 14 кэВ реко-
мендуется использовать ячейки больших размеров в латеральных направлениях.
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