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Предложено описание процессов упругого распыления металла в виде боль-
ших (с числом атомов N > 5) нейтральных и заряженных кластеров при ионной
бомбардировке. Результат представлен в виде простой формулы.

Исследованиям явления ионного распыления твердых тел посвя-
щено значительное число публикаций (см., например, обзоры [1–5] и
приведенные там ссылки). Последовательные расчеты и теоретическое
описание процессов распыления крайне затруднены, прежде всего су-
щественно многочастичным характером задачи как на стадии внедрения
ионов в твердое тело, так и на стадии формирования продуктов распы-
ления, которые состоят не только из одиночных атомов мишени, но и
из многоатомных частиц — кластеров [6,7]. Расчеты же ”из первых
принципов” методами молекулярной динамики [1] (см., также, [8–10])
сложны в техническом отношении, особенно с ростом числа атомов в
кластере, и трудновоспроизводимы другими, кроме авторов расчетов,
исследователями. Трудности значительно возрастают при включении
в схему молекулярной динамики процессов формирования зарядового
состава [11] продуктов распыления.

В настоящей статье мы рассмотрим теорию распыления металла
в виде больших (с числом атомов N > 5) нейтральных и заряжен-
ных кластеров под действием ионной бомбардировки, основанную на
простых физических предположениях и находящуюся в согласии с
экспериментом. Наше рассмотрение использует работы [12–15], однако
наш окончательный результат представлен в виде простой формулы для
вероятности вылета кластера и его зарядового состояния. Предлагаемый
подход принципиально не применим к распылению в виде одиночных
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атомов или малых кластеров. А из сравнения с экспериментом может
быть сделан вывод (см. также [12–15]) о применимости подхода, начиная
с конкретного числа атомов в кластере (N > 5).

Будем считать твердое тело образованным из атомов, каждый из ко-
торых находится в осцилляторной яме глубиной ∆ и имеет собственную
частоту ω. Характерный период колебаний T = 2π/ω. Пусть скорость
падающего иона такова, что за время τ � T ион и быстрые атомы отдачи
при движении в металле претерпевают большое число столкновений, в
результате которых атомы металла получают некоторые импульсы qi ,
где i — номер атома. Неравенство τ � T позволяет сформулировать это
иначе: результат пролета иона сквозь систему осцилляторов сводится
к мгновенной и одновременной передаче осцилляторам импульсов qi

(i = 1, 2, . . . ,N), где N — число осцилляторов. Далее мы будем
считать все qi , i = (1, 2, . . . ,N) независимыми, а все направления —
равновероятными. Целью же расчета является вероятность обнаружить
систему из N осцилляторов (которым мгновенно переданы импульсы
qi) в конечных связанных состояниях с центром масс, движущимся с
импульсом k. Именно при выполнении последнего условия система из
N осцилляторов будет двигаться как целое с импульсом k. Для расчета
вероятности таких событий, соответствующих коррелированному отры-
ву блока атомов, проще всего воспользоваться аппаратом квантовой
механики. Будем придерживаться модели Эйнштейна и заменим блок
из N атомов на систему из N независимых одинаковых осцилляторов
с собственной частотой ω. Соответствующая волновая функция имеет
вид:

Ψi = Φ(R)φ1(r1)φ2(r2) . . . φN(rN), (1)

где Φ(R) — волновая функция центра масс блока из N атомов, R —
координаты центра масс, φi(ri) — волновая функция осциллятора с
номером i и координатами ri . Мгновенная и одновременная передача
импульсов qi очевидно преобразует волновую функцию (1) к виду
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Будем считать, что до получения импульсов qi все осцилляторы на-
ходились в основных состояниях, т. е. φ1 = φ2 = . . . = φN ≡ φ0,
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Φ ≡ Φ0. Поэтому амплитуда вероятности обнаружить произвольное
конечное состояние Ψ f = Φk(R)φn1(r1)φn2(r2) . . . φnN(rN) с центром
масс в состоянии Φk непрерывного спектра с импульсом k определяется
проекцией состояния Ψ f на состояния (2). Квадрат модуля амплитуды
после суммирования по квантовым числам осцилляторов ni (с условием

n =
N∑

i=1
ni , где n имеет смысл главного квантового числа системы из N

осцилляторов) равен
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где α2 = mω/~, m — масса осциллятора (атома). Для вычисления
квадрата матричного элемента (3) и суммирования нами использованы
результаты Ферми [16], статья N 74 (см. также [12–15,17]). Это и
есть вероятность вылета кластера из N атомов как целого с импульсом
k и в состоянии возбуждения n. Нас интересует вылет стабильных
кластеров, поэтому следует просуммировать W(n)

k по всем состояниям
колебательного возбуждения n, меньших некоторого n0, когда энергии,
запасенной в возбужденных осцилляторах, хватит на развал кластера;
для этого достаточно считать, что n0 ≈ ∆/~ω, когда энергии колебаний
всех осцилляторов хватает на выброс одного атома из ямы глубиной
∆. Далее, полная вероятность обнаружить центр масс в непрерывном
спектре может быть получена интегрированием по всем k, однако удоб-
нее получить эту вероятность путем суммирования по всем связанным
состояниям Φn(R) центра масс до некоторого n = k0 (получение
которого мы опишем ниже), с последующим вычитанием из единицы.
В результате
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1− exp
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, (4)

здесь введено обозначение β2 = mNΩ/~, где Ω — частота коле-
баний центра масс. Опишем процедуру получения k0. Считаем, что
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центр масс блока из N атомов совершает гармонические колебания
с частотой Ω в потенциальной яме глубиной UN, которую мы будем
называть энергией связи кластера с металлом. Такая энергия связи
пропорциональна площади поверхности SN, по которой блок из N
атомов соприкасается с остальным металлом. Предположим, что это
полусфера с центром, лежащим на поверхности металла до распыления.
Тогда [12–15] UN = σSN = δN2/3. Таким образом, мы различаем
δ — долю энергии связи кластера с остальным металлом, отнесенную
к одному атому в составе кластера, и ∆ — глубину потенциальной
ямы, в которой находится каждый атом твердого тела. Очевидно, что в
формуле [4] k0 = UN/(~Ω). Далее следует усреднить вероятность (4) по
всем возможным значениям qi , i = (1, 2, . . . ,N). Сделаем естественное
предположение относительно распределения значений qi : считаем все
qi независимыми, а все направления qi — равновероятными и возьмем,
как в [12–15], среднее по углам Ωqi векторов qi . Дальнейшие выкладки
значительно упрощаются, если считать, что все qi имеют одинаковую
длину |qi | = q, т. е. в среднем все qi одинаковы по величине, но
направлены хаотично. В результате при N� 1 вероятность примет вид

WN =
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2
3

q2

(k01)2

)− 3
2

]
exp
(
−N

δ

∆

q2

(k01)2

)
, (5)

где k01 = (2mδ)1/2. Таким образом, мы вычислили вероятность отрыва
кластера как целого (блока) без перемены мест атомов относительно
друг друга.

Процесс формирования зарядового состава является составной ча-
стью механизма распыления. Наше дальнейшее рассмотрение суще-
ственно использует положение, согласно которому большие кластеры
вылетают как целое в виде блока атомов. Именно последнее позволяет
определить зарядовое состояние блока из N атомов. Для этого, как и при
статистическом выводе [18] формулы Саха–Ленгмюра, будем считать,
что по мере удаления кластера от поверхности металла до некоторого
расстояния (называемого критическим) ξ возможен обмен между элек-
тронами зоны проводимости металла и электронами атомов, входящих
в состав кластера. При удалении кластера от металла на расстояния,
превышающие ξ , электронный обмен неадиабатически прекращается.
Тогда, согласно [15] PN(Q), вероятность N-атомному кластеру иметь
после вылета заряд Qe (e — заряд электрона) определяется исходя из
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Рис. 1. Относительный выход Y1
N однозарядных кластеров Ta1

N в зависимости
от числа атомов в их составе N, при бомбардировке мишени из тантала
однозарядными ионами Au−1 при энергии 6 keV, при температуре мишени
ϑ = 2273 K: сплошная линия — расчетные Y1

N при значении варьируемого
параметра q = 500 at (атомные единицы: ~ = me = e = 1), 1 —
эксперимент [20,21]; для сравнения на данном рисунке приведены также: 2 —
расчетный масс-спектр нейтральных кластеров Y0

N(q = 500 at) для той же
температуры мишени, 3 — степенной закон [6], нормированный на пятый
кластер, т. е. значения функции N−8.5/5−8.5.

стандартной формулы для вероятности флуктуаций:

PN(Q) =
1
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exp
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1
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где нормирующий множитель DN определяется путем суммирования
по всем возможным значениям Q = 0,±1,±2, . . . , а (∆QN)2 —
средний квадрат отклонений заряда кластера от равновесного значения,
me — масса электрона зоны проводимости, V — объем кластера,
ϑ — температура мишени, γ — валентность атомов металла. Таким
образом, для получения вероятности WQ

N вылета кластера с числом
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Рис. 2. Относительный выход Y0
N нейтральных кластеров Ta0

N в зависимости
от числа атомов в их составе N при бомбардировке мишени из тантала
однозарядными ионами Ar+1 при энергии 5 keV, при комнатной температуре
мишени: сплошная линия — расчетные значения Y0

N (q = 450 at), 1 —
эксперимент [6]; для сравнения на данном рисунке приведены также: 2 —
расчетный масс-спектр однократно заряженных кластеров Y1

N (q = 450 at) для
той же температуры мишени, 3 — степенной закон [6], нормированный на пятый
кластер, т. е. значения функции N−8.5/5−8.5.

атомов N и зарядом Qe необходимо умножить вероятность WN из
(5) на PN(Q). В результате получаем окончательное выражение для
вероятности отрыва кластера из N атомов и имеющего заряд Qe:

WQ
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2

]

× exp
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{
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2

Q2
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}
. (7)

На эксперименте обычно измеряют относительные вероятности выхода
кластеров с различным числом атомов. Поэтому для сравнения с экс-
периментом вероятность (7) следует сначала поделить на вероятность
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отрыва кластера с N = 5 (точнее, можно выбрать любое N > 5, но
нам удобнее N = 5), аналогично нормируются и экспериментальные
данные. Далее, при необходимости можно перейти к любым удобным
произвольным единицам. На рис. 1 и 2 приведены относительные выходы
YQ

N = WQ
N /W

Q
5 однозарядных Y1

N и нейтральных Y0
N кластеров TaN

в зависимости от числа атомов в их составе N, при бомбардировке
мишени из тантала однозарядными ионами Au−1 при энергии 6 keV и
ионами Ar+1 при энергии 5 keV, при температуре мишени ϑ = 2273 K
и ϑ = 300 K. Для сравнения на рисунках приведен также степенной
закон [6], нормированный на пятый кластер, т. е. значения функции
N−8.5/5−8.5 для тантала. При расчетах с целью ограничения числа
подгоночных параметров считалось, что ∆ = δ = 8.1 eV (энергия
сублимации [19]). Необходимо отметить, что масс-спектры нейтральных
кластеров слабо зависят от температуры мишени, тогда как масс-
спектры однозарядных кластеров существенно зависят от температуры
мишени, однако с ростом температуры они приближаются к масс-
спектрам нейтральных кластеров.

Автор благодарен за финансовую поддержку работы в форме гранта
Министерства образования Российской Федерации по фундаментальным
исследованиям в области естественных наук.
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