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          В работе выполнено моделирование взаимодействия ускоренных ионов фуллерена С[60] 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 С[60], обладающих энергиями 8 - 14 кэВ, необходимо использовать монокристаллы с размерами поверхности не менее 11 на 11 нм.
        

        
          In the paper, the interaction of an accelerated C[60]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 C[60] ion, came back through the periodic boundary 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 into 11 nm is the least size of lateral crystal dimensions required for the valid results of the simulation of the 8 - 14 keV C[60] ion impact.
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