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Впервые получены значения потенциала атомная частица−твердое тело из экспериментальных данных
об энергетических спектрах и угловых зависимостях обратнорассеянных частиц. Предложенная проце-
дура определения потенциала ранее не применялась. Показано, что получаемые данные не зависят от
используемой аппроксимации потенциала. Потенциал взаимодействия ион−твердое тело заметно отличается
от потенциала, описывающего столкновения в газовой фазе. Константа экранирования возрастает на
10−15%. Увеличение экранировки обусловлено возрастанием плотности электронного газа в области между
налетающей частицей и рассеивающим центром.
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Данные о потенциале определяющим образом вли-
яют на результаты моделирования процессов отраже-
ния частиц от поверхности, прохождения через тон-
кие пленки, моделирования пробегов частиц, распы-
ления и энерговыделения. Эти процессы существен-
ны для определения взаимодействия частиц плазмы с
первой стенкой токамака-реактора, при моделировании
процессов ионной имплантации и анализе результатов
определения характеристик приповерхностных слоев с
использованием рассеяния ионов и атомов. Данные о
потенциалах напрямую определяют значения ядерных
тормозных потерь при прохождении пучков атомных
частиц в веществе.
При моделировании столкновений атомных частиц

с твердым телом чаще всего используются экрани-
рованные кулоновские потенциалы: Мольера [1], ZBL
(Ziegler−Biersack−Littmark) [2], Ленца−Йенсена [3,4],
Kr−C [5]. В работе [6] был предложен потенциал,
в настоящее время наилучшим образом описывающий
эксперименты по рассеянию частиц в газовой фазе. В [7]
было проведено сравнение расчетов, выполненных в
приближении функционала плотности (DFT) с исполь-
зованием пакета программ DMol для выбора базиса
используемых волновых функций, и экспериментальных
данных о потенциалах, было достигнуто хорошее согла-
сие с экспериментом. Потенциалы DFT c коррекцией на
экспериментальные данные о параметрах потенциальной
ямы успешно использовались для моделирования коэф-
фициентов отражения частиц от различных мишеней [8]
и для расчета ядерных тормозных способностей [9].
Некоторые авторы пытаются учитывать влияние осо-
бенностей взаимодействия частиц с твердым телом при
разработке потенциалов для расчетов методом молеку-
лярной динамики [10–12].

При моделировании энергетических спектров рассеян-
ных частиц с помощью компьютерных кодов отмечалась
необходимость корректировки константы экранирова-
ния в потенциале для лучшего согласия с экспери-
ментом [13]. В нашей работе [14] при исследовании
эффекта радужного рассеяния атомов на поверхности
металлических кристаллов из экспериментальных дан-
ных для большого числа систем были получены потен-
циалы взаимодействия, которые сильно отличаются от
потенциалов, используемых для описания рассеяния в
газовой фазе. Данный эффект был объяснен влиянием
наведенного заряда в металле налетающим атомом [14].
Подобное влияние наблюдалось также в работе [15] при
описании полуканалирования ионов N+

2 на кристалле
меди. В отличие от газовой фазы определение потен-
циала из эксперимента для столкновений в твердом
теле затруднено из-за влияния многократного рассеяния
и торможения частиц, а также из-за изменения заряда
частицы при прохождении через твердое тело. Попыток
получить сведения о потенциале путем моделирования
энергетических и угловых спектров обратнорассеянных
частиц ранее не предпринималось.
Для описания рассеяния частиц при бомбардировке

твердого тела мы использовали наш код, основанный
на методе Монте-Карло и приближении парных взаимо-
действий. Для описания мишени использовалась микро-
кристаллическая модель [16], в которой для учета кор-
реляции в расположении ближайших соседей рассмат-
ривается кластер атомов размером в одну постоянную
решетки. Положение первого атома и ориентация кла-
стера выбирались случайным образом. После акта соуда-
рения строился следующий кластер, ориентированный
случайно в пространстве. В нашей программе потери
энергии, связанные с рассеянием на атомах мишени,
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Таблица 1. Параметры в потенциале Зиновьева

Энергия, keV c1 c2 c3 Ошибка, %

5 1.954 1.120 0.017 6.8
8 1.875 1.123 0 8.5

Таблица 2. Параметры в потенциале Мольера

Энергия, keV c1 d1 c2 d2 Ошибка, %

5 0.462 0.427 0.5775 1.431 6.9
8 0.455 0.480 0.5775 1.536 8.9

рассчитываются точно для используемого потенциала
взаимодействия. Для описания торможения на электро-
нах использовались данные из работы [17], величина
поправки на неупругие потери при соударении рассчи-
тывалась как произведение тормозной способности для
рассматриваемой энергии столкновения на длину тра-
ектории между последовательными актами соударения.
Учитывались тепловые колебания атомов мишени.
Экспериментальные данные по рассеянию ионов водо-

рода на золоте взяты нами из работы [18]. Особенность
этого эксперимента состояла в том, что регистриро-
вались все рассеянные частицы — как заряженные,
так и нейтральные. Тем самым устранялась ошибка,
связанная с неопределенностью доли заряженных частиц
в общем потоке рассеянных частиц. Авторы измеряли
энергетические спектры в достаточно широком диапа-
зоне энергий рассеянных частиц для двух начальных
энергий бомбардирующих ионов: E0 = 5 и 8 keV. Энер-
гетические спектры были измерены в диапазоне углов
β от 25 до 85◦ с шагом 10◦ . Угол вылета отсчитывался
от нормали к поверхности. Энергетическое разрешение
спектрометра 1E/E = 0.019.
Для определения параметров потенциала использова-

лись потенциалы Зиновьева [6] и Мольера [1] с варьи-
рованием параметров. В итоге достигалось наилучшее
согласие с экспериментом одновременно для всей со-
вокупности экспериментальных данных для конкретной
энергии соударения.
Потенциал Зиновьева

U(R) =
Z1Z2e2

R
exp{−B(x)x},

B(x) =
c1

1 + c2x1/2 + c3x
, x =

R
a f

.

Здесь Z1 и Z2 — заряды ядер сталкивающихся частиц,
R — межъядерное расстояние. В качестве длины экра-
нирования a f использовался параметр, предложенный
Фирсовым [19]:

a f = 0.88534aB
(

Z1/2
1 + Z1/2

2

)

−2/3
, aB = 0.529�A,

где aB — радиус Бора.
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Рис. 1. Интенсивность рассеянных частиц для энергий соуда-
рения E0 = 5 (a) и 8 keV (b). Точки — экспериментальные
данные из работы [18], линии — наш расчет. β — угол вылета
относительно нормали к поверхности.

Потенциал Мольера использовался в виде

U(R) =
Z1Z2e2

R

3
∑

i=1

c i exp

(

−di
R
a f

)

.

Параметры, при которых эксперимент описывается
наилучшим образом, приведены в табл. 1 и 2. При ис-
пользовании потенциала Мольера параметры c3 и d3 не
влияли на результат, так как описывают взаимодействие
с K-оболочкой мишени, а такие межъядерные расстоя-
ния в обсуждаемом эксперименте не достигались.
На рис. 1 приведено сравнение экспериментальных и

расчетных спектров для различных углов рассеяния и
энергий соударения. Для облегчения восприятия приве-
дены данные только для части углов.
Восстановленные из эксперимента потенциалы пред-

ставлены на рис. 2, a. Как видно из рис. 2, a, полученные
значения слабо зависят от используемой формы потен-
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Рис. 2. a — восстановленные из эксперимента потенциалы
межатомного взаимодействия для различных энергий соуда-
рения и различных математических формул для потенциала.
Полученные данные о потенциалах приведены для диапазонов
энергий рассеянных атомов, наблюдаемых в эксперименте [18].
Потенциал DFT рассчитан для столкновений в газовой фазе.
b — функция экранирования B(R) для приведенных на части
a случаев. Жирная линия — данные для потенциала DFT в
случае столкновений в газовой фазе.

циала, что указывает на достоверность применяемой ме-
тодики. Мы предполагали, что при рассеянии протонов
в твердом теле достигается равновесное распределение
пучка по заряду частицы, но оно может быть разным
для различных начальных энергий. Поэтому парамет-
ры потенциала для различных энергий определялись
независимо. Как видно из рис. 2, a, данные для разных
энергий близки, что лишний раз подтверждает устойчи-
вость процедуры определения параметров потенциала.
На рис. 2, a приведен также потенциал для столкно-
вений в газовой фазе, полученный при использовании
метода DFT. Видно, что полученные нами потенциалы
для столкновения в твердой фазе значительно от него
отличаются.

На рис. 2, b представлена функция экранирования
B(R) для приведенных на рис. 2, a случаев

B(R) = − ln

[

U(R)R
Z1Z2e2

]

a f

R
.

Как видно из рис. 2, b, полученные потенциалы харак-
теризуются возрастанием функции экранирования (или
уменьшением длины экранирования) на 10−15% по
сравнению с потенциалами, применяемыми для столк-
новений в газовой фазе. Данный эффект, на наш взгляд,
обусловлен возмущением плотности электронного газа
в металле налетающей частицей. Возрастание плотности
электронного газа в области между налетающей части-
цей и рассеивающим центром и приводит к увеличению
экранировки в потенциале взаимодействия. При умень-
шении межъядерного расстояния наблюдается сближе-
ние значений потенциалов для газовой и твердой фаз.
Еще одним из критериев правильного подбора по-

тенциала взаимодействия при машинном моделировании
является совпадение угловых зависимостей рассеянных
частиц с экспериментальными данными. На рис. 3 при-
ведено угловое распределение обратнорассеянных ато-
мов водорода, проинтегрированное по всем выходным
энергиям, для начальных энергий E0 = 5 и 8 keV. По
оси ординат отложена функция G(β), равная числу
отраженных частиц на падающий протон и интервал
угла выхода 1β = 5◦ :

G(β) = 4π sin

(

1β

2

)

sin β

E0
∫

0

F(E, β)dE.

Таким образом, впервые определены параметры по-
тенциала для системы ион−твердое тело из экспери-
ментальных данных (на примере экспериментальных
данных об энергетических и угловых распределениях
обратнорассеянных частиц при бомбардировке протона-
ми мишени из золота). Полученный потенциал заметно
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Рис. 3. Угловое распределение обратнорассеянных атомов
водорода для начальных энергий E0 = 5 и 8 keV. Точки —
эксперимент, линии — расчет.
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отличается от потенциалов, применяемых для описания
рассеяния в газовой фазе, и характеризуется заметным
увеличением константы экранирования.
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