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Выполнено молекулярно-динамическое моделирование распыления класте-
ров, состоящих из 13 и 75 атомов Cu, с поверхности графита (0 0 0 1) ионами Ar
с энергией 200 eV. Обсуждаются угловые распределения распыленных атомов
меди, их энергии и значения коэффициентов распыления.

Выполнено молекулярно-динамическое (МД) моделирование [1] рас-
пыления кластеров меди с монокристаллической поверхности (0 0 0 1)
графитовой подложки нормально падающими относительно нее ионами
Ar с энергией 200 eV. В работе рассматривались два кластера, состо-
ящие из 13 (13 Cu) и 75 (75 Cu) атомов меди. Подложка включала
четыре атомных слоя, каждый из которых строился соответственно
из 792 и 1500 атомов углерода. Обе системы кластер–подложка
создавались путем релаксации первоначально уединенных минимизи-
рованных по энергии кластеров меди [2] на свободной поверхности
графита (0 0 0 1). После 10 ps релаксации обеих систем максимальная
кинетическая энергия атомов Cu в кластерах на подложке не превыша-
ла 0.02 eV/at.

Атомы Cu взаимодействовали между собой согласно многочастич-
ному потенциалу [3], непосредственно подсоединенному при больших
энергиях взаимодействия к потенциалу Борна–Майера [4]. Взаимодейст-
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вие атомов углерода описывалось потенциалом Терсоффа [5], который
подсоединялся к потенциалу Зиглера–Бирзака–Литмарка посредством
функции связи, определенной в интервале x0 < x < x1 в форме полино-
ма пятой степени:

8(x) = a0 +
5∑

i=1

ai · (x − x0)i ,

где a0 = 119.909 eV, a1 = −619.745 eV/Å, a2 = 1988.96 eV/Å2,
a3 = −4918.48 eV/Å3, a4 = 6931.1 eV/Å4, a5 = −3873.41 eV/Å5,
x0 = 0.5 Å, x1 = 0.98 Å. Минимальное расстояние между атомами
углерода в плоскости (0 0 0 1) составляло 1.46 Å, а межплоскостное
расстояние было 3.35 Å. Взаимодействие между атомными плоско-
стями (0 0 0 1) в исходной подложке отсутствовало, поскольку радиус
обрезания потенциала Терсоффа составляет 2.1 Å [5]. Взаимодействие
пар атомов Cu–C описывалось потенциалом Леннарда–Джонса [6] с
радиусом обрезания 3.75 Å. По периметру атомных слоев графита были
установлены периодически граничные условия [1] и диссипативный
слой [7] без учета тепловых колебаний атомов. Уравнения движения
частиц решались методом Верлета [4]. Максимальный шаг интегриро-
вания не превышал 4 fs. Моделируемое время развития одного каскада
столкновений составляло 2 ps. Закон сохранения энергии в каждом МД
каскаде выполняется с точностью не хуже 1%. Было выполнено по
500 испытаний на каждом кластере, причем каждое новое испытание
проводилось на исходной системе кластер–подложка. Начальные
координаты ионов Ar выбирались по закону случайных чисел так, что их
максимальная энергия взаимодействия с хотя бы одним атомом Cu была
не меньше 37 eV. С целью определения вклада границы кластеров в
распыление дополнительно было выполнено по 500 бросаний ионов Ar
вокруг обоих кластеров так, что максимальная энергия взаимодействия
ионов с каждым из атомов Cu не превышала 37 eV и была не меньше
3.7 eV с каким-либо атомом Cu. Атомы Cu, распыленные из кластера
под полярными углами больше 90◦ (см. ниже), но не достигшие модель-
ной подложки к моменту окончания расчета каскада, регистрировались
как частицы, зеркально отраженные от плоскости ее поверхности.

Структура минимизированного по энергии на поверхности графита
кластера меди представляла собой многослойную атомную систему с
практически равными расстояниями между слоями, расположенными
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Рис. 1. Азимутальное угловое распределение вероятности распыления класте-
ра (75 Cu) с поверхности графита (0 0 0 1).

параллельно поверхности (0 0 0 1). При этом цепочки атомов Cu,
формирующие наиболее открытые направления атомной структуры
кластера (75 Cu), ориентировались вдоль направлений подложки ви-
да 〈11̄ 0 0〉 через 60◦ вокруг нормали к ее поверхности.

На рис. 1 представлено азимутальное распределение вероятно-
сти распыления одиночных атомов кластера (75 Cu). Азимутальный
угол отсчитывался от направления [1 0 0 0] против часовой стрелки в
плоскости (0 0 0 1) поверхности графита. В секторах вблизи углов 30◦,
210◦, 270◦ , 330◦ видны характерные максимумы вероятности распы-
ления, механизмы, приводящие к образованию которых, связаны с
аналогично ориентированными цепочками атомов кластера (75 Cu).
Ожидаемые максимумы вероятности распыления в секторах вблизи уг-
лов 90◦ и 150◦ отсутствовали (рис. 1) из-за нарушений упорядоченности
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атомной структуры модельного кластера на соответствующих участках
его поверхности. Не до конца выясненным осталось азимутальное
смещение на ∼ 10◦ расположения основных максимумов интенсивности
распыления относительно направлений вида 〈1 1̄ 0 0〉. Азимутальная
зависимость распыленных димеров Cu не определялась. Для кластера
(13 Cu) азимутальное распределение распыленных атомов, аналогичное
распределению для кластера (75 Cu), не было обнаружено.

Представленный результат дает основание предположить, что ион-
ная бомбардировка монокристаллической поверхности графита (0 0 0 1)
с нанесенными на нее кластерами меди при определенных условиях
может вызывать появление преимущественных азимутальных направле-
ний их распыления, близких к направлениям вида 〈1 1̄ 0 0〉, благодаря
сходной пространственной ориентации атомных структур поверхност-
ных кластеров меди, что, вероятно, может иметь место и для других
материалов.

Получено, что распыленные димеры Cu–Cu вносят не бо-
лее 18% (75 Cu) и 6% (13 Cu) общего вклада в коэффициент рас-
пыления кластеров меди при рассмотренных условиях бомбардировки.
Коэффициенты распыления кластеров 75 Cu и 13 Cu, в которых учтены
одиночные атомы Cu и димеры Cu–Cu, были соответственно 1.92
и 1.35 атомов/ион. При этом средние доли потерь энергии ионов
Ar в кластерах составили 61% для (75 Cu) и 50% для (13 Cu),
что согласуется с ростом коэффициента распыления при увеличении
линейного размера кластера. Альтернативный расчет коэффициента
распыления кластера Cu только по обратнорассеянным ионам Ar и всем
распыленным частицам Cu дает соответственно 2.72 и 2.27 атомов/ион.
Для частиц Cu, распыленных в каскадах с обратным рассеиванием
ионов Ar получено соответственно 2.5 и 1.9 атомов/ион. Неучет в
коэффициенте распыления ионов Ar, проникающих в подложку, и
включение в него соответствующих распыленных частиц Cu приводит
к расчетной ошибке менее 20%. Это позволяет оценивать усредненный
коэффициент распыления кластеров Cu (или других тяжелых металлов)
с подложки графита, с учетом степени покрытия кластерами бомбар-
дируемой поверхности, по интенсивности потока обратнорассеянных
ионов Ar. Распыление графита в выполненных расчетах было несу-
щественным, притом что средние потери энергии ионов в подложке
составили 25% (75 Cu) и 40% (13 Cu) от начальной энергии ионов.
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Рис. 2. Полярное угловое распределение вероятности распыления кластеров
75 Cu и 13 Cu с поверхности графита (0 0 0 1).

На рис. 2 представлены результаты моделирования полярного угло-
вого распределения вероятности распыления атомов кластеров меди.
Полярный угол определялся относительно нормали к поверхности
подложки. Видно, что интенсивность распыления обоих кластеров резко
возрастает при углах больше 60%, что является следствием открыто-
сти их боковой поверхности для каскадных атомов Cu, покидающих
кластеры. Это согласуется с полученным, в рамках МД модели, резким
возрастанием средней энергии отлетающих атомов Cu при полярных
углах больше 60◦, что говорит о существовании по крайней мере
двух механизмов распыления кластеров. Один механизм — типично
каскадно-рекойловый, приводящий к распылению атомов, преимущест-
венно с низкими и средними энергиями (до 8 eV). Другой механизм —
высокоэнергетический, ведущий к распылению атомов с энергиями
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до 30 eV при больших полярных углах. Значительную роль при этом
играет взаимодействие распыленных атомов Cu с поверхностными
атомами подложки.
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