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Èçëîæåíî ïðèìåíåíèå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìåòîäà äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïðî-
öåññîâ, âàæíûõ êàê äëÿ ïîíèìàíèÿ ôèçèêè âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö ñ ïî-
âåðõíîñòüþ, òàê è äëÿ ðàçâèòèÿ ïåðñïåêòèâíûõ ìåòîäîâ àíàëèçà õèìè÷åñêîãî ñî-
ñòàâà òâåðäûõ òåë, â ÷àñòíîñòè, ãîðíûõ ïîðîä, ïðè èîííîé áîìáàðäèðîâêå. 
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MOLECULAR-DYNAMICS 

SIMULATION OF PROCESSES UNDER 
ION IRRADIATION OF SOLID BODY 

In this review, we describe the basics of 
computer simulation using the molecular 
dynamics method (MD). We look into how this 
method can be used to study the processes that 
are important both for understanding the 
physics of the interaction of atomic particles 
with a surface, and for developing effective 
methods of chemical analysis of the 
composition of solids, mountain rocks in 
particular, under ion bombardment. 
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îííîå îáëó÷åíèå ÿâëÿåòñÿ 
ñîâðåìåííûì è ïåðñïåêòèâ-

íûì ìåòîäîì èññëåäîâàíèÿ õèìè÷å-
ñêîãî ñîñòàâà ðàçëè÷íûõ òâåðäûõ òåë, 
è â ÷àñòíîñòè, ãîðíûõ ïîðîä. Ðàíåå 
äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñîñòàâà ãîðíûõ ïî-
ðîä (îñîáåííî, òîíêîçåðíèñòûõ è 
àìîðôíûõ, î ìèíåðàëüíîì ñîñòàâå 
êîòîðûõ íåëüçÿ áûëî ñóäèòü ïî âèçó-
àëüíîìó íàáëþäåíèþ èõ øëèôà) èñ-
ïîëüçîâàëèñü ïðîñòûå õèìè÷åñêèå 
àíàëèçû. Ïîçæå õèìè÷åñêèå àíàëèçû 
ñëóæèëè äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ðîäñòâà  

ìåæäó ïîðîäàìè ðàçíîãî ñîñòàâà. Ñ 
èõ ïîìîùüþ äîêàçàëè, íàïðèìåð, ÷òî 
ãðàíèòû îäíîé è òîé æå ìåñòíîñòè, 
êàê áóäòî áû ñõîäíûå ïî âíåøíåìó 
âèäó, îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà ñâÿ-
çàííûìè ñ íèìè ðóäàìè. Íàïðèìåð, ñ 
îäíèìè ãðàíèòàìè âñòðå÷àåòñÿ îëîâî, 
ñ äðóãèìè – çîëîòî. Èçó÷åíèå îñî-
áåííîñòåé õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà ýòèõ 
ãðàíèòîâ ïîêàçàëî, ÷òî îíè ðàçëè÷à-
þòñÿ òàêæå ïî ñîäåðæàíèþ îêèñëîâ 
ùåëî÷åé, ãëèíîçåìà è äðóãèõ êîìïî-
íåíòîâ. Îäíàêî ïðè îáû÷íîì õèìè÷å-
ñêîì àíàëèçå ãîðíîé ïîðîäû îïðåäå-
ëÿåòñÿ ñîäåðæàíèå ëèøü íåáîëüøîãî 
÷èñëà õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ. Â ñâÿçè 
ñ ýòèì, â ïîñëåäíåå âðåìÿ äëÿ èññëå-
äîâàíèÿ õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà ãîðíûõ 
ïîðîä ïðèìåíÿþòñÿ íîâûå ìåòîäû, 
èñïîëüçóþùèå ýëåêòðîííîå è èîííîå 
îáëó÷åíèå. Ñþäà îòíîñèòñÿ, ïðåæäå 
âñåãî, ìåòîä ÂÈÌÑ – âòîðè÷íî-
èîííîé ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè. Îí îñî-
áåííî ïåðñïåêòèâåí äëÿ îïðåäåëåíèÿ 
ïðèìåñåé, íàëè÷èå êîòîðûõ ïîçâîëÿåò 
ñóäèòü î ìåõàíèçìàõ è âðåìåíè îáðà-
çîâàíèÿ ãîðíûõ ïîðîä. Â ýòîì ìåòîäå 
îïðåäåëÿåòñÿ ýìèññèÿ ÷àñòèö èç àíà-
ëèçèðóåìîé ìèøåíè, âîçíèêàþùàÿ â 
ðåçóëüòàòå èîííîé áîìáàðäèðîâêè è 
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ðàñïûëåíèÿ ïîâåðõíîñòè. Äëÿ ðàçâè-
òèÿ ìåòîäà ÂÈÌÑ è óâåëè÷åíèÿ åãî 
ðàçðåøàþùåé ñïîñîáíîñòè íåîáõî-
äèìî äåòàëüíîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå, 
òåîðåòè÷åñêîå è ìîäåëüíîå èññëåäî-
âàíèå ïðîöåññà ðàñïûëåíèÿ.  

Äàëåå ðàññìîòðèì äàëåå ðÿä íî-
âûõ äàííûõ ïî èññëåäîâàíèþ ñ ïîìî-
ùüþ ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ [1] ïðîöåññîâ 
ïðè èîííîì îáëó÷åíèè ïîâåðõíîñòè 
òâåðäîãî òåëà, êîòîðûå áûëè äîëîæå-
íû íà ïîñëåäíåé ìåæäóíàðîäíîé 
êîíôåðåíöèè «Âçàèìîäåéñòâèå èîíîâ 
ñ ïîâåðõíîñòüþ» (Ion-Surface 
Interactions) 24-28 àâãóñòà 2007 ã. â 
Çâåíèãîðîäå. 

1. Ýðîçèÿ è ìîäèôèêàöèÿ ïî-
âåðõíîñòè ïðè èîííîé áîìáàðäè-
ðîâêå*1  

Ïðîöåññ ðàçðóøåíèÿ (ýðîçèè) è 
ìîäèôèêàöèè ïîâåðõíîñòè ïðè èîí-
íîé áîìáàðäèðîâêå áûë íåäàâíî 
ïîäðîáíî èññëåäîâàí ñ ïîìîùüþ ÌÄ 
ìîäåëèðîâàíèÿ â ðàáîòå [2]. Áûëè 
èçó÷åíû ñëó÷àè ðàñïûëåíèÿ Si, Al, Cu, 
Ni, W è Nb ïîä âîçäåéñòâèåì ïó÷êîâ 
ãàçîâûõ êëàñòåðîâ è âûñîêî-çàðÿæåí-
íûõ èîíîâ Xe+q . Ïîëó÷åíû çàâèñèìî-
ñòè êîýôôèöèåíòîâ ðàñïûëåíèÿ Si è 
W îò ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè èîíîâ 
Xe+q . Àíàëèç êîòîðûõ ïîêàçàë, ÷òî 
ñóùåñòâóåò äâà õàðàêòåðíûõ ýíåðãå-
òè÷åñêèõ èíòåðâàëà: ïåðâûé, ãäå êî-
ýôôèöèåíò ðàñïûëåíèÿ èìååò ëèíåé-
íóþ çàâèñèìîñòü îò ïîòåíöèàëüíîé 
ýíåðãèè (âûøå 0.1 keV äëÿ Si) è âòî-
ðîé, ãäå ýòà ýíåðãèÿ ïîñòîÿííà (íèæå 
ïîðîãîâîé âåëè÷èíû). Ýòè ïîðîãîâûå 
ýíåðãèè äëÿ äâóõ îáëàñòåé ïî÷òè îäè-
íàêîâû äëÿ CsI, SiO2, Si. Îäíàêî ïî-
ðîã ãîðàçäî áîëüøå äëÿ GaAs. Îäíà 
èç ïðè÷èí òàêîãî ïîâåäåíèÿ ìîæåò 
çàêëþ÷àòüñÿ â î÷åíü íèçêîé ïëîòíîñòè 
íîñèòåëåé (ni=2*106 cì-3) â GaAs ïðè 
êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Àíàëèçû (áà-
çèðóþùèåñÿ íà ëîêàëüíûõ àòîìíûõ 
                                                 
*1 Z.Insepov, Argonne, USA 

íàïðÿæåíèÿõ è íà âåêòîðå ñêîëüæå-
íèÿ) ïîêàçàëè, ÷òî ïó÷êè èç ãàçîâûõ 
êëàñòåðîâ è âûñîêî-çàðÿæåííûõ èî-
íîâ èíòåíñèâíî ôîðìèðóþò ïåòëè 
äèñëîêàöèé è äåôåêòû, ðàñïîëîæåí-
íûå âáëèçè ïîâåðõíîñòè è ñòàáèëüíûå 
â òå÷åíèå âñåãî ïåðèîäà ÌÄ ìîäåëè-
ðîâàíèÿ, êîòîðûé áûë ðàâåí 75 ïñ. 
Ðàññ÷èòàííûé ìàêñèìóì äëÿ «îáðå-
çàþùåãî» íàïðÿæåííîãî ñîñòîÿíèÿ W 
ìèøåíè áûë çíà÷èòåëüíî áîëüøå âå-
ëè÷èíû ñâÿçè àòîìîâ â ðåøåòêå è ìî-
äóëåé óïðóãîñòè. Ïîëó÷åííûå ïðîòÿ-
æåííûå äåôåêòû ìîãóò ñëóæèòü îñíî-
âîé äëÿ ñîçäàíèÿ áóãîðêîâ, íàáëþ-
äàåìûõ íà ïîâåðõíîñòè ïðè îáëó÷å-
íèè âûñîêî çàðÿæåííûìè è âûñîêî 
ýíåðãåòè÷åñêèìè èîíàìè. Òàê, ïðè 
ðàñ÷åòå ìîäèôèêàöèè ïîâåðõíîñòè 
Nb, íàáëþäàëîñü äâà òèïà ïîâåðõíî-
ñòíûõ îáðàçîâàíèé ñ ðàçíûìè ðàçìå-
ðàìè: ïåðâûé áûë óçêèì è âûñîêèì 
õîëìîì äèàìåòðîì íåñêîëüêî íì, âòî-
ðîé – íåâûñîêèì è øèðîêèì, ñ ïëî-
ùàäüþ íåñêîëüêî íì2. Òàêóþ ìîäè-
ôèêàöèþ ïîâåðõíîñòè ïðè îáëó÷åíèè 
âûñîêî çàðÿæåííûìè è âûñîêî ýíåð-
ãåòè÷åñêèìè èîíàìè íåîáõîäèìî ó÷è-
òûâàòü â ðÿäå ïðèëîæåíèé. 

2. Âçàèìîäåéñòâèå ôóëëåðåíîâ 
ñ ïîëèìåðàìè: îò ôóíäàìåíòàëü-
íûõ ïðîáëåì ê àíàëèçó ïîâåðõ-
íîñòè*2 

Ïî êëàññè÷åñêîìó ÌÄ ìåòîäó ìî-
äåëèðîâàëîñü âçàèìîäåéñòâèå 5 êýÂ-
íîãî ôóëëåðåíà ñ àìîðôíûì èêîçà-
íîì (C20H42) è ïîëèýòèëåíîâûì îëè-
ãîìåðîì (äî C1000H2002) [3]. Áûëà èñ-
ïîëüçîâàíà êðóïíîçåðíèñòàÿ ìîäåëü, 
ãäå îïðåäåëåííûå àòîìû (CH2, CH3) 
áûëè ñãðóïïèðîâàíû òàê, ÷òîáû 
ñôîðìèðîâàëèñü àíñàìáëè àòîìîâ 
èëè ÷àñòèö. Ýòîò ïîäõîä íåîáõîäèì 
äëÿ îáðàáîòêè àíñàìáëåé èç áîëüøî-
ãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ è îïèñàíèÿ 
âçàèìîäåéñòâèÿ êýÂ-íîãî ôóëëåðåíà ñ 
                                                 
*2 A.Delcorte, Louvain-la-Neuve, Belgium 
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ïîëèìåðîì â ïðåäåëàõ ðàçóìíîãî 
êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè.  

Ïîêàçàíî, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå 
ôóëëåðåíîâ ñ àìîðôíûì èêîçàíîì è 
ïîëèýòèëåíîâûì îëèãîìåðîì âûçûâà-
åò ìíîãî÷èñëåííûå ðåàêöèè ôðàãìåí-
òàöèè, ôîðìèðîâàíèå êðàòåðà è 
ýìèññèþ â ãàçîâóþ ôàçó íàìíîãî 
áîëüøåãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ, ìîëåêó-
ëÿðíûõ ôðàãìåíòîâ è/èëè îáúåäè-
íåííûõ ìîëåêóë, ïî ñðàâíåíèþ ñî 
ñëó÷àåì àòîìíîé áîìáàðäèðîâêè. Äëÿ 
îáîèõ îáðàçöîâ, â ïðåäåëàõ ïåðâûõ 
200 ôñ ïîñëå ïðîíèêíîâåíèÿ ôóëëå-
ðåíà â ïîâåðõíîñòü, âûñîêàÿ ïëîò-
íîñòü ýíåðãèè â îáúåìå âçàèìîäåéñò-
âèÿ ïðèâîäèò ê êîëëåêòèâíîìó äâè-
æåíèþ ÷àñòèö íàðóæó, êà÷åñòâåííî 
ïîäîáíîìó òîìó, ÷òî ïðîèñõîäèò ïðè 
áîìáàðäèðîâêå èîíàìè Ñ60 ñåðåáðà è 
êðèñòàëëà áåíçèíà. Ïðîöåññ ýìèññèè 
íà÷èíàåòñÿ ìåæäó 500 ôñ è 1 ïñ ñ 
âîçíèêíîâåíèÿ îòíîñèòåëüíî áûñòðûõ 
àòîìîâ è ôðàãìåíòîâ èç âîçáóæäåí-
íîãî îáúåìà. Âïîñëåäñòâèè, ýòîò íà-
íî-îáúåì ðàñøèðÿåòñÿ è ðàñïðîñòðà-
íÿåòñÿ â âàêóóì, ñîçäàâàÿ âûáðîñ 
äâèæóùèõñÿ èç íåãî ôðàãìåíòîâ, íå-
ïîâðåæäåííûõ ìîëåêóë è áîëüøèõ 
ìîëåêóëÿðíûõ êëàñòåðîâ. Õàðàêòåð-
íîé îñîáåííîñòüþ âçàèìîäåéñòâèÿ 
êýÂ-íîãî êëàñòåðà ñ ïîâåðõíîñòüþ 
ÿâëÿåòñÿ ôîðìèðîâàíèå íà ïîâåðõíî-
ñòè êðàòåðà ãëóáèíîé â íåñêîëüêî 
ìèëëèìèêðîí, èç êîòîðîãî ìàòåðèàë 
÷àñòè÷íî ðàñïûëÿåòñÿ, à ÷àñòè÷íî 
îñåäàåò íà îêðóæàþùóþ ïîâåðõíîñòü. 
Äëÿ êðàòåðà â 5-6 íì ãëóáèíîé, îáðà-
çóþùåãîñÿ ïðè 5 êýÂ-îé áîìáàðäè-
ðîâêå èêîçàíà, ôðàãìåíòû è íåïî-
âðåæäåííûå ìîëåêóëû ðàñïûëÿþòñÿ, 
ãëàâíûì îáðàçîì, èç ïîâåðõíîñòíîãî 
ñëîÿ 3-4 íì òîëùèíîé. Ïîêàçàíî, ÷òî 
ôðàãìåíòû, òàêèå êàê CH2, ôîðìè-
ðóþòñÿ â îñíîâíîì â âåðõíåé ÷àñòè 
ñôåðè÷åñêîé îáëàñòè ðàçìåðîì 3 íì, 
â òî âðåìÿ êàê íåïîâðåæäåííûå ìî-
ëåêóëû äåñîðáèðóþòñÿ èç îñòàëüíîé 

ïîëîâèíû ïîëóñôåðè÷åñêîãî îáúåìà 
êðàòåðà. Ýòî ðàçëè÷èå íåïîñðåäñò-
âåííî îòðàæàåò õðîíîëîãèþ ìåõà-
íèçìà ïåðåäà÷è ýíåðãèè, ñíà÷àëà – 
÷åðåç ðàçðûâ ñâÿçåé è ñîçäàíèå àòîìà 
îòäà÷è â âûøåóïîìÿíóòîé ñôåðè÷å-
ñêîé îáëàñòè (äåñÿòêè ýÂ íà àòîì) è 
ïîçæå – ÷åðåç ñîâìåñòíîå äâèæåíèå â 
ôîðìèðóþùåìñÿ êðàòåðå (ýÂ íà 
àòîì).  

3. Ýíåðãåòè÷åñêèå è ðàçìåð-
íûå ýôôåêòû â ðàñïûëåíèè ïî-
âåðõíîñòè íàíîêëàñòåðîâ ìåòàë-
ëîâ ïðè áîìáàðäèðîâêå ìåäëåí-
íûìè èîíàìè*3 

Â ðàáîòå [4] ìîëåêóëÿðíî-äèíà-
ìè÷åñêèì ìåòîäîì èçó÷àëèñü ðàñïðå-
äåëåíèÿ ýíåðãèè ðàññåÿííûõ è ðàñ-
ïûëåííûõ ÷àñòèö, êîòîðûå èñïîëüçî-
âàëèñü äëÿ îáúÿñíåíèÿ ìåõàíèçìà 
ðàññåÿíèÿ èîíà è äëÿ õàðàêòåðèñòèêè 
ñëó÷àéíûõ ñòîëêíîâåíèé â êëàñòåðàõ. 
Àíàëèç áûë âûïîëíåí äëÿ êëàñòåðîâ, 
ñîñòîÿùèõ èç 13, 27. 39, 75 è 195 
àòîìîâ ìåäè, íà ãðàíè (0 0 0 1) ãðà-
ôèòà, ñîñòîÿùåé èç äâóõ ñëîåâ, êîòî-
ðûå âêëþ÷àëè 1584, 1920, 2288, 
3000 è 5880 àòîìîâ Ñ, ñîîòâåòñòâåí-
íî. Áîìáàðäèðîâêà ïðîâîäèëàñü èî-
íàìè Ar è Xe ñ ýíåðãèÿìè âîçäåéñò-
âèÿ 100, 200 è 400 eV.  

Âíà÷àëå ðàññìîòðèì ðåçóëüòàòû 
äëÿ îáðàòíî ðàññåÿííûõ èîíîâ Ar. 
Ðàñ÷åòû ýíåðãåòè÷åñêèõ çàâèñèìîñòåé 
ðàññåÿííûõ èîíîâ Ar, êàê ôóíêöèè 
óãëà ðàññåÿíèÿ äëÿ ïðîñòîãî ïàðíîãî 
ñòîëêíîâåíèÿ ñ àòîìîì ìåäè ïîêàçà-
ëè, ÷òî ïðè ýíåðãèè 100 ýÂ äëÿ ðàñ-
ñåÿíèÿ íà óãëû, áîëüøèå, ÷åì 1500, 
ïðîöåññ ðàññåÿíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ïàð-
íûìè ñòîëêíîâåíèÿìè èîíîâ Ar ñ 
àòîìàìè ìåäè íà ïîâåðõíîñòè êëàñòå-
ðà íåçàâèñèìî îò ðàçìåðà êëàñòåðà. 
Ïðè ýíåðãèè â 400 ýÂ îáðàòíî-
ðàññåÿííûå èîíû Ar äëÿ óãëîâ ðàññåÿ-

                                                 
*3 G.Kornich , G.Betz: Zaporozhye, Ukraine; 
Wien, Austria 
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íèÿ áîëüøèõ, ÷åì 130 ãðàäóñîâ, îáëà-
äàþò íàìíîãî áîëåå íèçêîé ñðåäíåé 
ýíåðãèåé, ÷åì ìîæíî áûëî áû îæèäàòü 
ïðè ïðîñòîì ïàðíîì ïðîöåññå ðàññåè-
âàíèÿ (22.0 - 35.0 ýÂ) ñ ïîâåðõíîñòè 
êëàñòåðîâ. Ýòî óêàçûâàåò íà òî, ÷òî 
èîíû ñ ýíåðãèåé 400 ýÂ, â îñíîâíîì, 
ïðîíèêàþò ãëóáîêî â êëàñòåð ïåðåä 
òåì, êàê ñòàòü îáðàòíî ðàññåÿííûìè, è, 
òàêèì îáðàçîì, òåðÿþò íàìíîãî áîëüøå 
ýíåðãèè, ïåðåäàâàåìîé áîìáàðäèðóþ-
ùèì èîíîì. Àíàëèç äàííûõ ïîêàçûâàåò, 
÷òî äëÿ áîëüøèõ óãëîâ ðàññåÿíèÿ, 
ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ, òàê æå êàê è âåðîÿò-
íîñòü ðàññåÿíèÿ, íå çàâèñÿò îò ðàçìå-
ðîâ êëàñòåðà, êàê äëÿ áîìáàðäèðîâêè 
èîíàìè Ar òàê è Xe. Äëÿ ìàëûõ óãëîâ 
ðàññåÿíèÿ â îáëàñòè ìàêñèìàëüíîé âå-
ðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ íàáëþäàåòñÿ óâå-
ëè÷åíèå, è âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ, è 
ñðåäíåé ýíåðãèè ðàññåÿííûõ èîíîâ. 
Ýòî óêàçûâàåò íà òî, ÷òî äëÿ áîëüøèõ 
êëàñòåðîâ ìíîãîêðàòíûå ïðîöåññû ðàñ-
ñåÿíèÿ ÿâëÿþòñÿ áîëåå çàìåòíûìè. 

Êîýôôèöèåíò ðàñïûëåíèÿ äëÿ èî-
íîâ Xe íåìíîãî áîëüøå, ÷åì äëÿ èîíîâ 
Ar ïðè âñåõ ýíåðãèÿõ. Ïîêàçàíî, ÷òî 
çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà ðàñïûëå-
íèÿ îò ðàçìåðîâ êëàñòåðà îäèíàêîâà 
äëÿ ñëó÷àåâ áîìáàðäèðîâêè èîíàìè Ar 
è Xe. Ìèíèìóì ðàñïûëåíèÿ äëÿ êëàñòå-
ðîâ èç 39 àòîìîâ Cu è ñèëüíîå óâåëè-
÷åíèå êîýôôèöèåíòà ðàñïûëåíèÿ äëÿ 
êëàñòåðà èç 75 àòîìîâ Cu íàáëþäàåòñÿ 
äëÿ âñåõ ýíåðãèé îáëó÷åíèÿ è äëÿ îáî-
èõ òèïîâ èîíîâ. Îáúÿñíÿåòñÿ ýòî òåì, 
÷òî èç-çà âîçìîæíîñòè ðàñïûëåíèÿ ñ 
áîêîâûõ ñòîðîí êëàñòåðà íå òðåáóåòñÿ 
ïîëíûé ðàçâîðîò èìïóëüñà èîíà â ìè-
øåíè, ÷òîáû âûçâàòü âûõîä àòîìîâ.  
Äåéñòâèòåëüíî, åñëè ïðîàíàëèçèðîâàòü, 
â êàêîì íàïðàâëåíèè ðàñïûëÿåòñÿ 
áîëüøèíñòâî àòîìîâ ìåäè èç êëàñòåðà, 
òî ìàêñèìóì èíòåíñèâíîñòè ðàñïûëå-
íèÿ áóäåò â íàïðàâëåíèè ïàðàëëåëüíîì 

ïîâåðõíîñòè ìèøåíè äëÿ âñåõ ýíåðãèé 
è ðàçìåðîâ êëàñòåðîâ. Ýòîò ýôôåêò 
óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà 
êëàñòåðà, îäíàêî ãåîìåòðè÷åñêàÿ ôîð-
ìà êëàñòåðà òàêæå èãðàåò ïðè ýòîì 
âàæíóþ ðîëü, â ðåçóëüòàòå, ýòè äâà 
ôàêòîðà íàêëàäûâàþòñÿ äðóã íà äðóãà. 
Îáùåå óìåíüøåíèå êîýôôèöèåíòà 
ðàñïûëåíèÿ ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà 
êëàñòåðà íàáëþäàåòñÿ ïðè ýíåðãèè 
áîìáàðäèðîâêè â 100 ýÂ, êàê äëÿ èî-
íîâ Ar, òàê è äëÿ Xe. Íàêîíåö, ðàçëè-
÷èå ìåæäó çíà÷åíèÿìè êîýôôèöèåíòîâ 
ðàñïûëåíèÿ äëÿ êëàñòåðîâ è äëÿ ïëî-
ñêîé ïîâåðõíîñòè (äëÿ íîðìàëüíîãî ïà-
äåíèÿ èîíîâ) ìèíèìàëüíî ïðè ýíåðãèè 
ïàäåíèÿ 100 ýÂ è ðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåì 
ýíåðãèè ïàäåíèÿ èîíîâ Ar è Xe. Ãåî-
ìåòðèÿ ìèøåíè îòâå÷àåò òàêæå çà ìè-
íèìóì, êîòîðûé íàáëþäàåòñÿ äëÿ êëà-
ñòåðîâ èç 39 àòîìîâ äëÿ âñåõ çíà÷åíèé 
ýíåðãèé.  

Çàêëþ÷åíèå 
Ïðîöåññû, âîçíèêàþùèå ïðè èîí-

íîì îáëó÷åíèè òâåðäîãî òåëà, èíòåí-
ñèâíî èçó÷àåòñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ, 
îñîáåííî, â ñâÿçè ñ ðÿäîì âàæíûõ ïðè-
êëàäíûõ çàäà÷ â ìèêðîýëåêòðîíèêå, 
óïðàâëÿåìîì òåðìîÿäåðíîì ñèíòåçå, 
êîñìè÷åñêîé òåõíèêå, ãîðíî-äîáûâàþ-
ùåé ïðîìûøëåííîñòè. Â íàñòîÿùåì îá-
çîðå ïðèâîäÿòñÿ è îáñóæäàþòñÿ íîâûå 
äàííûå ïî èññëåäîâàíèþ ìåòîäîì ÌÄ 
ìîäåëèðîâàíèÿ ðÿäà ïðîöåññîâ âàæ-
íûõ, êàê äëÿ ïîíèìàíèÿ ôèçèêè âçàè-
ìîäåéñòâèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö ñ ïîâåðõ-
íîñòüþ, òàê è äëÿ ðàçâèòèÿ ïðîãðåñ-
ñèâíûõ ìåòîäîâ àíàëèçà ñîñòàâà òâåð-
äûõ òåë ïðè èîííîé áîìáàðäèðîâêå. 
Ñþäà îòíîñÿòñÿ ìîäåëèðîâàíèå ïðî-
öåññîâ ïðè îáëó÷åíèè ìèøåíåé òÿæå-
ëûìè ÷àñòèöàìè, íàïðèìåð, ôóëëåðå-
íàìè C60, èññëåäîâàíèå ìåõàíèçìîâ 
ðàñïûëåíèÿ íàíî÷àñòèö, ÷èñëåííûé 
ðàñ÷åò ðàññåÿíèÿ èîíîâ. 
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