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Выполнено молекулярно-динамическое моделирование распыления уединенных кластеров, состоящих
из 13, 27 и 195 атомов Cu, с поверхности (0 0 0 1) графита ионами Ar и Xe с энергией 200 eV. Обсуждаются
угловые и энергетические характеристики распыленных атомов Cu и рассеянных ионов.
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1. Введение

Исследования металлических наноразмерных класте-
ров на различных подложках, включая углеродсодер-
жащие поверхности [1–9], представляют значительный
интерес в связи с созданием новых материалов в
электронике, атомной энергетике, химических и био-
производствах. В течение последнего десятилетия мо-
делировались составляющие элементы и процессы, от-
носящиеся к системам кластер / подложка: углеродные
структуры [10–13], металлические кластеры, включая
их напыление на атомные поверхности [14–18]; рас-
пыление поверхностей кластерами атомов [19–23], а
также механизмы распыления вещества в виде кла-
стеров [24] и молекулярных фрагментов [25]. В то
же время моделирование распыления наноразмерных
металлических кластеров с подложек ранее не выпол-
нялось, исключая выполненные в рамках метода клас-
сической молекулярной динамики (МД) [26] оценочные
расчеты распыления кластеров меди с поверхности гра-
фита [27].

Выполненные исследования посвящены МД модели-
рованию бомбардировки уединенных медных класте-
ров, состоящих из разного числа атомов, на подложке
графита (0 0 0 1) ионами Ar и Xe с энергией 200 eV.
Сравнение результатов взаимодействия ионов Ar и Xe
с поверхностными кластерами позволяет выделить про-
явления многочастичности взаимодействия ионов Xe с
более легкими атомами кластеров. Подобные эффекты
взаимодействия уже рассматривались в рамках МД
модели с многочастичными атомными потенциалами
для мишеней в виде металлических гладких поверхно-
стей [28,29].

2. Молекулярно-динамическая модель

Подложки, имевшие гексагональную атомную струк-
туру, моделировались двумя слоями атомов, располо-
женными в плоскости (0 0 0 1), каждый из которых со-
стоял из 792, 960 и 1500 атомов углерода для кластеров,
состоящих из 13 (13 Cu), 27 (27 Cu) и 195 (195 Cu)
атомов Cu соответственно. Системы кластер–подложка
создавались путем релаксации первоначально уединен-
ных в пространстве минимизированных по энергии кла-
стеров меди [19,24] на поверхности графита (0 0 0 1).
После 20−40 ps релаксации систем кластер–подложка
максимальная кинетическая энергия атомов Cu в по-
верхностных кластерах не превышала 0.02 eV / атом. По-
ложение слоев атомов графита относительно нормали к
поверхности подложки полагалось неизменным в отли-
чие от модели [27], где подложка в процессе релаксации
бинарной системы оставалась свободной и ее поверх-
ность незначительно деформировалась. Моделирование
второго слоя атомов в подложке позволило полнее
учесть развитие процессов столкновений в мишени, что
привело к росту коэффициента распыления кластеров
на 5−10%. Дальнейшее увеличение числа атомных
слоев подложки не изменяло коэффициент распыления
кластеров.

Атомы меди в интервале 1.3−5.5 Å взаимодейство-
вали между собой в соответствии с многочастичным
потенциалом в представлении Гадеса и Урбассека [30],
дающим реалистичные энергии сублимации для малых
атомных кластеров, в частности для димера Cu−Cu —
2.64 eV [31]. В рассматриваемой модели потенциал [30]
непосредственно стыковался с парным отталкиваю-
щим потенциалом Борна–Майера, описывавшим высо-
коэнергетические столкновения атомов [32] в интервале
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0−1.3 Å. Взаимодействие атомов углерода описывалось
многочастичным потенциалом Терсоффа с радиусом об-
резания 2.1 Å [33], который стыковался с парным оттал-
кивающим потенциалом Зиглера–Бирзака–Литмарка [32]
посредством функции связи, заданной полиномом пятой
степени в интервале 0.5−0.98 Å. Минимальное рассто-
яние между атомами углерода в плоскости (0 0 0 1)
составляло 1.46 Å, а межплоскостное расстояние бы-
ло 3.35 Å. Взаимодействие атомов Cu−C на интер-
вале 1.946−3.75 Å описывалось парным потенциалом
Леннарда–Джонса [34] с минимальной потенциальной
энергией взаимодействия атомов Cu−C −0.11 eV при
межатомном расстоянии 2.34 Å. Потенциал Леннарда–
Джонса стыковался с потенциалом Зиглера–Бирзака–
Литмарка посредством функции связи, также заданной
полиномом пятой степени в интервале 1.2−1.946 Å.
По периметру атомных слоев графита были заданы
периодические граничные условия [26] и диссипативный
слой [35]. Уравнения движения частиц решались мето-
дом Верлета [26,32]. Взаимодействие ионов Ar и Xe
с атомами углерода и меди описывалось потенциалом
Зиглера–Бирзака–Литмарка с радиусом обрезания 5 Å.
Максимальный шаг интегрирования не превышал 4 fs.
Моделируемое время развития одного каскада столк-
новений составляло 2 ps для случая ионов Ar и 3 ps
для ионов Xe. Закон сохранения энергии в каждом
модельном каскаде выполнялся с точностью не хуже 1%.
Было выполнено по 2000 испытаний на каждом класте-
ре. Каждое новое испытание проводилось на исходной
системе кластер–подложка. Начальные координаты иона
выбирались по закону случайных чисел так, что его
максимально возможная энергия взаимодействия с хотя
бы одним атомом Cu в процессе сближения с кластером
была не меньше 37 eV.

3. Результаты и их обсуждение

3.1. П о т е р и э н е р г и и б о м б а р д и р у ю щ и х
и о н о в и и х р а с с е я н и е. На рис. 1, a представлены
модельные распределения вероятности нахождения
бомбардирующих ионов Ar и Xe в кластерах меди и
атомных слоях подложки после прекращения расчета
испытаний. Вероятности отражения бомбардирующих
ионов Ar в область 1 несколько больше, чем ионов Xe.
В самих кластерах меди бомбардирующих частиц нет
уже после 0.5 ps эволюции столкновений вследствие
учета только отталкивающего взаимодействия Cu−ион.
С учетом возможности нахождения ионов Ar и
Xe в области 2 вероятности нахождения ионов Ar
и Xe над подложкой после их взаимодействия с
мишенью отличаются незначительно. Заметное отличие
вероятностей нахождения ионов Ar и Xe наблюдается в
первом атомном слое подложки вследствие значительно
большей массы иона Xe по сравнению с атомными
массами Cu, C и Ar. Вероятности нахождения ионов
Ar и Xe в других областях мишеней отличаются
незначительно.

Рис. 1. Распределения вероятности нахождения бомбардирую-
щих ионов (a) и средних упругих потерь энергии ионов (b) Ar:
1 — (13 Cu), 2 — (27 Cu), 3 — (195 Cu) и Xe: 4 — (13 Cu),
5 — (27 Cu), 6 — (195 Cu) с начальной энергией 200 eV по
моделируемым областям (Ranges) мишеней: 1 — обратнорас-
сеянные ионы, 2 — поверхностный кластер; 3 и 4 — первый
и второй атомные слои подложки, 5 — пространство за
подложкой.

На рис. 1, b представлены усредненные по числу
испытаний распределения упругих потерь энергии бом-
бардирующих ионов Ar и Xe в кластерах и атомных
слоях подложки. Видно, что для всех рассматриваемых
кластеров средние энергии отраженных ионов Xe в
3−4 раза меньше средних энергий отраженных ионов Ar.
Для обоих бомбардирующих ионов упругие потери в
кластерах меди являются доминирующими и достигают
для ионов Xe 60−70%, а для ионов Ar 50−55% от
их начальной энергии, имея тенденцию к возрастанию
с увеличением размера кластера. В атомных слоях
подложки упругие потери энергии ионов Ar и Xe
уменьшаются сходным образом.

На рис. 2 представлены угловые полярные распределе-
ния рассеянных ионов Ar (a) и Xe (b). Полярный угол
отсчитывался от внешней нормали к поверхности под-
ложки. Для обоих типов ионов и всех рассматриваемых
кластеров распределения имеют основной максимум в
интервале углов 60−80◦, причем максимум в случае
Xe демонстрирует четкую тенденцию к смещению в
сторону бо́льших полярных улов с ростом размера
кластера. Максимум при углах 60−80◦ является ре-
зультатом наложения двух интенсивностей отраженных
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Рис. 2. Распределения вероятности рассеяния ионов Ar (a) и
Xe (b) по полярным углам (с разрешением 1◦) на кластерах:
1, 4 — (13 Cu); 2, 5 — (27 Cu); 3, 6 — (195 Cu); кри-
вые 4–6 — кусочно-линейные пятиточечные аппроксимации.

ионов: вторично отраженных от подложки ионов, ко-
торые предварительно взаимодействовали с кластером,
и ионов, отраженных от кластеров без значительного
взаимодействия с подложкой (см. п. 3.2). Ряд локальных
максимумов, как например в области углов 90◦−105◦

в случае бомбардировки кластера (195 Cu) ионами Ar,
возникает как проявление геометрических особенностей
рассматриваемых модельных систем кластер / подложка.

3.2. У г л о в ы е р а с п р е д е л е н и я с р е д н и х э н е р-
г и й р а с с е я н н ы х и о н о в. На рис. 3 приведены по-
лярные угловые зависимости средних энергий рассеян-
ных ионов Ar (a) и Xe (b). Общим для всех случаев
является максимум в области полярных углов 50◦−85◦,
что в целом совпадает с расположением основного мак-
симума распределения вероятности рассеяния ионов на
рис. 2. Таким образом, основной максимум вероятности

рассеяния ионов формируется преимущественно за счет
высокоэнергетических отраженных ионов. На рис. 3, a
штриховой линией показана аналитически рассчитанная
энергия иона Ar после его взаимодействия с одним сво-
бодным атомом Cu при начальной энергии иона 200 eV.
Из этой зависимости следует, что общая тенденция к ро-
сту средней энергии рассеянных ионов Ar с увеличением
угла рассеяния определяется парным взаимодействием
Ar−Cu, формирующим второй максимум в области
углов 90◦−105◦ . На парное взаимодействие наклады-
вается существенное многочастичное взаимодействие
в области углов рассеяния 50◦−85◦ . Многочастичное
взаимодействие складывается из рассеяния ионов Ar на
атомах кластера и во многих случаях последующего
взаимодействия иона с подложкой. Многочастичное или
многократное взаимодействие иона Ar с атомами класте-
ров меди складывается из одновременного или соответ-

Рис. 3. Распределения средней энергии рассеянных ионов
Ar (a) и Xe (b) по полярным углам отлета ионов с разре-
шением 1◦ на кластерах: 0 — один Cu атом; 1, 4 (13 Cu);
2, 5 (27 Cu); 3, 6 (195 Cu); кривые 4–6 — кусочно-линейные
пятиточечные аппроксимации.
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ственно последовательного взаимодействия с нескольки-
ми атомами Cu, что приводит к сохранению большей
энергии иона по сравнению с энергией рассеянного
иона, движущегося в том же направлении после взаи-
модействия с одним атомом Cu. При рассеянии ионов
кластерами в направлениях с полярными углами более
90◦ происходит вторичное рассеяние иона на подложке
(если ион попадает в пределы модельной подложки),
которое также имеет многочастичный характер. Падение
иона на подложку под большим углом приводит к потере
небольшой доли его кинетической энерии и конечному
рассеянию иона от подложки также под большим по-
лярным углом. В результате формируется характерный
максимум средней энергии рассеянных ионов Ar в
области полярных углов 50−85◦ (рис. 3, a). В случае
кластера (13 Cu) максимум в области углов 50−85◦

наименее выражен из-за ограниченных возможностей
возникновения многочастичных или многократных вза-
имодействий иона Ar с атомами Cu.

При малых углах рассеяния ионов Ar доминируют
низкие энергии отражения — как результат практиче-
ски парного взаимодействия Ar−Cu, что подтверждает-
ся незначительностью отличий энергии рассеяния при
полярных углах 10−40◦ и энергий парного взаимо-
действия, приведенных на рис. 3, a. Роль графитовой
подложки при таких взаимодействиях частиц остается
незначительной, хотя возможны вторичные отражения
ионов от подложки с низкими энергиями. В случае же
сохранения большой энергии иона после взаимодействия
с кластером и большого полярного угла падения на
подложку происходит, как правило, внедрение иона в
графит. Когда энергия иона после взаимодействия с кла-
стером составляет 50−150 eV, критический полярный
угол падения иона Ar на подложку с ее разрушением и
возможным проникновением иона в подложку, как было
получено, составляет 130−160◦ . Эти данные согласуют-
ся с экспериментальными результатами [36], где была
получена пороговая энергия 43.5 eV проникновения нор-
мально падающих ионов Ar сквозь поверхность (0 0 0 1)
внутрь графитового слоя.

Разница средних энергий рассеянных ионов Ar и Xe,
как видно из рис. 1, b, обусловлена различными механиз-
мами отражения бомбардирующих ионов Ar и Xe, что
проявляется также в совершенно разном характере по-
ведения средних энергий отражения при полярных углах
в интервале 85−105◦ . Ионы Xe отражаются от кластера
благодаря действию механизма коллективного отраже-
ния тяжелой частицы группой более легких атомов Cu.
При полярных углах рассеяния до 50◦ средние энергии
отраженных ионов Xe относительно малы (рис. 3, b) и
отличаются незначительно для разных кластеров, что го-
ворит в пользу идентичности механизмов коллективного
отражения тяжелых ионов 3−4 атомами кластеров на
малые углы. В случае сохранения после взаимодействия
с кластером энергии ∼ 50−150 eV при полярных углах
движения более 135◦ ионы Xe, как показали испытания,
разрушают поверхностный атомный слой графита, теряя
при этом большую часть энергии, и во многих случаях

проникают в подложку. Следует отметить, что уже
при полярных углах падения на поверхность (0 0 0 1)
графита ∼ 115−120◦ ионы Ar и Xe при отражении от
подложки теряют около половины своей энергии. На
рис. 3, b прослеживается та же зависимость, что и на
рис. 2, b — полярный угол максимума средней энергии
отраженных ионов Xe возрастает с увеличением размера
кластера.

3.3. П о л я р н ы е и а з и м у т а л ь н ы е р а с п р е д е-
л е н и я р а с п ы л е н н ы х а т о м о в Cu. На рис. 4
представлены полярные угловые зависимости дифферен-
циального коэффициента распыления dY/dϕ, где ϕ —
полярный угол, для одиночных атомов меди (без учета
распыленных димеров, тримеров и т. д.), вылетающих
из кластеров (13 Cu), (27 Cu) и (195 Cu) под дей-

Рис. 4. Зависимость дифференциального коэффициента рас-
пыления атомов Cu ионами Ar (a) и Xe (b) от полярного угла
вылета атомов с разрешением 1◦. Кривые: 1 (13 Cu), 2 (27 Cu),
3 (195 Cu).
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ствием ионов Ar (a) и Xe (b) с начальной энергией
200 eV. Видно, что для обоих типов ионов максмум
распределения dY/dϕ находится вблизи нормального
полярного угла независимо от размера кластера. Не
наблюдается принципиальной разницы между поляр-
ными распределениями dY/dϕ распыленных атомов в
случаях ионов Ar и Xe. Для обоих типов ионов имеют
место, по крайней мере, два механизма распыления:
механизм атомов отдачи (1−2 столкновения атомов Cu)
со случайным и фокусированным направлениями вылета
распыленных частиц из кластеров во всем интервале
полярных углов и механизм последовательных столк-
новений (2−4 столкновения атомов Cu в кластерах
(27 Cu) и (195 Cu)), часть которых являются фоку-
сированными. Эффективная работа второго механизма
определяется наличием свободной поверхности боко-
вых сторон кластеров, через которые осуществляется
вылет большей части распыленных атомов меди, и
прямолинейных параллельных подложке цепочек атомов
(3−6 атомов Cu) в кластерах. Как видно из рис. 4,
не существует прямой зависимости между формой по-
лярного распределения и атомной структурой кластера,
поскольку не наблюдается качественных различий меж-
ду полярными распределениями для кластера (13 Cu),
с одной стороны, и кластеров (27 Cu) и (195 Cu) —
с другой, несмотря на принципиальные различия их
атомных структур. В случае кластера (13 Cu) первый
механизм определяет распыление во всем диапазоне
полярных углов. Некоторое количество распыленных
атомов покидает кластеры в направлениях с полярными
углами более 90◦ . Часть этих атомов, как видно из
рис. 4, не отражается от модельной подложки вследствие
ее пространственной ограниченности.

На рис. 5 представлены азимутальные угловые зави-
симости дифференциального коэффициента распыления
для одиночных атомов dY/dθ, где θ — азимутальный
угол отлетающих Cu атомов, для кластеров (13 Cu),
(27 Cu) и (195 Cu), бомбардируемых ионами Ar и
Xe. Азимутальный угол отсчитывался от направления
[1 0 0 0] против часовой стрелки в плоскости (0 0 0 1)
поверхности графита. Для всех кластеров характерные
составляющие формы профилей распределений соответ-
ствуют друг другу для случаев ионов Ar и Xe (хотя
и могут отличаться по интенсивности), что говорит
об аналогичности механизмов распыления кластеров
ионами различных типов.

Для кластера (13 Cu) на рис. 5, a нет угловой азиму-
тальной периодичности в распределениях распыленных
частиц. На рис. 5, b, c для кластеров (27 Cu) и (195 Cu) в
секторах вблизи углов 30, 90, 150, 210, 270 и 330◦ видны
максимумы дифференциальных коэффициентов распыле-
ния для обоих типов ионов. Направления преимуще-
ственного распыления атомов Cu по азимуту для класте-
ров (27 Cu) и (195 Cu) практически совпадают с направ-
лениями 〈1 1 0 0〉 подложки графита. Наибольшая откры-
тость атомных структур этих поверхностных кластеров
обнаружена соответственно в направлениях 〈1 1 0 0〉,

Рис. 5. Зависимость дифференциального коэффициента рас-
пыления атомов Cu из кластеров: a — (13 Cu), b — (27 Cu),
c — (195 Cu) ионами Ar (кривая 1) и Xe (кривая 2) от
азимутального угла вылета атомов с разрешением 4◦.

вдоль которых формируются параллельные последова-
тельности из 3−6 атомов Cu (ориентированные по
азимуту атомной плоскостью графита (0 0 0 1)). Таким
образом, преимущественное распыление поверхностных
кластеров меди (27 Cu) и (195 Cu) в направлениях
〈1 1 0 0〉 связано с генерацией в кластерах 2−4 атомных
фокусированных столкновений. Для кластера (13 Cu)
отсутствие азимутальной периодичности интенсивности
распыления связано с малым числом атомов Cu и
отличной от больших кластеров атомной структурой.
Кластер (13 Cu) и на подложке остается практически
идеальным кубоэктаэдром.

Из рис. 5, b, c видно, что в случае бомбардировки
кластеров (27 Cu) и (195 Cu) ионами Xe рядом с
основными пиками распыления, которые совпадают по
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азимуту с пиками, возникающими в случае бомбардиров-
ки ионами Ar, в некоторых случаях возникают дополни-
тельные максимумы. Например, два пика для кластера
(195 Cu) имеют место в области азимутальных углов
180◦ и 300◦ . В случае ионов Ar при этих азимутальных
углах также имеют место незначительные всплески
интенсивности распыления, однако они малы по срав-
нению с основными максимумами. Предположительно,
ионы Xe, внедряясь в кластер, увеличивают открытость
его атомной структуры, что приводит к возрастанию
интенсивности распыления в направлениях, остающихся
более закрытыми при бомбардировке ионами Ar.

3.4. К о э ф ф и ц и е н т ы р а с п ы л е н и я. На рис. 6
представлены значения коэффициентов распыления рас-
смотренных кластеров с учетом одиночных атомов,
димеров, тримеров и т. д. при бомбардировке ионами
Ar (кривые 1, 2) и Xe (кривые 3, 4). Многоатомные
распыленные частицы Cu составляют по числу атомов
10−20% от всех распыленных атомов Cu и в случае
ионов Ar (10% для (13 Cu) и 20% для (195 Cu)) и
∼ 20% для всех кластеров в случае ионов Xe. Отличия
значений модельных коэффициентов распыления для
частиц Cu, покидающих кластеры в диапазоне полярных
углов до 90◦ (кривые 1 (Ar), 4 (Xe)) и для всех
полярных углов (кривые 2 (Ar), 3 (Xe)), достигают 50%.
С учетом возможного прилипания некоторых распылен-
ных атомов кластера к подложке при полярных углах
их отлета от кластера более 90◦ истинные значения
коэффициента распыления находятся между полным ко-
эффициентом распыления атомов Cu и коэффициентом
распыления атомов Cu для углов менее 90◦ . Значения
коэффициента распыления для ионов Xe больше, чем

Рис. 6. Значения коэффициента распыления кластеров
(13 Cu), (27 Cu), (195 Cu) в диапазоне полярных углов
вылета атомов Cu до 90◦ (кривые 1 (Ar), 4 (Xe)) и для
всего диапазона полярных углов (кривые 2 (Ar), 3 (Xe)) при
начальной энергии ионов 200 eV.

Энергетические и размерные параметры кластеров

Параметры кластеров (13 Cu) (27 Cu) (195 Cu)

Usub, eV 2.57 2.65 3.08
Ucoh, eV 2.58 9.89 22.65

Na 3 14 32
Hn, Å 5.8 5.9 14.2

для ионов Ar, во всех рассмотренных случаях. Очевидно,
это следствие различия упругих потерь энергии ионов
Ar и Xe в кластерах (см. п. 3.1). Полные коэффициенты
распыления поверхностных кластеров имеет незначи-
тельные минимумы в случае кластера (27 Cu) и мак-
симальные значения для кластера (195 Cu) для обоих
типов ионов. Коэффициент распыления графита при
энергии ионов Ar и Xe 200 eV оказался незначительным
и не обсуждался в работе.

В таблице приведены энергетические и размерные па-
раметры моделируемых кластеров. Энергия сублимации
Usub кластеров незначительно возрастает с увеличением
числа атомов, составляющих кластер. Энергия когезии
Ucoh модельных кластеров с подложкой прямо пропор-
циональна числу атомов Cu Na, находящихся на границе
раздела медь / графит (см. раздел 2). Высота кластера
Hn определялась как расстояние от подложки графита
до максимально удаленного от нее атома кластера.
Уменьшение значения полного коэффициента распыле-
ния кластера (27 Cu) по сравнению с (13 Cu), очевид-
но, обусловлено изменением характера присоединения
кластера к подложке с увеличением его размера, что
видно из значений параметров Na и Ucoh. Рост значения
Na способствует более эффективной передаче энергии,
привнесенной бомбардирующим ионом, от кластера в
подложку, уменьшая долю энергии иона, идущую на
распыление кластера. Высоты Hn кластеров (13 Cu) и
(27 Cu) практически не отличаются, и поэтому их раз-
ница не влияет на изменение коэффициента распыления.
Больший коэффициент распыления кластера (195 Cu)
по сравнению с коэффициентом распыления кластера
(27 Cu) обусловлен значительно большей высотой кла-
стера (195 Cu). Энергия иона, передаваемая верхним
атомам такого кластера, состоящего из более чем трех
атомных слоев, не достигает подложки за характерное
время распыления, которое одного порядка с периодом
колебания атома в решетке (∼ 10−13 s). Поэтому в
кластерах с большой высотой Hn роль площади границы
раздела медь / графит в распылении незначительна, что
видно из данных таблицы и рис. 6.

4. Заключение

В работе выполнено молекулярно-динамическое мо-
делирование взаимодействия ионов Ar и Xe, имеющих
начальную энергию 200 eV, с поверхностными класте-
рами меди, состоящими из 13, 27 и 195 атомов Cu.
Показано, что коэффициенты отражения ионов Ar и
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Xe от кластеров меди отличаются незначительно, хотя
энергия отраженных ионов Xe значительно меньше, чем
ионов Ar. Значения коэффициента распыления кластеров
ионами Xe больше, чем ионами Ar. Идентифицировано
два механизма распыления кластеров, приводящих к
максимуму интенсивности распыления при полярных
углах вблизи нормального, а также к возникновению
периодичности максимумов в азимутальных распределе-
ниях интенсивности распыления с периодом 60◦ . Азиму-
тальная периодичность в распылении кластеров опреде-
ляется наиболее открытыми направлениями 〈1 1 0 0〉 их
атомной структуры, возникающими при взаимодействии
поверхностных кластеров с подложкой (0 0 0 1) графита.
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