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Бинарные межатомные потенциалы Mo−Mo, Mo−S и S−S, апробированные

методом молекулярной динамики, использованы для расчета сдвигов фаз и

сечений упругого рассеяния атомов в диапазоне относительных кинетических

энергий 2−200 eV. Ожидается, что полученные дифференциальные и интеграль-

ные сечения рассеяния будут полезны для описания распыления нанометровых

слоев MoS2, при проектировании перспективных устройств наноэлектроники и

фотоники.
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Пленки MoS2 с толщинами от одного молекулярного слоя

(∼ 0.65 nm) до нескольких десятков нанометров считаются перспектив-

ными 2D-полупроводниками для создания гибких устройств наноэлек-

троники и фотоники [1]. Они обладают такими полезными свойствами,

как изменение ширины запрещенной зоны (1.3−1.8 eV) и подвижности

носителей заряда (∼ 100−300 cm2 · V−1 · s−1) в зависимости от толщи-

ны пленки [2].

В случае распыления пленок MoS2 низкоэнергетическими атомами

происходит преимущественное выбивание частиц меньшей массы, т.е.

атомов серы, приводящее к возникновению на поверхности MoS2
проводящего слоя, состоящего из молибдена [3], что дает дополни-

тельные возможности при проектировании устройств наноэлектроники

и фотоники.

Распыление обычно описывают с помощью уравнения Больцмана

при известных сечениях рассеяния [4] и метода молекулярной динамики
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Параметры бинарных потенциалов в уравнении (1) для нанометровых пленок

MoS2 (взяты из работы [7])

Атомная пара A, eV ρ,�A B ,�A4 rmax,�A

Mo−S 6.0672 0.7590 15.0787 3.16

S−S 0.4651 0.6501 22.3435 3.76

Mo−Mo 3.5040 0.6097 25.1333 4.27

(МД) при известных потенциалах межатомного взаимодействия [5].
Использование метода МД помогает понять энергетические и угловые

закономерности распыления и рассчитать такие важные параметры, как

объемная и поверхностная энергии связи атомов в твердом теле. Из-за

высоких требований к компьютерным ресурсам применение метода МД

к реальным задачам наноэлектроники ограничено, и основным подходом

при моделировании наноустройств до сих пор остается метод Монте-

Карло (МК). Цель настоящей работы — рассчитать используемые в

методе МК квантово-механические дифференциальные и интегральные

сечения упругого рассеяния пар атомов, состоящих из Mo и S.

Самый прямой и надежный путь для выбора потенциалов со-

стоит в использовании бинарной части эмпирических трехчастичных

потенциалов, апробированных методом МД для нанометровых пленок

MoS2. В данной работе для описания упругого рассеяния исследуемых

атомных пар применяется бинарный потенциал вида [6]

V (r) =







A exp

(

ρ

r − rmax

)(

B
r4 − 1

)

, r < rmax,

0, r > rmax,

(1)

параметры A, ρ, B и rmax которого приведены в таблице.

На рис. 1 показаны потенциалы, использованные в настоящей работе

для атомных пар Mo−Mo, Mo−S и S−S. Хорошо видно, что все

три потенциала имеют области притяжения с ямами разной глубины:

0.15 eV и равновесным расстоянием Re = 1.549�A для пар S−S, 1.52 eV

и Re = 3.119�A для пар Mo−Mo и 1.21 eV и Re = 2.366�A для пар Mo−S.

Фазовые сдвиги δl(E) определялись путем анализа решения ра-

диального уравнения Шредингера в асимптотической области для
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Рис. 1. Потенциальная энергия атомных пар Mo−Mo, Mo−S и S−S, исполь-

зуемая при описании свойств и распыления нанометровых пленок MoS2.

относительной кинетической энергии атомов E в диапазоне 2−200 eV.

Расчеты фазовых сдвигов проводились до значения 0.001 rad, что

для 200 eV соответствовало максимальному орбитальному квантовому

числу lmax = 4316 для Mo−Mo, lmax = 4214 для Mo−S и lmax = 4539

для пары S−S. Полученные значения δl(E) затем были использованы

для расчетов дифференциального и интегрального сечений упругого

рассеяния.

Дифференциальное сечение (ДС) рассеяния пары Mo−S в системе

центра масс рассчитывалось на основе уравнения

dσCM

d�
(E, θ) =

∣

∣

∣

∣

∞
∑

l=0

(2l + 1)

k
eiδl(E) sin δl(E)P l(cos θ)

∣

∣

∣

∣

2

, (2)

где P l(cos θ) — l-й полином Лежандра, а k = {2µMo–SE/~2}1/2 —

волновой вектор, θ — угол рассеяния в системе центра масс молекулы

Письма в ЖТФ, 2018, том 44, вып. 10



Упругое рассеяние атомных пар Mo−Mo, Mo−S... 71

30 60 90 180120 150

10–3

10

Angle, deg
0

10–5

103

105

107
a

10–1

D
C

S
, Å

/s
tr

2

Mo–Mo, 10 eV
Quantum-mechanical DCS

30 60 90 180120 150

D
C

S
, Å

/s
tr

2

Angle, deg

S–S, 10 eV

0

Quantum-mechanical DCS

b

10–3

10

10–5

103

105

107

10–1

Рис. 2. Дифференциальное сечение рассеяния (DCS) атомных пар Mo−Mo (а),
S−S (b) и Mo−S (c) для относительной кинетической энергии 10 eV как

функция угла рассеяния в системе центра масс атомной пары.
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Рис. 2 (продолжение).

Mo−S, µMo−S — приведенная масса молекулы Mo−S, E — кинетическая

энергия относительного движения атомов Mo и S.

ДС рассеяния пар тождественных атомов Mo−Mo и S−S в системе

центра масс рассчитывалось на основе уравнения [8]

dσCM

d�
(E, θ) = 2

∣
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eiδl(E) sin δl(E)P l(cos θ)
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∣
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2

, (3)

где k = {2µE/~2}1/2 — волновой вектор, θ — угол рассеяния в системе

центра масс молекул Mo−Mo или S−S, µ — приведенная масса

молекулы Mo−Mo или S−S, E — кинетическая энергия относительного

движения атомов Mo и Mo или S и S.

Расчет интегральных сечений проводился по аналитическим форму-

лам, полученным интегрированием выражений (2), (3) по всем поляр-

ным и азимутальным углам.

На рис. 2 представлены дифференциальные сечения атомных пар

Mo−Mo (а), S−S (b) и Mo−S (c) для относительной кинетической

Письма в ЖТФ, 2018, том 44, вып. 10



Упругое рассеяние атомных пар Mo−Mo, Mo−S... 73

10 100

40

0

IC
S

, Å
2

80

Energy, eV

120

ICS MoSfor 2

Mo–Mo
Mo–S
S–S

1

Рис. 3. Зависимость интегрального сечения упругого рассеяния (ICS) атомных

пар Mo−Mo, S−S и Mo−S от относительной кинетической энергии атомов.

энергии 10 eV как функция угла рассеяния в системе центра масс атом-

ной пары. В случае тождественных атомов (рис. 2, а и b) видно, что ДС

зеркально-симметричны относительно угла 90◦C. Для наиболее тяжелой

пары Mo−Mo (рис. 2, а) хорошо видны максимумы при радужных углах

(близких к 30 и 150◦), соответствующие положению сингулярности в

классическом ДС. Для пары Mo−S (рис. 2, c) радужный угол равен

25◦, а ДС падает почти монотонно с дальнейшим увеличением угла

рассеяния.

На рис. 3 изображены интегральные сечения упругого рассеяния

атомных пар как функции относительной кинетической энергии. Глав-

ной отличительной чертой полученных интегральных сечений является

наличие хорошо распознаваемых глори-осцилляций. Согласно [9], коли-
чество глори-максимумов равно числу связанных состояний, существу-

ющих для исследуемого потенциала. В случае пар Mo−Mo, Mo−S и
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S−S число таких состояний равно 65, 27 и 13 соответственно. На рис. 3

для всех трех потенциалов изображена лишь часть таких максимумов.

Автор ожидает, что дифференциальные и интегральные сечения

упругого рассеяния, полученные для парных потенциалов атомов,

входящих в состав пленок MoS2, будут применяться при описании

распыления либо при решении кинетического уравнения, либо при

использовании метода МК для типичных энергий плазма-процессинга,

т. е. 2−200 eV.

Все фазовые сдвиги и сечения упругого рассеяния рассчитывались с

помощью программ, созданных в НИИЯФ МГУ.

Работа выполнена с использованием оборудования Центра коллек-

тивного пользования сверхвысокопроизводительными вычислительны-

ми ресурсами МГУ им. М.В. Ломоносова [10] при поддержке Россий-

ского научного фонда (проект № 14-12-01012).

Автор благодарен Е.Н. Ворониной (физический факультет МГУ) за

плодотворные дискуссии.
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