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Введение 

  

Распыление, т.е. выбивание поверхностных атомов при бомбардировке твер-

дого тела ускоренными ионами происходит в результате столкновений между бом-

бардирующими ионами и атомами в поверхностных слоях мишени.  

С тех пор, как распыление наблюдалось впервые, прошло более 150 лет, од-

нако до сих пор не было представлено удовлетворительной количественной тео-

рии, описывающей это явление, в частности, для случая ионной бомбардировки 

монокристаллических мишеней. Наибольшую трудность представляет описание 

механизма вылета распыленных атомов с поверхности. В 1955 г. Г. Венер обнару-

жил эффект преимущественного выхода распыленных атомов в направлениях 

вблизи основных кристаллографических осей при ионной бомбардировке монокри-

сталлов [1], т.е. эффект анизотропии углового распределения распыленных атомов. 

Для ионной бомбардировки грани (001) Ag полученные угловые распределения 

представлены на рис. 1. Это открытие привело к всплеску научного интереса к рас-

пылению. В последующие годы проводились активные исследования в этом на-

правлении и было предложено несколько теоретических механизмов для объясне-

ния особенностей распыления монокристаллов. 

В 1957 г. Р. Силсби предложил идею последовательных фокусированных 

столкновений – фокусонов, которые осуществляют передачу импульса из глубины 

кристалла в направлении низкоиндексных кристаллографических осей (плотноупа-

кованных направлений в кристаллической решетке) [2].  

В середине 60-х г.г. прошлого века, приблизительно через десятилетие после 

опубликования работы Р. Силсби, К. Леман и П. Зигмунд [3], а также Д. Харрисон 

[4] предположили, что максимумы эмиссии не обязательно обусловлены распро-

странением фокусированных цепочек столкновений, как это предполагал Р. Силс-

би, а могут быть обусловлены упорядоченным расположением атомов лишь двух 

приповерхностных атомных слоев. Р. Нельсон и М. Томпсон в качестве возможной 

причины появления “пятен Венера” (т.е. максимумов углового распределения рас-

пыленных атомов в направлениях, близких к направлениям плотной упаковки) 

предложили механизм линзовой фокусировки, согласно которому импульс фоку-

сируется линзами из нескольких атомов [5]. 
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Рис. 1. Пятна Венера, обнаруженные при бомбардировке грани (001) Ag ионами Hg+ с 
энергией 100 эВ [1]. 

 

 

Однако в этих механизмах не учитывается изменение траектории эмитируе-

мого атома в процессе его вылета с поверхности кристалла, за исключением учета 

роли плоского или сферического потенциального барьера. Однако известно, что 

траектории атомов могут меняться более сложным образом, чем просто преодоле-

ние поверхностного потенциального барьера [6-7]. 

До настоящего времени не выяснен вид дважды дифференциального распре-

деления атомов, эмитируемых с поверхности монокристалла, по полярному и ази-

мутальному углам. Компьютерное моделирование распыления позволяет опреде-

лить, насколько сильно наблюдаемое распределение эмитированных атомов по уг-

лам зависит от вида распределения атомов, покидающих поверхность кристалла. 

Также представляет интерес задача о восстановлении исходного распределения 

атомов, сформировавшегося в каскаде столкновений, по наблюдаемому распреде-

лению распыленных атомов.  

В ряде работ изучались эффекты, обусловленные рассеянием эмитируемых 

атомов в процессе вылета с поверхности: эффект блокировки и его роль в форми-

ровании угловых распределений распыленных атомов [8-10] и поверхностный ме-

ханизм фокусировки эмитируемых атомов [9, 10]. На стадии эмиссии происходит 

сильное перераспределение вылетающих атомов по углам и энергии, такое, что, по-

видимому, стадия эмиссии играет определяющую роль в формировании углового и 

энергетического распределений распыленных атомов. Оказывается, что в расчетах 
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эмиссии атомов с начальными распределениями cosϑo/Eo
2 и 1/Eo

2 с поверхности 

граней (001) Ni и (111) Ni наблюдались максимумы эмиссии, которые по своей уг-

ловой ширине и направлениям формирования соответствовали экспериментально 

наблюдаемым максимумам эмиссии. Таким образом, формирование эксперимен-

тально наблюдаемых пятен Венера в дважды дифференциальном распределении 

атомов, распыленных с поверхности, возможно, объясняется действием только по-

верхностного механизма фокусировки. 

Основное внимание при исследовании фокусировки распыленных атомов 

уделялось исследованиям механизмов фокусировки по полярному углу вылета. Ис-

следованиям фокусировки распыленных атомов по азимутальному углу посвящено 

достаточно скромное число работ. В связи с этим целью настоящей работы явля-

лось изучение механизмов фокусировки эмитированных атомов по азимутальному 

углу.  

Одной из основных задач настоящей работы являлись расчеты азимуталь-

ного углового распределения эмитированных атомов (интегрального и с разреше-

нием по полярному углу наблюдения ϑe и энергии Ее). Также ставилась цель вы-

явить роль перефокусировки атомов через центр линзы, состоящей из двух атомов 

– ближайших к эмитируемому атому соседей в плоскости поверхности. Была также 

поставлена задача выявить вклад в формирование особенностей азимутальных рас-

пределений распыленных атомов сильно блокированных распыленных атомов, вы-

летающих под полярными углами ϑe < ϑo, для которых блокировка, т.е. отклонение 

по полярному углу в направлении нормали к поверхности вследствие рассеяния на 

ближайших атомах поверхности, больше отклонения в сторону от нормали к по-

верхности вследствие преломления на плоском потенциальном барьере. 
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1. Обзор литературы 

 

В работе [11] была рассчитана фокусировка частиц атомными линзами в 

кристаллах в импульсном (малоугловом) приближении. Отмечено, что в случае 

распыления монокристаллов фокусировка атомов отдачи способствует появлению 

направлений преимущественного распыления (пятен Венера) и при определенных 

условиях может значительно усилить распыление атомов подповерхностного слоя 

кристаллической решетки. Рассеяние на одном атоме приводит к сгущению траек-

торий позади рассеивающего центра, что связано с уменьшением угла рассеяния 

частиц с ростом прицельного параметра столкновения. Эффект усиливается при 

рассеянии на двух и большем числе атомов, образующих фокусирующую линзу. 

Основной характеристикой действия атомной линзы является энергия фокусиров-

ки, т.е. энергия, при которой траектории падающих частиц сходятся в заданную 

точку или, наоборот, расходящийся пучок частиц преобразуется в параллельный 

[11]. Энергия фокусировки была рассчитана в этой работе для ряда потенциалов 

взаимодействия. 

В статье [12] было показано, что в  угловом распределении атомов, эмити-

рованных с поверхности грани (001) Ni при фиксированных энергиях Ео для на-

чальных функций распределения cosϑo/Eo
2 и 1/Eo

2, наблюдаются 4 максимума при 

углах ϕe, равных 0
о, 90о, 180о и 270о. При этих углах формируются очень высокие 

максимумы эмиссии только за счет чувствительности траекторий к неоднородно-

стям приповерхностного поля. Анализ показал, что максимумы эмиссии наблюда-

ются, в частности, для интервала углов наблюдения ϕе = [–1,5o, 1,5o], т.е. в направ-

лении на линзу из двух атомов – ближайших соседей в плоскости поверхности. 

Число максимумов по азимутальному углу соответствует числу фокусирующих 

линз, состоящих из двух атомов – ближайших к эмитируемому атому соседей в 

плоскости поверхности. 

В работе [12] было использовано две модели: модель 1 и модель 2. В рамках 

модели 1 кристалл моделировался с помощью блока, состоявшего из 343 атомов, 

расположенных в 5 слоях, параллельных грани (001). В качестве потенциала взаи-

модействия атом-атом был использован потенциал Морзе: 
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                       U(r) = D {exp(-2α(r-ro))-2exp(-α (r-ro))}.                            (1) 
 

В рамках модели 2 кристалл моделировался 4 атомами – ближайшими к эми-

тируемому атому соседями в плоскости поверхности. Взаимодействие атомов опи-

сывалось потенциалом отталкивания, а на достаточно большом удалении атома от 

поверхности был введен плоский потенциальный барьер. В качестве потенциала 

межатомного взаимодействия был использован потенциал Борна-Майера: 
 

       U(r) = Aexp(– r/b).                                              (2) 
 

Были исследованы механизмы фокусировки атомов, эмитируемых с поверх-

ности грани (001) Ni, для фиксированных значений начальной энергии Ео. В [12] 

был обнаружен эффект “перефокусировки” эмитированных атомов по азимуталь-

ному углу. На рис. 2 показано, как атомы, эмитируемые первоначально при поло-

жительных начальных азимутальных углах вылета ϕо, наблюдаются при конечных 

азимутальных углах ϕе < 0о. Это происходит вследствие сильного отталкивания 

вылетающего атома от ближайшего из двух атомов линзы (дальнего из двух атомов 

линзы для рассматриваемого интервала углов ϕе) в плоскости поверхности (распо-

ложенного первоначально в направлении ϕо = 45о), когда атом вылетает при боль-

ших (далеких от нормали) начальных полярных углах (ϑo = 70,5о для кривой 8 на 

рис. 2). Подобные зависимости наблюдаются для всех энергий Eo ≥ 15 эВ. Для Eo < 

10 эВ атомы, которые могли бы давать соответствующий вклад при ϕе < 0о, не рас-

пыляются. Их энергия после блокировки оказывается недостаточной для преодоле-

ния притяжения к кристаллу. На рис. 2 представлены также зависимости азиму-

тального угла наблюдения ϕе от 1 – cosϑo, где ϑo – начальный полярный угол выле-

та.  

Из рис. 2 видно, каким образом в интервал углов наблюдения ϕе, например [–

1,5o, 1,5o], попадают “собственные” и “несобственные” по азимутальному углу 

атомы, т.е. как происходит фокусировка по азимутальному углу (см. также рис. 3). 

Термин “собственные” по азимутальному углу распыленные атомы был введен в 

работах [13, 14] для обозначения атомов, для которых интервал углов наблюдения 

ϕе включает в себя значения начальных углов эмиссии ϕо, соответственно “несоб-

ственные” по азимутальному углу  распыленные  атомы – это  атомы,  для  которых  
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Рис. 2. Зависимости конечного азимутального угла вылета ϕе от начального азимутально-
го угла ϕо для значений 1 – cosϑo, равных 5/45 (1), 10/45 (2), 15/45 (3), 19/45 (4), 22/45 (5), 
25/45 (6), 28/45 (7) и 30/45 (8), и зависимости угла ϕе от 1 – cosϑo для значений угла ϕо, 
равных 6о (1), 12о (2), 18о (3), 24о (4), 30о (5), 36о (6) и 42о (7), рассчитанные по модели 1 
для начальной энергии эмиссии атомов с поверхности грани (001) Ni Eo = 15 эВ [12]. 
 

 

интервал углов наблюдения ϕе не включает в себя значения начальных углов эмис-

сии ϕо. Начиная с некоторого угла ϑo, в центральный интервал углов ϕе начинают 

попадать атомы, вылетавшие с поверхности под углом ϕо ≠ 0о. Причем с увеличе-

нием |ϕо| в этот интервал попадают частицы, вылетавшие все дальше от нормали, а 

количество таких атомов с ростом |ϕо| уменьшается – это видно из наклона кривых. 

И, наконец, при ϕо, большем некоторого значения, вклад атомов в центральный ин-

тервал отсутствует. 

На рис. 3 представлены распределения вкладов атомов, вылетавших под на-

чальными углами ϕо, в распыление для четырех интервалов углов наблюдения ϕе 

вне зависимости от конечного угла ϑе и энергии Ее для начальной энергии эмиссии 

Eo = 15 эВ. С увеличением |ϕе – ϕо|, как следует из рисунка, вклад “несобственных” 

атомов в интервал углов ϕе [–1,5o, 1,5o] снижается. При этом фокусировка наблюда-
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ется вплоть до угла ϕо = 30о. Атомы, попавшие в интервалы углов ϕе [1,5o, 4,5o] и ϕе 

[4,5o, 7,5o], вылетали как под углами ϕо > ϕе, так и под углами ϕо < 0о. Для послед-

них атомов происходит перефокусировка через центр линзы. Для последнего из 

рассматриваемых интервалов углов ϕе [7,5o, 10,5o] (интервал, наиболее удаленный 

от центра линзы) перефокусировка не наблюдается. Все атомы фокусируются в 

этот интервал углов, вылетая с поверхности под углами ϕо > ϕе в результате взаи-

модействия с ближайшим из атомов, образующих линзу, как для эмитируемых 

атомов, так и для интервала углов наблюдения ϕе (первоначально расположенным 

при угле ϕо = 45о). В соответствии с этим механизмом для энергий Eo, ниже опреде-

ленного значения (например, для Eo = 10 эВ), перефокусированных атомов в рас-

пылении не наблюдается. Сравнивая вклады атомов в интервалы наблюдения для 

двух различных начальных распределений, видно, что эта разница невелика для 

частиц, пришедших в рассматриваемый интервал углов ϕе (ϕе > 0о) с ϕо > ϕе, и зна-

чительна для частиц, пришедших с противоположной, по отношению к углу на-

блюдения, стороны линзы. Это объясняется тем, что вклады из положительной об-

ласти ϕо дают частицы, вылетавшие первоначально под сравнительно малыми уг-

лами ϑo (ближе к нормали, cosϑo не сильно отличается от 1), а вклады из отрица-

тельной области ϕо дают частицы, вылетавшие первоначально ближе к поверхно-

сти (cosϑo существенно меньше 1) и отклонившиеся на большой угол в результате 

сильного взаимодействия с одним из атомов линзы (ближайшим для эмитируемых 

атомов и дальним для интервала углов наблюдения ϕе). Поэтому различие, обу-

словленное множителем cosϑo в последнем случае более значительно. Такие атомы 

теряют значительную часть своей энергии на отдачу и при энергиях Eo < 10 эВ уже 

не могут преодолеть притяжение к кристаллу, и, следовательно, не распыляются. 

Поэтому для таких низких значений начальной энергии эмиссии не наблюдается 

вклада перефокусированных атомов. 

На рис. 4 представлены распределения вкладов атомов, первоначально эми-

тируемых при азимутальных углах ϕо, в распыление в интервалы азимутальных уг-

лов наблюдения ϕе [–1,5o, 1,5o], [1,5o, 4,5o], [4,5o, 7,5o], [7,5o, 10,5o] (для всех углов 

ϑе, исключая ϑе = 0о, и всех энергий Ее), рассчитанные по модели 2 для начальных 

распределений атомов, эмитируемых из узла на поверхности, изотропного (равного  
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Рис. 3. Распределения вкладов атомов, первоначально эмитируемых при азимутальных 
углах ϕо, в распыление в интервалы азимутальных углов наблюдения ϕе [–1,5o, 1,5o], [1,5o, 
4,5o], [4,5o, 7,5o] и [7,5o, 10,5o] (для всех углов ϑе, исключая ϑе = 0о), рассчитанные по мо-
дели 1 для начальных распределений атомов, эмитируемых из узла на поверхности грани 
(001) Ni, изотропного (равного 1 атому) (1) и пропорционального cosϑo (2) и начальной 
энергии эмиссии Eo = 15 эВ [12]. 
 

 

1 атому) (1) и пропорционально cosϑo (2) и начальной энергии эмиссии Eo = 15 эВ 

[12]. Сравнение распределений, представленных на рис. 3 и 4, показало, что линзы 

из двух атомов – ближайших к эмитируемому атому соседей в плоскости поверх-

ности, обеспечивают практически такую же эффективную фокусировку атомов по 

азимутальному углу в процессе вылета с поверхности, как и полный кристалл. 

Тем не менее, расчеты в работе [12] были проведены для фиксированных  на- 
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Рис. 4. Распределения вкладов атомов, первоначально эмитируемых при азимутальных 
углах ϕо, в распыление в интервалы азимутальных углов наблюдения ϕе [–1,5o, 1,5o], [1,5o, 
4,5o], [4,5o, 7,5o], [7,5o, 10,5o] (для всех углов ϑе, исключая ϑе = 0о), рассчитанные по моде-
ли 2 для начальных распределений атомов, эмитируемых из узла на поверхности грани 
(001) Ni, изотропного (равного 1 атому) (1) и пропорционально cosϑo (2) и начальной 
энергии эмиссии Eo = 15 эВ [12]. 
 

 

чальных энергий Ео эмитируемых атомов. Картина наблюдаемого распределения 

эмитированных атомов по азимутальному и полярному углам вылета формируется 

за счет вылета атомов с поверхности с начальными энергиями Ео в широком интер-

вале значений. Поэтому представляло большой интерес исследовать механизмы 

фокусировки атомов при формировании азимутальных угловых распределений 

эмитированных атомов (интегральные и с разрешением по полярному углу наблю-

дения ϑе и энергии Ее) с использованием начальных функций распределения, на-
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пример, cosϑo/Eo
2 и 1/Eo

2. Такое исследование было одной из целей настоящей ди-

пломной работы. 

В азимутальном направлении, в отличие от полярного, при моделировании 

распыления в рамках модели с потенциалом Борна-Майера в качестве потенциала 

взаимодействия двух атомов отсутствует механизм, конкурирующих с фокусиров-

кой потока эмитируемых атомов линзой из двух ближайших атомов поверхности 

(плоский потенциальный барьер не изменяет азимутальный угол вылета распыляе-

мого атома). Поэтому в распределении эмитированных атомов по азимутальному 

углу ожидалось формирование резкого максимума в азимутальном направлении 

<100> на центр линзы [15].  

В расчетах азимутальных угловых распределений эмитированных атомов в 

работе [15], в которой была рассчитана эмиссия с поверхности гауссовых пучков 

атомов, учитывались все атомы, вылетевшие под данным азимутальным углом, не-

зависимо от энергии и полярного угла вылета. Полученные распределения демон-

стрируют резкую фокусировку распыленных атомов по азимутальному углу (см. 

рис. 5). Например, для гауссова пучка с параметрами δϑо = 18о (δ1 = sinϑδϑо) и δ2 = 

18о распределение распыленных атомов по азимутальному углу оказывается уже 

начального распределения по азимутальному углу в 13 раз. С уменьшением шири-

ны начального распределения эффективность фокусировки снижается (для пучков 

с параметрами δϑо = 9о, δ2 = 9о и δϑо = 6о, δ2 = 6о ширина начального пучка умень-

шается приблизительно в 6,5 и 4,28 раз соответственно), однако все еще оказывает-

ся гораздо сильнее, чем фокусировка пучка по полярному углу. Расчеты в работе 

[15] показали, что вклад сильно блокированных атомов, т.е. атомов эмитированных 

под углами ϑе < ϑo, в формирование узкого максимума азимутального углового 

распределения не является определяющим. Для узких пучков эмитируемых атомов 

сильно блокированные атомы не формируют максимума в азимутальном направле-

нии точно на центр линзы (рис. 5). 

Экспериментальные исследования фокусировки распыленных атомов про-

должаются до настоящего времени. На рис. 6 представлены интегральные по энер-

гии угловые распределения распыленных атомов, полученные в экспериментах в 

2009 году [16]. Экспериментальных и расчетных исследований распределений рас-

пыленных атомов по азимутальному углу на данный момент проведено не так мно-  
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Рис. 5. Гауссовы распределения эмитируемых атомов (1) по углу ϕо с параметрами δϑо = 
18о, δ2 = 18о (а) и δϑо = 6о, δ2 = 6о (б) и соответствующие интегральные по углу 

ϑ и энергии 
Е распределения по углу ϕ всех эмитированных атомов (2) и сильно блокированных ато-
мов, эмитированных под углами ϑ < ϑo (3) [15]. 
 

 

 

 

Рис. 6. Пятна Венера, полученные экспериментально для случая облучения грани (001) Cu 
ионами Ar+ [16]. 
 

 

го. Далее мы представляем краткий обзор результатов, полученных в этих работах. 

На рис. 7 представлены распределения атомов Ni, распыленных при ионной 

бомбардировке грани (001) Ni4Mo ионами Ar+ низких энергий, полученные в рас-

четах методом молекулярной динамики [17]. Максимум этих распределений на-

блюдается в направлении центра линзы,  состоящей  из  двух  атомов,  но  не  точно 
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Рис. 7. Интегральные по азимутальному углу (без разрешения по полярному углу и энер-
гии) распределения атомов Ni, распыленных с грани (001) Ni4Mo при ионной бомбарди-
ровке ионами Ar+ по нормали к поверхности с энергией 70, 100 и 200 эВ [17]. 
 

 

совпадает с ним. Наблюдаемый сдвиг максимума – признак отсутствия симметрии 

поверхности (001) Ni4Mo для атомов Ni, вылетающих с поверхности, который име-

ет место в модели кристаллита, состоящего из 20 атомов, но не  наблюдается  в  мо- 
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Рис. 8. Интегральные распределения по азимутальному углу (без разрешения по полярно-
му углу и энергии) атомов Ni и Mo, эмитированных с грани (001) Ni4Mo с начальной энер-
гией Eо = 7, 10 и 20 эВ. Энергии связи EbNi = EbMo = 4,435 эВ. В модели учитывались толь-
ко 4 ближайших атома. Для эмитируемых атомов Ni ближайшие атомы – атомы Ni, распо-
ложенные в азимутальных направлениях –180о, –90о, 0о, и атом Mo в азимутальном на-
правлении 90о; для эмитируемых атомов Mo – в тех же четырех азимутальных направле-
ниях – ближайшие атомы Ni [17]. 
 

 

дели, в которой кристалл моделировался 4 атомами – ближайшими к эмитируемо-

му атому соседями плоскости поверхности. Для энергий Ео 7 и 10 эВ атомы  Ni  фо- 
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Рис. 9. Интегральные распределения по азимутальному углу (без разрешения по полярно-
му углу и энергии) атомов Ni и Mo, эмитированных с грани (001) Ni4Mo с начальной энер-
гией Eо = 7, 10 и 20 эВ. Энергии связи EbNi = EbMo = 4,435 эВ. В модели учитывались толь-
ко 4 ближайших атома. Распределения усреднены для всех четырех линз из двух ближай-
ших атомов. Для эмитируемых атомов Ni линзы состоят из атомов Ni в азимутальных на-
правлениях 0о и Mo при 90о, Mo при 0о и Ni при 90о, Ni при 0о и Ni при 90о, Ni при 0о и Ni 
при 90о. Для вылетающих атомов Mo все 4 линзы состоят из Ni при 0о и Ni при 90о [17]. 
 

 

кусируются по азимутальному углу эффективнее, чем атомы Mo (максимумы рас-

пределений по азимутальному углу на полувысоте уже для эмитированных  атомов 
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Рис. 10. Интегральные распределения по азимутальному углу (без разрешения по поляр-
ному углу и энергии) атомов Ni (слева) и Mo (справа), эмитированных с грани (001) Ni4Mo 
с начальной энергией 7, 10 и 20 эВ. Энергии связи EbNi = EbMo = 4,435 эВ. Расчеты по мо-
дели с 20 соседними атомами [17]. 
 

 

Ni, чем для эмитированных атомов Mo). Для энергии Ео = 20 эВ картина меняется 

на противоположную (атомы Mo более эффективно фокусируются по азимуталь-

ному углу, чем атомы Ni). Для энергии Ео = 7 эВ наблюдается особенность, со-

стоящая в том, что в распределении атомов Ni фокусировка симметричной линзой, 

состоящей из двух атомов Ni, приводит к формированию локального минимума в 

азимутальном направлении точно на центр линзы. 

Результаты фокусировки атомов Ni и Mo, эмитированных с грани (001) 

Ni4Mo, представлены на рис. 8. Сравнение распределений эмитированных атомов 

Mo, рассчитанных с использованием моделей кристалла, состоящего из 4 и 20 ато-

мов для фиксированных значений начальной энергии Ео (ср. рис. 9 и 10), показало 

их хорошее согласие. 

Механизмы формирования анизотропных дважды дифференциальных угло-

вых распределений распыленных атомов при бомбардировке грани (0001) Rh ио-

нами Ar+ с энергией 1,5 кэВ были рассмотрены в работе [18]. Визуализация каска-

дов столкновений и распыления  атомов  при  ионной  бомбардировке  поверхности 
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Рис. 11. Визуализация распыления атомов с поверхности. Расчеты методом молекулярной 
динамики [18]. 
 

 

монокристалла ионами Ar+ представлена на рис. 11. Получив энергию, атомы по-

верхностного слоя распыляются, т.е. вылетают с поверхности. Атомы, обладающие 

большей энергией, обозначены яркими цветами, чем цвет темнее, тем энергия ато-

ма меньше. Показаны направления вылета распыленных атомов в результате взаи-

модействия с другими атомами, видно как меняется полярный угол вылета [18]. На 

рис. 11 видны три атома, в процессе эмиссии с поверхности сначала блокирован-

ные (рассеянные в сторону нормали к поверхности вследствие отталкивания от 

ближайших атомов поверхности), а затем их полярный угол вылета постепенно 

увеличивается вследствие притяжения к поверхности. 

На рис. 12 представлены дважды дифференциальные угловые распределения 

распыленных атомов, рассчитанные для бомбардировки грани (0001) Zr ионами Ar+ 

с энергией 1,5 кэВ [18]. С возрастанием энергии происходит сдвиг максимумов по-

лярного углового распределения распыленных атомов сначала в сторону нормали к 

поверхности, а далее в сторону от нормали к поверхности. Соответствие угловых 

распределений и интервалов энергии распыленных атомов приведено в  таблице  на 
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Рис. 12. Дважды дифференциальные угловые распределения распыленных атомов с энер-
гиями в интервалах, представленных в таблице. Расчеты методом молекулярной динамики 
для бомбардировки грани (0001) Rh ионами Ar+ с энергией 1,5 кэВ [18]. 

 

 

рис. 12. На рис. 13 представлено дважды дифференциальное угловое распределе-

ние распыленных атомов без разрешения по энергии, рассчитанное методом моле-

кулярной динамики для бомбардировки грани (0001) Rh ионами Ar+ с энергией 1,5 

кэВ в работе [19]. Шесть наблюдаемых максимумов эмиссии распыленных атомов 

(пятен Венера) соответствуют шести линзам из ближайших к эмитируемому атому 

соседей в плоскости поверхности. 
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Рис. 13. Дважды дифференциальное угловое распределение распыленных атомов без раз-
решения по энергии, рассчитанное методом молекулярной динамики для бомбардировки 
грани (0001) Rh ионами Ar+ с энергией 1,5 кэВ. Справа представлена схема расположения 
атомов поверхностного и подповерхностного атомных слоев [19]. 
 
 

 
Рис. 14. Дважды дифференциальные угловые распределения распыленных атомов с энер-
гиями в указанных интервалах. Расчеты методом молекулярной динамики для бомбарди-
ровки грани (111) Ag ионами Ar+ с энергией 2 кэВ [20]. 
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Рис. 15. Распределение распыленных атомов по полярному углу вылета для бомбардиров-
ки грани (001) Ni ионами Ar+ с энергией 23 кэВ под углом ϑ = 18о от нормали к поверхно-
сти. Эксперимент [21]. На рисунке совмещены распределения, наблюдаемые в азимуталь-
ных направлениях 0о и 45о. 
 

 

В работе [20] были рассчитаны дважды дифференциальные угловые распре-

деления атомов, распыленных при бомбардировке грани (111) Ag ионами Ar+ с 

энергией 2 кэВ с разрешением по энергии (см. рис.14). С возрастанием энергии 

происходит сдвиг максимумов полярного углового распределения распыленных 

атомов сначала в сторону нормали к поверхности, а далее в сторону от нормали к 

поверхности. Этот немонотонный сдвиг аналогичен сдвигу, наблюдавшемуся в ра-

боте [18]. 

В работе [21] было проведено экспериментальное исследование угловых 

распределения распыленных атомов для случая бомбардировки ионами Ar+ грани 

(001) Ni. Угол падения ионов на грань (001) Ni составлял 18о от нормали к поверх-

ности. Полярное угловое распределение распыленных атомов представлено на рис. 

15. 
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2. Модель расчета 
 

Была рассчитана эмиссия атомов с поверхности граней (001) Ni и (001) Au. В  

расчетах были использованы функции распределения эмитируемых атомов по на-

чальным углам и энергии cosϑo/Eo
2 [22, 23] и 1/Eo

2 (см. работу [24]). В модели по-

верхности граней (001) Ni и (001) Au были представлены минимальным фрагмен-

том кристалла – кольцом из четырех атомов поверхности, ближайших к узлу ре-

шетки, из которого проходила эмиссия атома (рис. 16). Для расчета эмиссии ис-

пользовался метод молекулярной динамики. Взаимодействие эмитируемого атома с 

ближайшими атомами описывалось потенциалом отталкивания, а на достаточно 

большом удалении атома от поверхности вводился плоский потенциальный барьер. 

В качестве потенциала взаимодействия атом-атом использовался потенциал Борна-

Майера U(r) = Aexp(– r/b) с параметрами для эмиссии с грани (001) Ni A = 23853,96 

эВ и b = 0,196 Å из работы [25], высота потенциального барьера (энергия связи) со-

ставляла 4,435 эВ. 

Атом выбивался из узла на поверхности с энергией Eo под углами ϑo (отсчи-

тывался от нормали к поверхности) и ϕо (отсчитывается от направления <100> на 

центр линзы из двух ближайших атомов поверхности). Начальная энергия Eo изме-

нялась от 0,5 до 100 эВ. Шаг по Eo составлял 0,1 эВ. Шаг по ϕо был равен 3o, по (1 – 

cosϑo) – 1/45. В более детальных расчетах шаг по ϕо был равен 0,2о, по (1 – cosϑo) – 

1/450.  
 

 
Рис. 16. Фрагмент грани (001) Ni, используемый в расчетах. Показаны углы ϑo и ϕо для 
атома, эмитируемого из центрального узла. 
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Считалось, что распыление происходит только за счет атомов поверхностно-

го слоя. Это допущение вполне оправдано ввиду того, что для мишеней, состоящих 

из средних по массе и тяжелых атомов, вклад атомов поверхностного слоя в рас-

пыление является доминирующим (88.6% для случая ионной бомбардировки Cu 

[26], 82% для случая ионной бомбардировки Мо [27]). 

Угол, на который происходит отклонение эмитируемого атома при столкно-

вении с атомами линзы, зависит от жесткости потенциала взаимодействия атом-

атом. Блокировка оказывается более выраженной при более жестком потенциале 

взаимодействия сталкивающихся атомов. При переходе к элементам с большим 

атомным номером Z, например, при переходе от Ni к Au, возрастает константа A в 

выражении (2) для потенциала взаимодействия атом-атом [25]. В частности, ис-

пользуя выражения для констант потенциала взаимодействия атом-атом [25], полу-

чаем: 
 

    АAu/АNi = (ZAu/ZNi)
5/3.               (3) 

 

Согласно (3), при переходе от Ni к Au константа A возрастает в 5.63 раза [28]. 
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3. Фокусировка эмитированных атомов по азимутальному углу 

3.1. Интегральные распределения распыленных атомов по углам ϕе и ϕо 

 

На рис. 17 представлены интегральные распределения атомов, эмитирован-

ных с поверхности граней (001) Ni и (001) Au, по азимутальному углу ϕе  для всех 

энергий Ee и полярных углов ϑе для начальной функции распределения cosϑo/Eo
2. 

Интервалы углов наблюдения ϕе (угловая апертура детектора по азимутальному уг-

лу) составили 3о. Интеграл от этих распределений по углу ϕе равен полному числу 

атомов, распыленных в интервал азимутальных углов наблюдения ϕе [45o, 135o]. 

Максимум этих распределений наблюдается в азимутальном направлении на центр 

линзы из двух ближайших атомов к поверхности – в интервале углов наблюдения 

ϕе [88,5o, 91,5o]. Для этого интервала углов ϕе число распыленных атомов Au в ~ 

1,73 раза превышает число распыленных атомов Ni. Это связано с более жестким 

потенциалом взаимодействия двух атомов Au и более выраженной блокировкой 

(рассеянием в сторону нормали к поверхности) эмитируемых атомов Au, вследст-

вие чего большая доля атомов Au преодолевает плоский потенциальный барьер, 

т.е. распыляется. 

Была рассчитана степень анизотропии для эмиссии атомов с поверхности 

граней (001) Ni и (001) Au, т.е. отношение максимального числа распыленных ато-

мов к минимальному. Для Ni она равна ~ 3,99, а для Au – ~ 8,63. Данная разница 

объясняется более жестким потенциалом взаимодействия  двух атомов Au, т.е. кон-

стантой А в потенциале Борна – Майера, которая для Au в ~ 5,63 раза выше, чем 

для Ni [28].  

Расчеты были проведены и с использованием начальной функции распреде-

ления 1/Eo
2 для эмиссии атомов с поверхности грани (001) Ni. Интегральные рас-

пределения эмитированных атомов по азимутальному углу ϕе для всех энергий Ее и 

полярных углов вылета ϑе для обеих функций распределения для эмиссии атомов с 

грани (001) Ni приведены на рис. 18. Максимум распределения для начальной 

функции распределения 1/Eo
2 значительно превышает максимум распределения для 

функции cosϑo/Eo
2. Степень анизотропии, равная ~ 6,12, оказалась в ~ 1,5 раза вы-

ше, чем степень анизотропии, рассчитанная для функции распределения cosϑo/Eo
2.  
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Рис. 17. Интегральные распределения по азимутальному углу ϕе атомов, эмитированных с 
поверхности граней (001) Ni (1) и (001) Au (2), для всех энергий Ee и полярных углов вы-
лета ϑе, рассчитанные для функции распределения cosϑo/Eo

2. 
 

 

 

 

 

 

Рис. 18. Интегральные распределения по азимутальному углу ϕе атомов, эмитированных с 
поверхности грани (001) Ni, для всех энергий Ee и полярных углов вылета ϑе, рассчитан-
ные для функций распределения cosϑo/Eo

2 (1) и 1/Eo
2 (2). 
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Кроме распределений распыленных атомов по углу наблюдения ϕе были рас-

считаны распределения распыленных атомов по начальному азимутальному углу 

ϕо для всех энергий и полярных углов вылета. Результаты, рассчитанные для на-

чальной функции распределения cosϑo/Eo
2, представлены на рис. 19. В полученных 

результатах по начальному азимутальному углу вылета видно, что в интервалах на 

центр линзы для эмиссии атомов с грани (001) Ni появляется минимум в отличие от 

распределения по углу ϕе. Однако, для эмиссии атомов с грани (001) Au были по-

лучены результаты, которые в интегральном распределении по начальному углу ϕо 

в азимутальных направлениях на центр линзы дают максимум. Таким образом, на-

блюдается качественное различие в эмиссии атомов с поверхности граней (001) Ni 

и (001) Au, несмотря на то, что эмиссия атомов происходит с одной и той же грани 

монокристаллов, имеющих одинаковую г.ц.к. структуру кристаллической решетки. 

Это различие, как и в работе [28], объясняется тем, что при вылете атома в азиму-

тальном направлении вблизи центра линзы с грани (001) Au два рассеивающих 

атома линзы, действующие совместно, блокируют эмитируемый атом даже больше, 

чем при вылете атома в направлении на атом, вследствие намного более жесткого 

потенциала взаимодействия двух атомов Au. Это утверждение оказывается невер-

ным для эмиссии атомов с грани (001) Ni вследствие более мягкого потенциала 

взаимодействия атом-атом. Таким образом, распределения сигнала по начальному 

азимутальному углу ϕо для эмиссии с граней (001) Ni и (001) Au качественно раз-

личаются. При этом в азимутальном направлении на центр линзы для эмиссии ато-

мов с грани (001) Ni линза из двух атомов оказывается более “проховой”, чем в 

азимутальном направлении на атом. В азимутальном направлении на центр линзы 

для эмиссии атомов с грани (001) Au линза из двух атомов оказывается более “же-

сткой”, чем в азимутальном направлении на атом. 

Также был рассчитан вклад сильно блокированных атомов, эмитированных 

под углами ϑе < ϑo, в распределение распыленных атомов по начальному углу вы-

лета ϕо. Для сильно блокированных атомов их отклонение в направлении нормали 

к поверхности ϑо – ϑi вследствие эффекта блокировки больше отклонения к по-

верхности ϑе – ϑi вследствие преломления на плоском потенциальном барьере. Та-

ким образом, ϑо – ϑi > ϑе – ϑi, поэтому ϑе < ϑo. Заметим, что вылет таких атомов  не 
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Рис. 19. Интегральные распределения по начальному азимутальному углу ϕо атомов, эми-
тированных с поверхности граней (001) Ni (1) и (001) Au (2) для всех энергий Ee, поляр-
ных углов вылета ϑе и азимутальных углов вылета ϕе, рассчитанные для функции распре-
деления cosϑo/Eo

2. 
 

 

возможен в моделях без учета атомной дискретности поверхности на стадии эмис-

сии атомов с поверхности, например, в моделях [22, 23]. Оказалось, что для эмис-

сии атомов с грани (001) Ni с начальной функцией распределения cosϑo/Eo
2 вклад 

сильно блокированных атомов не превышает 46,6%, при этом в направлении на 

центр линзы их нет совсем (для азимутальных углов вылета ϕо = 87о, 90о, 93о). В то 

же время, для эмиссии атомов с грани (001) Au с той же начальной функцией рас-

пределения для азимутальных углов вылета ϕо = 87о, 90о, 93о вклад сильно блоки-

рованных атомов составил 84,0%, максимальный вклад сильно блокированных 

атомов достигается при начальных азимутальных углах вылета, близких к азиму-

тальному направлению на атом, и составляет 90,6%.  

Также были рассчитаны интегральные распределения эмитированных ато-

мов по начальному азимутальному углу ϕо для эмиссии атомов с грани (001) Ni для 

начальной функции распределения 1/Eo
2. Полученные результаты показали, что для 

азимутальных углов вылета ϕо = 87о, 90о, 93о наблюдается минимум числа распы-

ленных атомов. Вклад сильно блокированных атомов в это распределение выше, 

чем в расчетах с начальной функцией распределения cosϑo/Eo
2, максимальный 

вклад сильно блокированных атомов также наблюдается в направлениях на атом и 

достигает значения 57,3%. 



- 28 - 

 

На рис. 20 представлены распределения всех эмитированных атомов (1) и 

только сильно блокированных эмитированных атомов (2) по азимутальному углу 

наблюдения ϕе, интегральные по всем энергиям Ее и полярным углам ϑе, для эмис-

сии атомов с грани (001) Ni с начальной функцией распределения cosϑo/Eo
2. На рис. 

21 представлено соответствующее распределение вклада сильно блокированных 

атомов по углу ϕе. Вклад сильно блокированных атомов в интегральное распреде-

ление эмитированных атомов по азимутальному углу ϕе для этой начальной функ-

ции распределения при всех углах ϕе составляет меньше 50%, при этом наиболь-

ший вклад наблюдается в наиболее “жестком” направлении – в азимутальном на-

правлении на атом (46,6%). Как видно из рис. 21, формирование максимума рас-

пределения, представленного на рис. 20 (распределение 1), в азимутальном направ-

лении на центр линзы происходит при минимальном вкладе сильно блокированных 

атомов (13,2%). 

На рис. 22 приведены распределения всех эмитированных атомов (1) и толь-

ко сильно блокированных эмитированных атомов (2) по азимутальному углу на-

блюдения ϕе, интегральные по всем энергиям Ее и полярным углам ϑе, для эмиссии 

атомов с грани (001) Ni с начальной функцией распределения 1/Eo
2. На рис. 23 

представлено соответствующее распределение вклада сильно блокированных ато-

мов по углу ϕе. Для начальной функции распределения 1/Eo
2 число сильно блоки-

рованных атомов больше, чем для начальной функции распределения cosϑo/Eo
2. 

Это объясняется тем, что для начальной функции распределения 1/Eo
2 (изотропного 

вылета атомов из узла на поверхности) большая часть распыленных атомов выле-

тала под большими углами ϑo, т.е. ближе к поверхности. Таким образом, блокиров-

ка атомов в этом случае проявляется более сильно. Тем не менее, значительный 

вклад сильно блокированных атомов наблюдается только в азимутальном направ-

лении на атом (57,3%),  формирование максимума  распределения  в  азимутальном 

направлении на центр линзы происходит при минимальном вкладе сильно блоки-

рованных атомов (17,8%). 

Аналогичные распределения были рассчитаны для эмиссии атомов с грани 

(001) Au. На рис. 24 представлены распределения всех эмитированных атомов (1) и 

только сильно блокированных эмитированных атомов (2) по азимутальному углу 
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Рис. 20. Интегральные распределения по азимутальному углу ϕе всех эмитированных ато-
мов (1) и только сильно блокированных эмитированных атомов (2) для всех энергий Ee и 
полярных углов вылета ϑе. Расчет для эмиссии атомов с поверхности грани (001) Ni. На-
чальная функция распределения cosϑo/Eo

2. 
 

 

 

Рис. 21. Распределение вклада сильно блокированных эмитированных атомов по азиму-
тальному углу наблюдения ϕе для результатов, представленных на рис. 20.  
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Рис. 22. Интегральные распределения по азимутальному углу ϕе всех эмитированных ато-
мов (1) и только сильно блокированных эмитированных атомов (2) для всех энергий Ee и 
полярных углов вылета ϑе. Расчет для эмиссии атомов с поверхности грани (001) Ni. На-
чальная функция распределения 1/Eo

2.  

 

 

 

Рис. 23. Распределение вклада сильно блокированных эмитированных атомов по азиму-
тальному углу наблюдения ϕе для результатов, представленных на рис. 22. 
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Рис. 24. Интегральные распределения по азимутальному углу ϕе всех эмитированных ато-
мов (1) и только сильно блокированных эмитированных атомов (2) для всех энергий Ee и 
полярных углов вылета ϑе. Расчет для эмиссии атомов с поверхности грани (001) Au. На-
чальная функция распределения cosϑo/Eo

2. 
 

 

наблюдения ϕе, интегральные по всем энергиям Ее и полярным углам ϑе, для эмис-

сии атомов с грани (001) Au с начальной функцией распределения cosϑo/Eo
2. 

На рис. 25 представлено соответствующее распределение вклада сильно бло-

кированных атомов по углу ϕе. Видно, что при всех азимутальных углах ϕе число 

сильно блокированных атомов практически равно полному числу эмитированных 

атомов. Таким образом, оказалось, что за формирование максимума на рис. 24, как 

и всего распределения, ответственны сильно блокированные атомы. Для эмиссии 

атомов с грани (001) Au максимальный вклад сильно блокированных атомов со-

ставляет 90,6% в азимутальном направлении на атом, однако вклад сильно блоки-

рованных атомов в других азимутальных направлениях не сильно отличается от 

этого максимума (86,9% в азимутальном направлении на центр линзы). Такой вы-

сокий процент сильно блокированных атомов связан с более жестким потенциалом 

взаимодействия двух атомов Au. 

Результаты, представленные выше, еще раз показывают отличие рассеяния 

эмитированных атомов “проховой” линзой, состоящей из двух атомов Ni, и жест-

кой линзы, состоящей из двух атомов Au, а также  различие  результатов  в  зависи- 
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Рис. 25. Распределение вклада сильно блокированных эмитированных атомов по азиму-
тальному углу наблюдения ϕе для результатов, представленных на рис. 24. 
 

 

мости от начальной функции распределения, которая, по сути, является лишь ве-

сом, на который умножается сигнал [29, 30]. 

Интересный эффект наблюдается также, если зафиксировать интервал азимуталь-

ных углов ϕе. На рис. 26 представлены распределения атомов, эмитированных с 

грани (001) Ni, наблюдаемых в интервалах углов ϕе [88,5о, 91,5о], [82,5о, 85,5о], 

[76,5о, 79,5о], по начальному углу вылета ϕо. Из рисунка видно, какое число “собст-

венных” и “несобственных” по азимутальному углу атомов попало в эти интерва-

лы. Число “собственных” атомов в интервале углов ϕе [82,5о, 85,5о], составляет 

3123. Все остальные атомы, попавшие в этот интервал углов ϕе, были эмитированы 

под другими азимутальными углами ϕо. Эти “несобственные” по азимутальному углу 

атомы как раз и сфокусировались (по азимутальному углу) в этот интервал углов 

наблюдения ϕе. Наблюдается качественное согласие этих результатов с результа-

тами, полученными в работе [12]. Фокусировка “несобственных” атомов в этот ин-

тервал наблюдения ϕе происходит с двух сторон. Атомы, эмитированные в этот ин-

тервал наблюдения ϕе, рассеянные на ближайшем атоме поверхности, составляют 

группу фокусированных атомов, а рассеянные на дальнем атоме  линзы – составля- 
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Рис. 26. Распределения атомов, эмитированных с грани (001) Ni, по азимутальному углу 
ϕо для всех энергий Ее и полярных углов вылета ϑе, наблюдаемых в интервалах углов ϕе 
[88,5о, 91,5о] (1), [82,5о, 85,5о] (2), [76,5о, 79,5о] (3). Начальная функция распределения 
cosϑo/Eo

2. Отчетливо наблюдается перефокусировка атомов через центр линзы. 
 

 

ют группу перефокусированных атомов. Для азимутального направления на центр 

линзы, которое соответствует интервалу углов ϕе [88,5о, 91,5о], наблюдается сим-

метричное распределение по начальному углу вылета ϕо (кривая 1 на рис. 26).  

Для сравнения на рис. 27 представлены распределения атомов, эмитирован-

ных с грани (001) Au, по азимутальному углу ϕо для всех энергий Ее и полярных 

углов вылета ϑе, наблюдаемых в интервалах углов ϕе [88,5о, 91,5о] (1), [82,5о, 85,5о] 

(2), [76,5о, 79,5о] (3), рассчитанные для начальной функции распределения 

cosϑo/Eo
2. Отчетливо наблюдается перефокусировка атомов через центр линзы. 

Видно, что в центральном интервале углов ϕе [88,5о, 91,5о] число атомов, эмитиро-

ванных под углом ϕо = 90о, в распределении атомов, эмитированных с грани (001) 

Au, значительно выше, чем для эмиссии с грани (001) Ni, т.е. выше число “собст-

венных” по азимутальному углу эмитированных атомов. Это связано с сильной 

блокировкой атомов, вылетавших под углом ϕо = 90о, жесткой линзой, состоящей 

из двух атомов Au. Однако в интервалах [82,5о, 85,5о] и [76,5о, 79,5о] число “собст-

венных” по азимутальному углу эмитированных  атомов  меньше,  при  этом  число 
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Рис. 27. Распределения атомов, эмитированных с грани (001) Au, по азимутальному углу 
ϕо для всех энергий Ее и полярных углов вылета ϑе, наблюдаемых в интервалах углов ϕе 
[88,5о, 91,5о] (1), [82,5о, 85,5о] (2), [76,5о, 79,5о] (3). Начальная функция распределения 
cosϑo/Eo

2. Отчетливо наблюдается перефокусировка атомов через центр линзы. 
 

 

перефокусированных атомов Au значительно больше, чем перефокусированных 

атомов Ni. Это объяснятся более жестким потенциалом взаимодействия двух ато-

мов при эмиссии атомов с грани (001) Au. При смещении интервала углов наблю-

дения ϕе в сторону от центра линзы интервал азимутальных углов ϕо, при которых 

происходил вылет эмитированных атомов, “перефокусированных” через центр 

линзы, сдвигается также от центра линзы в азимутальном направлении к дальнему 

атому линзы, на котором и происходит их рассеяние при вылете атомом линзы. 

На рис. 26 и 27 отчетливо наблюдается перефокусировка атомов через центр 

линзы, обнаруженная в работе [12]. Приведенные на рис. 26 распределения нахо-

дятся в качественном согласии с распределениями, полученным в работе [12] и 

представленными на рис. 3 (см. главу 2 настоящей дипломной работы). 

Был также рассчитан вклад в эти распределения сильно блокированных ато-

мов. Он оказался весьма значительным. На рис. 28 представлены распределения по 

начальному азимутальному углу вылета ϕо вклада сильно блокированных атомов 

Ni для интервалов наблюдения ϕо [88,5o, 91,5o], [82,5o, 85,5o] и [76,5o, 79,5o]. Видно, 

что вклад сильно блокированных атомов, эмитированных  под  начальными  азиму- 
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Рис. 28. Распределения вклада сильно блокированных атомов по начальному азимуталь-
ному углу ϕо для атомов, эмитированных с грани (001) Ni в интервалы азимутального угла 
вылета ϕе [88,5o, 91,5o] (1), [82,5o, 85,5o] (2) и [76,5o, 79,5o] (3). Начальная функция распре-
деления cosϑo/Eo

2. 
 

 

тальными углами ϕо, близкими к направлению на атом достигает 90-99%. При этом 

для эмиссии под начальными азимутальными углами ϕо, близкими к азимутально-

му направлению на центр линзы, вклад сильно блокированных атомов равен 0. 

Слева и справа от азимутального направления на центр линзы наблюдается моно-

тонный рост вклада сильно блокированных атомов. Заметим, что в интегральном 

распределении атомов, эмитированных с грани (001) Ni, по азимутальному углу ϕе 

для всех энергий Ее и полярных углов ϑе вклад сильно блокированных атомов со-

ставляет в интервалах ϕе [76,5o, 80,5o] 25,4%, [82,5o, 86,5o] – 22,1% и [88,5o, 91,5o] – 

13,2%.  

Для эмиссии атомов с грани (001) Au в распределении по начальному азиму-

тальному углу ϕо вклад сильно блокированных атомов гораздо выше. Вклад сильно 

блокированных атомов, эмитированных под начальными азимутальными углами 

ϕо, для эмиссии под начальными азимутальными углами ϕо, близкими к направле-

нию на атом, достигает 95-100%. В интегральном распределении атомов, эмитиро-

ванных с грани (001) Ni, по азимутальному углу ϕе для всех энергий Ее и полярных 

углов ϑе вклад сильно блокированных атомов составляет в интервалах ϕе [76,5o, 
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80,5o] 87,4%, [82,5o, 86,5o] – 87,3% и [88,5o, 91,5o] – 86,9%. Такой высокий вклад 

сильно блокированных атомов для эмиссии атомов с грани (001) Au обусловлен 

более жестким потенциалом взаимодействия двух атомов Au.  
 

3.2. Формирование азимутальных распределений 

     эмитированных атомов с разрешением по cosϑе 

 

Нами также были рассчитаны распределения эмитированных атомов по ази-

мутальному углу ϕе с разрешением по cosϑе. На рис. 29 представлены распределе-

ния эмитированных атомов по углу ϕе для всех энергий Ее и интервалов полярных 

углов ϑе  [59,3о, 60,7о], [56,3о, 57,7о], [53,1о, 54,7о], [49,9о, 51,5о], рассчитанные для 

начальной функции распределения cosϑo/Eo
2. Обнаружено, что при изменении по-

лярного угла наблюдения ϑе, распределение по азимутальному углу ϕе изменяется. 

Максимум распределения эмитированных атомов Ni в азимутальном направлении 

на центр линзы, которое соответствует углу ϕе = 90о, наблюдается при полярных 

углах наблюдения ϑе  > 56,3о. При уменьшении полярного угла наблюдения в этом 

азимутальном направлении появляется минимум, при этом наблюдается два мак-

симума: справа и слева от центра линзы, которые сдвигаются в направлениях от 

центра линзы (при уменьшении угла наблюдения ϑе). 

Этот эффект имеет простое объяснение. На рис. 30 схематически представ-

лено распределение эмитированных атомов по ϕе и cosϑе. Пересекающиеся линии 

обозначают максимумы дважды дифференциального распределения распыленных 

атомов. Они формируются в азимутальных направлениях на линзу из двух атомов 

поверхности вследствие действия эффекта блокировки (рассеяния эмитируемых 

атомов атомами линзы в направлении нормали к поверхности) и радужного эффек-

та (т.е. возникновения максимумов функции распределения вследствие многознач-

ности сигнала по начальным энергиям и углам вылета). Из рис. 30 становится по-

нятной причина разделения одного максимума распределения на два при уменьше-

нии полярного угла наблюдения ϑе. Видно, что при углах ϑе = [59,3o, 60,7o] и [56,3o, 

57,7o] (обозначены номерами 23 и 25) происходит одно пересечение области на-

блюдения (23 или 25) с максимумом распределения. Для углов ϑе = [53,1o, 54,7o] и 

[49,9o, 51,5o] (обозначены номерами 27 и 29) пересечение происходит  дважды,  что 
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Рис. 29. Распределения эмитированных атомов Ni по азимутальному углу ϕе для всех 
энергий Ее с разрешением по полярному углу вылета ϑе. Полярные углы вылета ϑе [59,3o, 
60,7o] (1), [56,3o, 57,8o] (2), [53,1o, 54,7o] (3), [49,9o, 51,5o] (4). Начальная функция распре-
деления cosϑo/Eo

2. 

 

 

Рис. 30. Схематическое представление максимумов распределения эмитированных атомов 
по ϕе и cosϑе. Указаны номера интервалов полярных углов наблюдения ϑе.  
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соответствует формированию двух максимумов в распределениях 3 и 4, представ-

ленных на рис. 29.  

На рис. 31 представлены распределения по азимутальному углу наблюдения 

ϕе для эмиссии атомов с грани (001) Au для всех энергий для полярных углов ϑе = 

[38,9o, 40,9o], [34,6o, 36,9o], [29,9o, 32,4o], [24,3o, 27,2o], рассчитанные для начальной 

функция распределения cosϑo/Eo
2. Видно, что для эмиссии атомов Au разделение 

максимума на два происходит при углах ϑе < 32,4о. Разница в полярных углах, при 

которых происходит разделение одного максимума на два, обусловлена более 

сильной блокировкой эмитируемых атомов в случае эмиссии с грани (001) Au и со-

ответствующим сдвигом максимума распределения, представленного на рис. 30, в 

сторону нормали поверхности.  

На рис. 32 представлено распределение по азимутальному углу наблюдения 

ϕе для всех энергий для полярных углов ϑе = [65,0o, 66,4o], [62,2o, 63,6o], [59,3o, 

60,7o], [56,3o, 57,8o], рассчитанные для начальной функции распределения 

cosϑo/Eo
2. Данные результаты в отличие от результатов, представленных на рис. 29, 

рассчитаны по более точной статистике (для намного большего числа атомов, эми-

тируемых из узла с поверхности). В этой статистике шаг по 1-cosϑо меньше в 10 

раз и составляет 1/450, шаг по углу ϕо уменьшается с 3
о до 0,2о. Интервалы наблю-

дения по cosϑе составляли 1/45, а по ϕо – 0,6о. Таким образом, с помощью этой ста-

тистики можно более точно определить реальное дважды дифференциальное рас-

пределение эмитированных атомов (по ϕе и 1-cosϑе). Максимум распределения 

эмитированных атомов Ni в азимутальном направлении на центр линзы, которое 

соответствует углу ϕе = 90о, наблюдается при полярных углах наблюдения ϑе  > 

60,7о. При уменьшении полярного угла наблюдения в этом азимутальном направ-

лении появляется минимум, при этом наблюдается два максимума: справа и слева 

от центра линзы, которые сдвигаются в направлениях от центра линзы (при 

уменьшении угла наблюдения ϑе). При дальнейшем уменьшении полярного угла 

наблюдения минимум в центре становится более выраженным. 

Сравнение результатов, представленных на рис. 29 и 32, показывает, что реальные 

азимутальные распределения распыленных атомов очень узкие (реальные азиму-

тальные распределения ближе к результатам, представленным на рис. 32). 
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Рис. 31. Распределение эмитированных атомов Au по азимутальному углу ϕе для всех 
энергий Ее. Полярные углы вылета ϑе [38,9o, 40,9o] (1), [34,6o, 36,9o] (2), [29,9o, 32,4o] (3), 
[24,3o, 27,2o] (4). Начальная функция распределения cosϑo/Eo

2. 
 

 

Аналогичный вывод можно сделать и из анализа азимутальных распределе-

ний эмитированных атомов, полученных в работе [15]. Поэтому существенным яв-

ляется сужение угловой апертуры детектора вторичных атомных частиц для на-

блюдения реальных распределений распыленных атомов по азимутальном углу. 

Применение детектора с широкой апертурой приводит к тому, что наблюдаемый 

сигнал является сверткой реального азимутального распределения (со стремящейся 

к 0 апертурой детектора по азимутальному углу) и аппаратной функции детектора 

(прямоугольного распределение по ширине детектора ∆ϕ) и наблюдаемое распре-

деление оказывается существенно шире реального. При этом применение детекто-

ра с широкой апертурой может не передавать особенности реального азимутально-

го распределения, например, возникновение узкого минимума в азимутальном на-

правлении на центр линзы. Последние два фактора обуславливают разницу распре-

делений, представленных на рис. 29 и 32, в частности, наблюдаемых при полярных 

углах вылета ϑе  [59,3o, 60,7o] и [56,3o, 57,8o]. В экспериментах также оказывается 

необходимо сужать угловую апертуру детектора вторичных атомных частиц, иначе 

искажения (отличие наблюдаемых распределений от узких реальных распределе-

ний) будут значительны. 
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Рис. 32. Распределение эмитированных атомов Ni по азимутальному углу ϕе для всех 
энергий Ее. Полярные углы вылета ϑе [65,0o, 66,4o] (1), [62,2o, 63,6o] (2), [59,3o, 60,7o] (3), 
[56,3o, 57,8o] (4). Начальная функция распределения cosϑo/Eo

2. Расчеты с большой стати-
стикой вылета.  
 

 

3.3. Формирование азимутальных распределений  

       эмитированных атомов с разрешением по энергии Ее 

 

Обнаружено, что наблюдается качественное различие распределений эмити-

рованных атомов по углу вылета ϕо для эмиссии атомов с граней (001) Ni и (001) 

Au с разрешением по энергии Ее. На рис. 33 представлены интегральные распреде-

ления по азимутальному углу ϕо атомов, эмитированных с граней (001) Ni и (001) 

Au, для всех полярных и азимутальных углов вылета для интервала энергий Eе = 

2,0 ± 0,4 эВ, рассчитанные для начальной функции распределения cosϑo/Eo
2. Для 

низких энергий, в частности, для энергий Ее = 2,0 ± 0,4 эВ при эмиссии атомов с 

грани (001) Ni в азимутальном направлении на центр линзы наблюдается минимум 

из-за менее выраженной блокировки атомов, эмитируемых в направлении на центр 

линзы, в направлении нормали к поверхности по сравнению с вылетом в азиму-

тальном направлении на атом. Однако для той же энергии Ее при эмиссии с грани 

(001) Au можно видеть, что распределение не имеет минимума в азимутальном  на- 
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Рис. 33. Интегральные распределения по азимутальному углу ϕо атомов, эмитированных 
для всех полярных и азимутальных углов вылета, для эмиссии с граней (001) Ni (1) и (001) 
Au (2) при энергии Eе = 2,0 ± 0,4 эВ. Начальная функция распределения cosϑo/Eo

2. 
 

 

правлении на центр линзы в связи с более жестким потенциалом взаимодействия 

двух атомов Au. 

На рис. 34 представлены интегральные распределения по азимутальному уг-

лу ϕо атомов, эмитированных с граней (001) Ni и (001) Au, для всех полярных и 

азимутальных углов вылета для интервала энергий Eе = 10,0 ± 0,4 эВ, рассчитанные 

для начальной функции распределения cosϑo/Eo
2.Получено, что как для атомов Ni, 

так и для атомов Au наблюдается практически ровная зависимость. 

При высоких энергиях Eе = 55,0 ± 0,4 эВ для эмиссии атомов с граней (001) 

Ni и (001) Au наблюдаются примерно одинаковые распределения по начальному 

азимутальному углу ϕо (рис. 35): есть максимум в азимутальном направлении на 

линзу из двух атомов поверхности, однако он не выраженный, небольшое отличие 

наблюдается лишь в числе эмитированных атомов. 

Отметим, что в распределении по ϕо, интегральном по энергии вылета Ее для 

атомов, эмитированных с грани (001) Au, наблюдается максимум в направлении на 

центр линзы, а для атомов, эмитированных с грани (001) Ni, наблюдается минимум 

(см. рис. 19).  

Для эмиссии атомов с грани (001) Au направление вылета  по  углу  ϕо  на 
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Рис. 34. Интегральные распределения по азимутальному углу ϕо атомов, эмитированных 
для всех полярных и азимутальных углов вылета, для эмиссии с граней (001) Ni (1) и (001) 
Au (2) при энергии Eе = 10,0 ± 0,4 эВ. Начальная функция распределения cosϑo/Eo

2.  
 

 

 

Рис. 35. Интегральные распределения по азимутальному углу ϕо атомов, эмитированных 
для всех полярных и азимутальных углов вылета, для эмиссии с граней (001) Ni (1) и (001) 
Au (2) при энергии Eе = 55,0 ± 0,4 эВ. Начальная функция распределения cosϑo/Eo

2. 



- 43 - 

 

линзу (ϕо = 90о) аналогично по жесткости блокировки азимутальному направле-

нию вылета на атом. При эмиссии с грани (001) Ni вследствие более мягкого 

потенциала взаимодействия атом–атом атомы, эмитируемые в азимутальном 

направлении на центр линзы, отклоняются на меньший угол в направлении 

нормали к поверхности и для малых энергий Ео (и, соответственно, малых 

энергий Ее) у них не хватает энергии, чтобы преодолеть плоский потенциаль-

ный барьер (см. рис. 33). При больших энергиях Ее эмиссия атомов с грани 

(001) Ni в азимутальном направлении на центр линзы оказывается более похо-

жей на эмиссию атомов с грани (001) Au (см. рис. 34 и 35). 

Для сравнения на рис. 36–38 приведены интегральные распределения эмити-

рованных атомов по азимутальному углу вылета ϕо (1) и углу наблюдения ϕе (2) для 

всех полярных углов вылета для эмиссии атомов с грани (001) Ni при энергиях Eе = 

2,0 ± 0,4 эВ, 10,0 ± 0,4 эВ и 55,0 ± 0,4 эВ соответственно. 

Были проведены более детальные исследования для низких энергий. На рис. 

39 представлены интегральные по полярному углу ϑе распределения эмитирован-

ных атомов по азимутальному углу вылета ϕе для эмиссии атомов с грани (001) Ni 

для энергий Eе = 0,4 ± 0,4 эВ, 0,6 ± 0,4 эВ , 0,8 ± 0,4 эВ и 1,0 ± 0,4 эВ. На рис. 40 

представлены интегральные по полярному углу ϑе распределения эмитирован-

ных атомов по азимутальному углу вылета ϕе эмиссии атомов с грани (001) Ni 

для энергий Eе = 2,0 ± 0,4 эВ, 3,0 ± 0,4 эВ, 4,0 ± 0,4 эВ и 5,0 ± 0,4 эВ. Видна эволю-

ция распределений при изменении энергии эмитированных атомов. Было обнару-

жено, что при энергиях Ее ~ 3–5 эВ наблюдается максимум в азимутальном направ-

лении на центр линзы, однако при уменьшении энергии Ее до 1–2 эВ этот макси-

мум разделяется на два максимума, которые при уменьшении энергии сдвигаются в 

направлениях от центра линзы. Это, по-видимому, объясняется тем, что атомам не 

хватает энергии, чтобы после взаимодействия с атомами линзы долететь до цен-

трального интервала углов ϕе. 

Для сравнения на рис. 41 и 42 приведены интегральные распределения ато-

мов, эмитированных с грани (001) Ni, по азимутальному углу ϕо для всех полярных 

углов вылета ϑе для тех же низких энергий Ее, что и на рис.39 и 40. Видно, что в 

отличие от распределения по ϕе в азимутальном  направлении  на  центр  линзы  на- 
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Рис. 36. Интегральные распределения по начальному азимутальному углу вылета ϕо (1) и 
углу наблюдения ϕе (2) эмитированных атомов для всех полярных углов вылета и энергии 
Eе = 2,0 ± 0,4 эВ для эмиссии атомов с грани (001) Ni. Начальная функция распределения 
cosϑo/Eo

2. 

 

 

 

Рис. 37. Интегральные распределения по начальному азимутальному углу вылета ϕо (1) и 
углу наблюдения ϕе (2) эмитированных атомов для всех полярных углов вылета и энергии 
Eе = 10,0 ± 0,4 эВ для эмиссии атомов с грани (001) Ni. Начальная функция распределения 
cosϑo/Eo

2. 
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Рис. 38. Интегральные распределения по начальному азимутальному углу вылета ϕо (1) и 
углу наблюдения ϕе (2) эмитированных атомов для всех полярных углов вылета и энергии 
Eе =55,0 ± 0,4 эВ для эмиссии атомов с грани (001) Ni. Начальная функция распределения 
cosϑo/Eo

2. 

 

 

блюдается четкий минимум для всех энергий Ее от 0,4 до 5 эВ. 

Аналогичные распределения для тех же значений энергии были получены 

для эмиссии атомов с грани (001) Au. Отметим, что для распределений по азиму-

тальному углу ϕе, как и ожидалось, не наблюдается минимума в азимутальном на-

правлении на центр линзы, при всех энергиях от 0,4 до 5 эВ в этом азимутальном 

направлении наблюдается выраженный максимум. При энергиях от 0,4 до 1 эВ 

максимум растет, в интервале от 2 до 5 эВ этот максимум уменьшается (см. рис. 43 

и 44). Для интегрального распределения по азимутальному углу ϕо также наблюда-

ется отличие от эмиссии атомов с грани (001) Ni: для энергии 0,4 эВ в азимуталь-

ном направлении на центр линзы наблюдается ярко выраженный минимум, кото-

рый при увеличении энергии до 2 эВ выравнивается. Далее при увеличении энер-

гии до 5 эВ зависимость становиться ровной (см. рис. 45 и 46). (1), 3,0 ± 0,4 эВ (2), 

4,0 ± 0,4 эВ (3) и 5,0 ± 0,4 эВ (4). Начальная функция распределения cosϑo/Eo
2. 
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Рис. 39. Интегральные по полярному углу ϑе распределения эмитированных атомов по 
азимутальному углу вылета ϕе для эмиссии атомов с грани (001) Ni для энергий Eе = 0,4 ± 
0,4 эВ (1), 0,6 ± 0,4 эВ (2), 0,8 ± 0,4 эВ (3) и 1,0 ± 0,4 эВ (4). Начальная функция распреде-
ления cosϑo/Eo

2. 

 

 

 

Рис. 40. Интегральные по полярному углу ϑе распределения эмитированных атомов по 
азимутальному углу вылета ϕе для эмиссии атомов с грани (001) Ni для энергий Eе = 2,0 ± 
0,4 эВ (1), 3,0 ± 0,4 эВ (2), 4,0 ± 0,4 эВ (3) и 5,0 ± 0,4 эВ (4). Начальная функция распреде-
ления cosϑo/Eo

2. 
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Рис. 41. Интегральные по полярному углу ϑе распределения эмитированных атомов по 
азимутальному углу вылета ϕo для эмиссии атомов с грани (001) Ni для энергий Eе = 0,4 ± 
0,4 эВ (1), 0,6 ± 0,4 эВ (2), 0,8 ± 0,4 эВ (3) и 1,0 ± 0,4 эВ (4). Начальная функция распреде-
ления cosϑo/Eo

2. 

 

 

 

Рис. 42. Интегральные по полярному углу ϑе распределения эмитированных атомов по 
азимутальному углу вылета ϕo для эмиссии с грани (001) Ni для энергий Eе = 2,0 ± 0,4 эВ  
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Рис. 43. Интегральные по полярному углу ϑе распределения эмитированных атомов по 
азимутальному углу вылета ϕе для эмиссии атомов с грани (001) Au для энергий Eе = 0,4 ± 
0,4 эВ (1), 0,6 ± 0,4 эВ (2), 0,8 ± 0,4 эВ (3) и 1,0 ± 0,4 эВ (4). Начальная функция распреде-
ления cosϑo/Eo

2. 

 

 

 

Рис. 44. Интегральные по полярному углу ϑе распределения эмитированных атомов по 
азимутальному углу вылета ϕе для эмиссии атомов с грани (001) Au для энергий Eе = 2,0 ± 
0,4 эВ (1), 3,0 ± 0,4 эВ (2), 4,0 ± 0,4 эВ (3) и 5,0 ± 0,4 эВ (4). Начальная функция распреде-
ления cosϑo/Eo

2. 
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Рис. 45. Интегральные по полярному углу ϑе распределения эмитированных атомов по 
азимутальному углу вылета ϕо для эмиссии атомов с грани (001) Au для энергий Eе = 0,4 ± 
0,4 эВ (1), 0,6 ± 0,4 эВ (2), 0,8 ± 0,4 эВ (3) и 1,0 ± 0,4 эВ (4). Начальная функция распреде-
ления cosϑo/Eo

2. 

 

 

 

Рис. 46. Интегральные по полярному углу ϑе распределения эмитированных атомов по 
азимутальному углу вылета ϕо для эмиссии атомов с грани (001) Au для энергий Eе = 2,0 ± 
0,4 эВ (1), 3,0 ± 0,4 эВ (2), 4,0 ± 0,4 эВ (3) и 5,0 ± 0,4 эВ (4). Начальная функция распреде-
ления cosϑo/Eo

2. 



- 50 - 

 

3.4 Азимутальные распределения эмитированных атомов 

 с разрешением по cosϑе и энергии Ее 

 

Вклад атомов, перефокусированных через центр линзы, наблюдается также в 

формировании трижды дифференциальной функции распределения, т.е. азиму-

тальных распределений эмитированных атомов с одновременным разрешением по 

cosϑе и энергии Ее. Обнаружены области полярного и азимутального углов вылета 

ϑе и ϕе и энергии Ее для трижды дифференциальной функции распределения эми-

тированных атомов, для которых сигнал распыленных атомов на 100% формирует-

ся за счет эмитированных атомов, перефокусированных через центр линзы, со-

стоящей из двух атомов - ближайших к эмитируемому атому соседей в плоскости 

поверхности. Например, если зафиксировать полярный угол ϑе [56,3o, 57,8o], ази-

мутальный угол ϕе [82,5о, 85,5о] и энергию Ee = 10,0 ± 0,4 эВ, то все наблюдаемые 

распыленные атомы эмитировались под начальным азимутальным углом ϕо = 114o 

(рис. 47).  

Моделирование с такими же параметрами было проведено для большой, бо-

лее точной статистики. На рис. 48 видно, что атомы, эмитированные под началь-

ными азимутальными углами ϕо от 112,8o до 116,4o, наблюдаются в интервале углов 

ϕе [82,5о, 85,5о]. Полное число атомов, эмитированных под углами ϕо, и атомов, на-

блюдаемых под углами ϕе, одинаково, поэтому площади под кривыми 1 и 2 на рис. 

51 равны. Распределения, представленные на рис. 48, являются более точными по 

сравнению с распределениями, представленными на рис. 47, из-за большей стати-

стики эмитируемых атомов и меньшей апертуры детектора по азимутальному углу 

ϕе. Дополнительный анализ показал, что все перефокусированные атомы являются 

сильно блокированными.  

Отметим, что перефокусировка наблюдалась нами также и для других ин-

тервалов полярного угла ϑе и энергии Ее. Для тех же интервалов полярного и ази-

мутального углов наблюдения для энергии Ее = 55,0 ± 0,4 эВ сигнал состоит из 

суммы вкладов фокусированных атомов (рассеянных ближайшим к интервалу ази-

мутальных углов наблюдения атомом линзы) и перефокусированных атомов (рас-

сеянных дальним по отношению к азимутальному углу наблюдения атомом линзы). 

Таким образом, сигнал распыленных атомов при высоких энергиях Ее  уже  не  пол- 
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Рис. 47. Дифференциальные по начальному азимутальному углу ϕо (1) и азиму-
тальному углу наблюдения ϕе (2) распределения эмитированных атомов при эмис-

сии с грани (001) Ni для энергии Ее 10,0 ± 0,4 эВ и полярного угла вылета ϑе [56,3o, 

57,8o], наблюдаемых в интервале углов ϕе [82,5о, 85,5о]. Начальная функция рас-
пределения cosϑo/Eo

2. Результаты получены для маленькой статистики. 

 

Рис. 48. Дифференциальные по начальному азимутальному углу ϕо (1) и азиму-
тальному углу наблюдения ϕе (2) распределения эмитированных атомов при эмис-

сии с грани (001) Ni для энергии Ее 10,0 ± 0,4 эВ и полярного угла вылета ϑе [56,3o, 

57,8o], наблюдаемых в интервале углов ϕе [82,5о, 85,5о]. Начальная функция рас-
пределения cosϑo/Eo

2. Результаты получены для большой статистики. 
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ностью формируется только за счет перефокусированных атомов. 

Обнаружено, что для энергий Ее от 9,0 ± 0,4 эВ до и 25,0 ± 0,4 эВ все пере-

фокусированные атомы являются сильно блокированными при ϑе  [56,3o, 57,8o] и ϕе 

[82,5о, 85,5о]. Обратное для этих энергий Ее также верно: все сильно блокирован-

ные атомы являются перефокусированными через центр линзы. Они на 100% фор-

мируют наблюдаемый сигнал. Для энергии Ее от 55,0 ± 0,4 эВ и тех же углов на-

блюдения все перефокусированные атомы являются сильно блокированными, но 

обратное утверждение неверно, т.е. не все сильно блокированные атомы являются 

перефокусированными через центр линзы. 

Для низких энергий, например, для Ее 1,0 ± 0,4 эВ также все перефокусиро-

ванные атомы являются сильно блокированными. Таким образом, сильная блоки-

ровка эмитированных атомов (сильное отклонение эмитированных атомов в на-

правлении нормали к поверхности) обеспечивает перефокусировку через центр 

линзы. Однако эти результаты становятся неверными при рассмотрении интервала 

полярных углов ϑе = [49,8o, 51,5o]. 

При эмиссии атомов с грани (001) Ni в распределении эмитированных ато-

мов по начальному азимутальному углу ϕо для атомов, наблюдаемых в интервале 

углов ϑе [56,3o, 57,8o] и ϕе [82,5o, 85,5o] при низких энергиях Ее ~ 1 эВ, наблюдаются 

как собственные, так и несобственные атомы, вылетавшие с двух сторон относи-

тельно центра линзы. Для высоких энергий, например Ее = 55 ± 0,4 эВ, атомы фо-

кусируются со стороны ближайшего атома линзы, все они являются сильно блоки-

рованными. Если изучить механизм формирования трижды дифференциальной 

функции распределения Fe (cosϑе, ϕе, Ее), т.е. выяснить, под какими начальными 

азимутальными углами ϕо происходит вылет атомов, то можно сделать вывод, что 

все перефокусированные атомы являются сильно блокированными на 100%. Этот 

вывод оказывается верным также и для других интервалов полярного угла наблю-

дения, например, ϑе [59,3o, 60,7o].  
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4. Выводы 
 

1. С помощью модели молекулярной динамики исследованы особенности фокуси-

ровки атомов, эмитированных с поверхности граней (001) Ni и (001) Au, по ази-

мутальному углу, как при формировании интегрального азимутального распре-

деления распыленных атомов, так и азимутальных распределений эмитирован-

ных атомов с разрешением по полярному углу и энергии. Исследованы механиз-

мы формирования наблюдаемых особенностей этих распределений.  

2. Показано, что степень анизотропии интегрального распределения по азимуталь-

ному углу ϕе атомов, распыленных с поверхности грани (001) Au, больше, чем с 

грани (001) Ni. Это связано с более жестким потенциалом взаимодействия двух 

атомов Au.  

3. Рассчитаны распределения эмитированных атомов по начальному азимутально-

му углу ϕо, в том числе для фиксированных интервалов углов наблюдения ϕе. 

Выявлена роль перефокусировки атомов через центр линзы и сильно блокиро-

ванных атомов в формировании особенностей этих распределений. Показано, 

что особенности распределений эмитированных атомов по азимутальным углам 

ϕе и ϕо сильно зависят от энергии Ee.  

4. Обнаружены области полярного и азимутального углов вылета и энергии для 

трижды дифференциальной функции распределения эмитированных атомов, для 

которых сигнал распыленных атомов на 100% формируется за счет эмитирован-

ных атомов, перефокусированных через центр линзы, состоящей из двух атомов 

– ближайших к эмитируемому атому соседей в плоскости поверхности.  

5. В расчетах с разрешением по полярному углу наблюдения ϑе и энергии Ee обна-

ружено, что перефокусировка атомов через центр линзы осуществляется сильно 

блокированными атомами. Обнаружено, что вклад сильно блокированных ато-

мов Au значительно выше, чем атомов Ni.  

6. Показано, что в распределениях по ϕе при уменьшении полярного угла наблю-

дения наблюдается разделение максимума на два, и исследованы особенности 

радужного эффекта, лежащего в основе формирования этой особенности.  

7. Рассчитан вклад в формирование трижды дифференциальной функции распре-

деления эмитированных атомов собственных и несобственных по азимутально-
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му углу атомов. Исследован вклад несобственных атомов, вылетавших первона-

чально с двух сторон относительно интервала наблюдения ϕе. 
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