Расчет относительного выхода кластеров при ионном распылении металла с учетом процесса фрагментации и размера возбужденной зоны
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Распыление металлов - сложный для теоретического описания процесс. Последовательные расчеты и полное его описание крайне затруднены, прежде всего, существенно многочастичным характером задачи, как на стадии внедрения ионов в твердое тело, так и на стадии формирования продуктов распыления - кластеров, поэтому расчеты процессов распыления обычно проводятся методами молекулярной динамики.
Была разработана модель [1] ионного распыления, основанная на простых физических предположениях, позволяющая при помощи нескольких аналитических выражений получить кинетические спектры, зарядовые распределения при различных температурах мишени, коэффициенты ионизации, относительный выход кластеров разного размера. Явление распыления рассматривалось в упругом режиме, который реализуется при бомбардировке ионами небольших зарядов с энергиями от сотен эВ до десятков кэВ. Доклад посвящен расширению границ применимости модели [1] путем рассмотрения влияния размеров возбужденной зоны и процесса фрагментации на вероятность вылета кластера.

В ходе развития каскада столкновений ион передает атомам решетки равные импульсы qi, независимые и равновероятные по направлению.  В результате N-атомный кластер получает полную энергию 
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, которые идут на преодоление потенциальной ямы решетки UN, придание кластеру кинетической и внутренней энергии ET. По закону сохранения энергии
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. Воспользовавшись полученным в статье [1] выражением (15) для спектра кинетической энергии можно выразить спектр внутренней энергии:
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(1)

Кластер считается стабильным, если его внутренняя энергия меньше энергии сублимации, и ни один атом не может из него испариться. В противном случае он фрагментируется. Принимается, что если значение внутренней энергии кластера находиться на промежутке между 
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, где δ - энергия сублимации одного атома, то из него испаряется n атомов. Поэтому, проинтегрировав (1) можно получить вероятность вылета N+n атомного кластера, который испарит n атомов и станет стабильным N-атомным:
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 (2)

Выход N-атомных кластеров ищется как сумма выхода стабильных и остатков от испарения возбужденных кластеров
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Ион формирует возбужденную зону из N0 атомов. Вылет одного кластера не изменяет на распределение 
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 атомов в зоне, но по мере уменьшения размера зоны вследствие её испарения, перестают вылетать вначале самые тяжелые кластеры, затем все более и более легкие. Поэтому каждое слагаемое в выражении (3) домножим на пропорциональный множитель, показывающий возможное количество кластеров N+n, помещающихся в возбужденной зоне:
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Мы получили вероятность попадания в детектор остывшего N-атомного кластера. При вычислениях в модели используются три подгоночных параметра q, h - характеристика рельефа поверхности и N0 – количество атомов в возбужденной зоне. Параметры могут быть оценены из эксперимента. В будущем мы надеемся получить теоретическое выражение для них. 

На рис. 1 показано сравнение результатов с экспериментальными данными [2,3]. На вертикальной оси откладывался относительный выход, по горизонтальной – размер кластера. Приведенные поправки позволили расширить область применения модели и рассчитывать относительный выход 4<N<50 атомных кластеров.
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рис. 1а





рис. 1б

На рис. 1 показано сравнение результатов с экспериментальными данными [2,3]. На вертикальной оси откладывался относительный выход, по горизонтальной – размер кластера. Приведенные поправки позволили расширить область применения модели и рассчитывать относительный выход 4<N<50 атомных кластеров.
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