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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ

Актуальность темы. В последнее время, в свя­

зи с дальнейшей миниатюризацией микроэлектронных устройств, разви­

тием новых тонкопленочных технологий важное значение приобретает 

изучение начальных стадий осаждения тонких пленок на поверхность 

кристаллических твердых тел, а также дальнейшее развитие методов 

диагностики поверхности на атомарном уровне. Особый интерес, при 

этом, все чаше вызывает структура и характер адсорбции наилегчай­

ших атомов на кристаллической подложке.

Большие возможности для качественного и количественного иссле­

дования структуры поверхности твердых тел открывают методы, 

использующие в качестве зонда ионные п у ч к и средних энергий (1-Ю 

кэВ). Такие п уч ки низкой плотности мало разрушают поверхность и не 
проникают глубоко в образец, что определяет поверхностную чувстви­

тельность метода. В то же время, траектории движения атомных 

частиц средних энергий можно описывать в рамках классической меха­

ники (1,2), что пгчволяет, используя современные возможности ЭВМ. 

детально моделировать процессы энергетичного атом-атомного взаимо­

действия, происходящие в приповерхностной области.

Развитие представлений о характере взаимодействия ионных пуч­

ков с поверхностью и- расширение возможностей, предоставляемых 

экспериментальной техникой, сделало реальным появление в последнее 

время методик определения поверхностной с т р у к т у р ы кристаллов с 

точностью до О. 1 А и выше, используя, например, методы низкоэнер­

гетической ионно-рассеивательной спектроскопии (ИРС), прицель- 

но-столкновительной ионно-рассеивательной спектроскопии (ПСИРС) и 

спектроскопии атомов отдачи (САО) [2,3). Такая высокая точность 

достигается благодаря применению машинного моделирования экспери­

ментов на ЭВМ, что Фактически является обратной задачей по восста­

новлению исходной с т р у к т у р ы поверхности на основе полученных 

экспериментально зависимостей. Однако, не все процессы, протекаю­

щие при взаимодействии ускоренных частиц с веществом, являются 

структурно-чувствительными. Более того, при определенных УСЛОВИЯХ 
эксперимента полезный информационный сигнал может полностью заглу-. 

шаться в результате различных побочных эФФе'ктов, Как показывает 

почти 30 летний опыт моделирования взаимодействия ионных пучков с

твердым телом, большие универсальные прогващш типа HARLOW не мо-дрогеалмы типа hakluw не мо- 
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теоретические и экспериментальные исследования по дальнейшему раз­

витию нетодов анализа поверхности на основе применения ионных зон­

дов, поиску структурно-чувствительных поверхностных процессов, оп­

ределению экспериментальных условий для их наилучшей реализации, а 

также созданию небольших, специализированных моделирующих прог­

рамм, позволяющих значительно ускорить обработку результатов 

эксперимента, а следовательно, перевести определение структуры по­

верхности в сферу практической деятельности.

Небольшое количество столкновений в поверхностных процессах, 

реализуемых в методах ИРС, псирс и САО . а также точное представ­

ление о полных траекториях регистрируемых частиц позволяет исполь­

зовать • машинное моделирование и как эффективный инструмент для 

исследования таких Фундаментальных задач, как уточнение потенциала 

взаимодействия атомных частиц в твердом трлє, изучение механизма 

нейтрализации ионов при отлете от поверхности, исследование харак­

тера тепловых колебаний поверхностных атомов и др. Таким образом, 

дальнейшее развитие методов определения структуры поверхности на 

основе машинного моделирования является' актуальным как для фунда­

ментальных, так и для прикладных исследований.

Целью работы явилось:

- исследование столкновительных структурно-чувствительных про­

цессов, происходящих при взаимодействии ионов средних энергий с 

поверхь стью монокристалла с субмонослойными покрытиями адсорбиро­

ванных атомов и без в методах ирс, псирс и САО;

- исследование возможностей и способов определения СТРУКТУРЫ 

наилегчайших адсорбированных атомов, в частности водорода, на 

кристаллической подложке, применяя методы ИРС и САО;

- создание комплекса специализированных моделируюших компь­

ютерных программ, максимально учитывающих особенности экс, римен- 

ТОВ ПО ИРС, ПСИРС И САО, И ПОЗВОЛЯЮЩИХ Эффективно применять их для 

анализа результатов данных экспериментов;

- тестирование данных программ и использование их для получе­

ния ряда конкретных результатов.

Научная новизна заключается в том, что:

- На основе предложенного алгоритма одноатомного статисти­

ческого моделирования (ОСИ) создана оригинальная программа, позво­

ляющая с. большой эффективностью моделировать экспериментально по­

лучаемые псирс-характеристики в предположении о независимости 

вкладов от каждой рассматриваемой пары атомов поверхности. Данное 

условие выполняется в зависимости от степени сложности поверхности
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в области углов падения до 40°- 60° и касается атомов, расположен­

ных в 1 - 3 слоям монокристалла.

- Создана оригинальная программа, позволяющая методом Нонте - 

Карло детально моделировать обратное рассеяние ионов в широком ин­

тервале углов бомбардировки, В отличие от ОСМ модели, в ней до­

пускается существование траекторий движения, сформированных в ре­

зультате СОВОКУПНОГО влияния многих атомов мишени. Это позволяет 

учитывать вклады в результирующую ПСИРС-характеристику от глубоко 

залегающих атомов мишени при больших углах бомбардировки и приме­

нять ПСИРС для анализа структуры более глубоких атомных слоев.

- Создана оригинальная программа, моделирующая методом Мон- 

те-Карло процессы атом-атомных столкновений, происходящие на по­

верхности кристалла с субмонослойными покрытиями из адсорбирован­

ных атомов при бомбардировке ионными пучками низких и средних 

энергий. Данная программа может эффективно использоваться для мо­

делирования результатов экспериментов по ионно-рассеивательной 

спектроскопии и спектроскопии атомов отдачи.

- Моделирование на ЭВМ показало, что при определенных условиях 

проведения экспер’ чента по бомбардировке ионами средних энергий 

кристаллической поверхности с субмонослойными покрытиями водорода 

м огут  реализовываться структурно-чувствительные механизмы образо­

вания атомов отдачи. Анализ особенностей в регистрируемых угловых 

или энергетических распределениях как рассеянных частиц, так и 

атомов отдачи с использованием машинного моделирования позволяет 

определять струк т уру  адсорбированных легких атомных частиц.

- С использованием программы и экспериментальных данных предло­

жена структура осажденного на N1 (100) слоя адсорбированного водо­

рода.

- с использованием программы и экспериментальных данных опреде­

лена структура осажденного на Si (111) субмонослойного покрытия 

атомов Sn.

- С использованием программы и экспериментальных данных опреде̂- 

лена структура субмонослойного покрытия С на поверхности 1г (110)..

- Предложен метод определения степени покрытия поверхности 

легкими адсорбированными атомами. Метод основан на анализе положе­

ния пиков в энергетическом спектре рассеянных и выбитых атомов.

Практическая ценность. Созданные при вы­

полнении диссертационной работы программы для ЭВМ могут быть 

использованы в области исследования структуры  поверхности монок­

ристаллов с субмонослойными покрытиями методами ПСИРС, ИРС и САО.

I -  5 -
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Выявленные методом моделирования на ЭВМ структурно-чувстви­

тельные поверхностные процессы и условия их реализации представля­

ют интерес при выработке рекомендаций для выбора условий проведе­

ния экспериментов по определению структуры  поверхности с субмо- 

нослойными покрытиями адсорбированных атомов различных сортов и 

без.

Предложенный метод определения степени покрытия поверхности 

легкими адсорбированными атомами может найти применение в различ­

ных прикладных областях, например, катализ, водородное охрупчива­

ние. химические реакции и др.

Полученные результаты о структуре субмонослойных покрытий Н на 

Н1(100); Sn на S1 (111) и С на Ir (110) м огут  быть использованы в 

областях, связанных с'осаждением тонких пленок на кристаллическую 

подложку.

На зашиту выносятся:

- Метод определения структуры  поверхности с субмонослойными 

покрытиями легких адсорбированных атомов. При определенным образом 

проведенных экспериментах по ИРС и САО в' определяемых угловых и 

энергетических распределениях вылетевших атомных частиц наблюда­

ются пики, связанные с структурно-чувствительными процессами на 

поверхности. Моделируя данные эксперименты с помошью специально 

созданных программ возможно определять количественную информацию о 

структуре поверхности.

- Метод определения степени покрытия поверхности легкими

адсорбированными атомами. Метод основан на анализе положения пиков 

в энергетическом спектре рассеянных и выбитых атомов при бомбарди­

ровке поверхности ионными пучками под малыми углами падения.

- Определение структуры субмонослойного покрытия Н на N1(100).

- Определение структуры  субмонослойного ПОКРЫТИЯ Sn наЗі(ІИ),

- Определение СТРУКТУРЫ субмонослойного ПОКРЫТИЯ С на ІГ(110).

- Модель одноатомного статистического моделирования, позволяю­

щая с большой эффективностью моделировать экспериментально получа­

емые ПСИРС-характеристики.

Апробация работы. Материалы диссертации докла­

дывались и обсуждались на:

- IX, Всесоюзной конференции "взаимодействие атомных частиц с 

твердым телом”, Москва. 1989.

- б-ой международной школе по вакуумным, электронным и ионным 

технологиям, Болгария, Варна, 1989.
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- Всесоюзном совещании семинаре "Диагностика поверхности ион­

ным пучками”, Одесса. 1990.

- 9-ом ежегодном симпозиуме Аризонского отделения американско­

го вакуумного обшества, СНА, Скотсдейл, 1991.

- X Всесоюзной конференции "Взаимодействие ионов с поверх­

ностью", Москва, 1991.

- VI всесоюзном семинаре "Вторичная ионная и ионно-Фотонная 

эмиссии", Харьков, 1991.

- Международном совешании-семинаре "Диагностика поверхности 

ионными пучками", Запорожье, 1992.

Публикации. По материалам диссертации опубликовано 11 

научных работ.

Структура и объем диссертации. 

Диссертация состоит из введения, четырех глав, заключения и списка 

библиографических ссылок, материалы диссертационной работы изложе­

ны на 182 страницах, включая 119 страниц машинописного Текста, 61 

рисунок , 4 таблицы и список библиографических ссылок из 121 наиме­

нования.

СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ

Во введении отмечена актуальность темы, которой 

посвяшена диссертационная работа, сформулированы основные задачи и 

практическая значимость их решения, перечислены основные положе­

ния, выносимые автором на зашиту, раскрывается структура диссер­

тации по главам и разделам.

Первая глава диссертации имеет обзорный характер. 

На основе анализа литературы в ней кратко рассмотрено состояние 

исследований в области определения количественного и качественного 

состава поверхности твердых тел.

В разделе 1. 1 рассмотрены различные методы исследования по­

верхности,. применяемые в настоящее время. Такие как сканирующая 

туннельная микроскопия, полевая ионная микроскопия, методы, 

использующие в качестве зондов электроны, Фотоны и ионы. Каждому 

из указанных методов даны краткие характеристики. На основе срав­

нительного анализа делается вывод, что для точного определения 

структуры  поверхности наибольшие возможности открывают методы ИРС, 

ПСИРС и С АО.

В разделе 1.2 описываются общие принципы ИРС, а также возмож-



пости этого метода для анализа состава поверхности. Показано, что 

для интерпретации экспериментальных данных по ИРС необходимо 

использовать машинное моделирование, поскольку с одной стороны по­

лучаемая экспериментально зависимость Формируется в результате 

взаимодействия многих тел. а с другой стороны характерное коли­

чество столкновений в анализируемых траекториях ( -'-'5 ) мало для 

возможности применения статистического подхода. Показано, что мо­

делирование экспериментов по ИРС, ПСИРС и САО в области применяе­

мых энергий (О. 1 - 1 0  кэВ) возможно проводить в рамках класси 

ческой механики, используя бинарный Подход.

В разделе і. 3 рассматриваются возможности применения для коли­

чественного анализа структуры поверхности общепринятого подхода к 

ИРС. Имеется в виду использование углов  рассеяния в интервалах от 

ЗО̂до 120°. В частности., на основе данных из литературы демонстри­

руются различные возможности применения данного метода для анализа 

структуры  поверхности. Показано, что на основе понятий теневого и 

блокировочного конусов йозможно успешно определять плотноупакован- 

ные направления на поверхности, а также делать приблизительные 

заключения о структуре поверхностных атомов. г Однако для более 

высокой точности относительного расположения атомов необходимо 

применять машинное моделирование.

В разделе 1.4 описываются основные принципы ПСИРС, проводится 

анализ различных1экспериментов, приведенных в литературе. На осно­

ве этих данных делается вывод о высокой эффективности данного ме­

тода для точного определения поверхностной СТРУКТУРЫ. В частности, 

с помошыо ПСИРС возможно определять расстояния между атомами пер-
о

вых слоев твердого тела с точностью до О. 1 А, степень ступенча­

тости поверхности, ориентировать образец вдоль кристаллографи­

ческих направлений с точностью до О. 5° . определять степ іь де­

фектности и разупорядочения поверхности. На примере данных из ли­

тературы показаны большие перспективы, открывающие возможность 

применения ПСИРС во время различных динамических процессов. Так, 

во время осаждения пленки на подложку, изменении температуры или 

других воздействий возможно определять различные промежуточные Фа­

зы изменения структуры  поверхности.

В разделе 1. 5 описаны основные принципы САО, а также различные 

результаты применения этого метода, приведенные в литературе.

На основании проведенного анализа различных методик определе­

ния структуры поверхности делается вывод, что большие возможности 

в этом направлении открывает совместное использование методов диф-
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ракаии медленных электронов (ДМЭ), ИРС, ПСИРС и САО совместно с 

время-пролетной регистрацией всех вылетевших частиц и детальным 

моделированием происходящих процессов на ЭВМ.

Раздел 1. б посвяшен изложению основных принципов моделирования 

атом-атомного взаимодействия в области низких и средних энергий, а 

также аналитической модели расчета атом-атомных столкновений, при­

меняемой в данной работе.

В разделе 1. 7 сформулированы задачи, решение которых имеет важ­

ное значение для дальнейшего развития методов анализа структуры  

поверхности кристаллических твердых тел.

Во второй главе приводятся  разработанный быст­

рый алгоритм одноатомного статистического моделирования (ОСИ), 

программа, позволяющая на основе данного ОСИ рассчитывать и анали­

зировать результаты экспериментов по ПСИРС. Приведены результаты 

тестирования и исследований на основе данной программы.

В разделе 2. і рассматривается задача о расчете теневого ко­

нуса, Формируемого за рассеивающим неподвижным атомом при падении 

на него параллельного ионного пучка. Полученный таким образом те­

невой конус испол! дуется как для визуализации теневых и блокиро­

вочных эффектов на поверхности, так и для получения количественных 

результатов, в частности, в предложенной модели ОСМ.

Для демонстрации закономерностей изменения размеров теневого 

конуса в зависимости от сорта взаимодействующих частиц и энергии 

приводится ряд рассчитанных конусов  на основе потенциала То- 

маса-Ферми-Мольер.

Раздел 2. 2 посвяшен изложению основных принципов одноатомной 

статистической модели. Данная модель позволяет моделировать 

ПСИРС-зависимость с точным определением межатомных расстояний и 

требует гораздо меньших ресурсов по сравнению с методом Монте-Кар­

ло.

В методе ПСИРС угол между источником и анализатором рассеянных 

частиц Фиксирован. Следовательно, полное сечение рассеяния для 

данного сорта ионов от атомов с определенным атомным номером не 

зависит от ориентации образца в течении эксперимента. Изменения в 

измеряемой интенсивности обратнорассеянных в одном жестком столк­

новении ионов в зависимости от угла падения I (00 в этом случае 

определяются изменением плотности потока ионов, направленных на 

рассеивающий атом кристалла. Поскольку рассматриваемое жесткое 

рассеяние происходит от атомов 1-2 слоев, можно предположить, что 

изменение плотности потока ионов, падаюших на эти атомы, определя-
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ется модуляцией плотности пучка на границе теневого конуса, форми-

если пренебречь блокировкой рассеянных ионов на отлетном участке 

траектории, можно смоделировать ПСИРС зависимость Ю (ї>0 для пары 

атомов с межатомным расстоянием d, рассчитав распределение плот­

ности ионных траекторий в теневом конусе, Формируемым за атомом в 

зависимости от угла падения пучка к линии, соединяющих эти атомы. 

Различные ПСИРС-зависимости, полученные меюдом ОСИ для каждой ха­

рактерной пары атомов, встречающихся вдоль анализируемого кристал­

лографического направления, можно сложить и, таким образом, смоде­

лировать по л н у ю ПСИРС-характеристику, измеряемую в эксперименте.

В разделе 2. 3 проанализировано влияние тепловых колебаний по­

верхностных атомов на размытие рассчитанной методом ОСН безтемпе- 

ратурной зависимости Ю(О0. Показано, что существенно влияют на 

Форму ПСИРС-зависимости, в основном, колебания атомов, перпендику­

лярные поверхности.

При падении иона на'поверхность при используемых энергиях (-^1 

кэВ) он взаимодействует с практически’неподвижной температурной 

конфигурацией в данный момент. Для двух соседних̂атомов каждую 1-ю 

конфигурацию характеризует угол ( X 1 между линией, соединяющей ато­

мы и г:верхностью. Поскольку амплитуда тепловых колебаний при 

обычно используемых комнатных температурах в ПСИРС мала по сравне­

нию с межатомными расстояниями в кристалле, можно предположить, 

что каждая 1-я температурная конфигурация пары атомов дает одина­

ковую Форму "нулевой" характеристики ПСИРС Ю<оО, но смешенную на 

угол поворота 1 вдоль оси углов падения. Сложив все возможные ха­

рактеристики Ю1 (с*>. умноженные на вероятность их реализации при 

данной температуре кристалла, можно п о л учить и с к о м у ю “размытую" 
зависимость :

В разделе 2. 4 приводится описание созданного для моделирования 

ПСИРС-экспериментов пакета программ PLOT и результаты его тестиро 

вания.

Пакет программ PLOT, последовательно рассчитывает:

1) Теневой конус на основе численного интегрирования интегра­

ла рассеяния для выбранного модельного потенциала. Энергия рассе-

руемого предыдущим по направлению пучка атомом. Таким образом,

/І/

I <оО = —  У ĝ « іо (о( + оо
'  N і = і

(1)
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янных ионов рассчитывалась по классическим Формулам [21 без учета 

неупругих потерь. Обычно задаваемая плотность траекторий - 1000 на 

ангстреми;

2) Безтемпературную ПСИРС-характеристику на основе модели ОСМ 

для заданного межатомного расстояния;

3) Температурно размытую ПСИРС-характеристику для заданной 

пары атомов и температурных условий.

4) Полную ПСИРС-характеристику для выбранной структуры, 

состоящей из нескольких характерных пар, с учетом возможной нейт­

рализации рассеянных частиц.

В программе возможно также учитывать следующие характеристики 

эксперимента:

1) Угол рассеяния ионов;

2) Точность определения угла между пучком ионов и поверх­

ностью;

3) Угловое разрешение энергоанализатора;

4) Температура образца;

5) Энергетическое разрешение энергоанализатора.

В качестве тестового эксперимента был выбран ПСИРС-экспери- 

мент [4], в котором ионами Ые+  с энергией 4 кэВ бомбардирова­

лась поверхность N1(100) вдоль направлений [100] и [110]. В про­

цессе тестирования программы было исследовано влияние на форму 

рассчитываемых кривых таких параметров как энергетическое разреше­

ние энергоанализатора и значения выбираемой поверхностной темпера­

туры Дебая 9х>ґ . Было определено, что наилучшее совпадение наблю­

дается для въ$ - 325 К, что соответств: т увеличению поверхностной 

амплитуды по сравнению с объемной ( = 425 К [5]) в 1.68 раза.

В разделе 2. 5 рассматривается влияние учета зарядового состоя­

ния частиц на Форму рассчитываемой ПСИРС-характеристики. Приво­

дятся различные модели нейтрализации отлетающих от поверхности 

твердого тела ионов. В данной работе применялся совмещенный под­

ход, использующий модели Хэгструма и Энгельмана. Вероятность нейт­

рализации при подлете и отлете ионов от поверхности определялась 

по Формуле:

R = ехр ( - vo 7  V i  ). 12)

где Ух - перпендикулярная составляющая скорости ионов к по­

верхности. Vo - константа (см/с). При проникновении ионов под пер­

вый слой атомов поверхности:
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R = ЄХР ( - A » t ), (3)

где A - константа (1 / с) - частота электронных переходов, 

обуславливающих нейтрализацию йона; t - время нахождения ионов 

ниже первого слоя (с).

Хорошее совпадение расчетных и экспериментальных результатов 

было достигнуто для значений Vo = 1 « 1 0 ^  см/с и А = 6. 5 «ю /у с/

В третьей главе приводится описание, а также 

теоретические и практические результаты, полученные на основе соз­

данной программы ICISS.N. Данная программа осуществляет детальное 

моделирование ПСИРС экспериментов методом Монте-Карло в широком 

интервале углов бомбардировки. В отличие от ОСИ модели, в ней до­

пускается существование траекторий движения, сформированных в ре­

зультате СОВОКУПНОГО влияния многих атомов мишени. Это позволяет 

учитывать вклады в результирующую ПСИРС-характеристику от глубоко 

залегающих атомов мишени при больших углах бомбардировки и приме­

нять псирс для анализа структуры  более глубоких атомных слоев.

Раздел 3. 1 посвяшен описанию программы ICISS.N. Программа 

ICISS. N моделирует обратное рассеяние ионов на двумерной кристал­

лической мишени, которая может содержать до 7 бесконечных атомных 

цепочек, расположенных в плоскости падения пучка. Для каждой це­

почки задается сорт атомов, межатомное расстояние, а также сдвижка 

относительно начала координат. Такой способ задания мишени позво­

ляет моделировать сложные поверхностные СТРУКТУРЫ с возможностью 

задания релаксации верхних слоев, а также расположения адсорбиро­

ванных атомов. Для каждой цепочки учитываются индивидуальные теп­

ловые колебания в направлении, перпендикулярном поверхности. В ре­

зультате расчетов запоминается полное энергетическое распределение 

рассеянных первичных ионов для каждого угла падения. Угол рассея­

ния Э является Фиксированным. Итоговые распределения просматрива­

ются с помощью специальной просмотровой  программы, в которой воз­

можно Формировать интересующую ПСИРС-характеристику. задавая шири­

ну и положение энергетического интервала, а также выбирать различ­

ные модели и параметры нейтрализации ионов.

В разделе 3. 2 приводятся результаты тестирования работы данной 

программы на известном эксперименте, в котором методом ПСИРС 

исследовалось положение адсорбированного монослоя. N1 на поверх­

ности S I (111) 18]. Как показано, результаты расчетов довольно

близко совпадают с экспериментальными данными, что свидетельствует
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о том, что программа ICISS. N. в основном, верно моделирует экспе­

рименты по ПСИРС и может быть применена в исследовательских целях.

В разделе 3. 3 с помошью программы ICISS. N проводится исследо­

вание структуры слоя адсорбированных атомов Sn на поверхности 

SU111). Эксперимент был проведен в лаборатории проф. Тцонга И. С. Е 

из Аризонского университета и с его іюбезного разрешения использу­

ется в данной работе. В разделе показано, что в результате осажде­

ния атомов Sn на поверхность S i (111) происходит образование повер­

хности Si(lll)-(VT .V T  )Sn. Атомы Sn находятся в положении Т4, то 

есть в симметричном положении относительно 3 атомов Si первого 

слоя прямо над атомом второго слоя S1. на высоте̂!. 38 - О. Д А над 
атомами первого слоя и (г. 66ЇО. г)А над атомами второго слоя Si. 
что соответствует расстоянию связи между атомами S1 и Sn в (г. 6* 

О. 2̂А. При этом расстояние между двумя первыми слоями S1 уменьшено 

по сравнению с объемным на (о. 3 1 о. 2^ А.
В заключении делается вывод о том. что в результате анализа 

процессов, происходящих в приповерхностной области кристаллическо­

го твердого тела при проведении экспериментов по ПСИРС, была соз­

дана эффективная компьютерная программа, моделирующая методом Мон­

те-Карло данные эксперименты. Регистрация в ПСИРС жестко рассеян­

ных в плоскости падения пучка первичных ионов позволяет полностью 

моделировать результаты эксперимента на двумерной мишени, ограни­

ченной несколькими слоями вглубину , что значительно повышает ско­

рость получения результата по сравнению с трехмерными программами 

Монте-Карло на полубесконечной мишени.

В четвертой главе приводится описание, а так­

же теоретические и практические результаты, полученные на основе 

созданной программы RECAD. Данная программа осуществляет двумерное 

моделирование методом Монте-Карло рассеяния ионов и образование 

быстрых атомов отдачи в результате бомбардировки ионным пучком 

атомной цепочки с расположенным над ней одним или двумя слоями 
адсорбированных атомов.

Раздел 4. 1 посвяшен описанию программы RECAD. Программа RECAD 

была создана с целью исследования простейших структурно-чувстви- 
тельных механизмов рассеяния и образования атомов отдачи в припо­

верхностных слоях кристаллических твердых тел с субмонослойными 

покрытиями адсорбированных атомов. Выделение таких процессов, ко­

торые приводят к образованию четких пиков на экспериментальных за­

висимостях и несут информацию о поверхностной структуре, позволило



бы на основе несложного моделирования и специально поставленного 

эксперимента определять положение адсорбатов на поверхности.

Программа RECAD моделирует в приближении парных столкновений 

взаимодействие ионов с двумерной мишенью.' Поверхность представля­

лась в виде цепочки атомов кристаллической подложки ( сорт А) с 

Фиксированным межатомным расстоянием d и одним или двумя слоями 

адсорбированных атомов ( сорт В ) над ней. Сдвижка узлов ряда 

адсорбатов относительно цепочки атомов подложки выбиралась Фикои- 

рованной, однако в программе возможно было задавать плотность слоя 

адсорбатов. В результате расчетов запоминались угловые и энергети­

ческие распределения распыленных и рассеянных атомных частиц. За­

рядовое состояние, вылетевших частиц не рассматривалось. Моделиро­

вание траекторий движения частиц проводилось с использованием уни­

версального потенциала по методике, предложенной в [б]. Учитыва­

лись температурные колебания атомов перпендикулярно поверхности.

В разделе 4. 2 на основе сравнения результатов расчета RECAD с 

экспериментом 17] проанализированы основные поверхностные механиз­

мы, приводящие к вылету атомных частиц и их вклады в результирую­

щее энергораспределение.

В эксперименте грань N1(100) с небольшим присутствием водоро 

да на поверхности бомбардировалась пучком ионов  Ne'*" с энергией 5 

кэВ в направлении (110]. Регистрировались энергетические спектры 

вылетевших ионов для Фиксированных углов вылета 5~ : lof 15°, 20°. 

25°. Наилучшее соответствие расчетной и экспериментальной характе­

ристик было достигнуто в предположении, что водород находится в 

То р -позиции  на высоте 2. 25 А над атомами второго слоя Ni и в 

Bridge-позиции (на мостике между двумя соседними атомами первого
О

слоя N1) на высоте 1. 75 А над первым слоем атомов Hi. Используя  

данную программу были идентифицированы некоторые характерные пики 

на экспериментальном энергораспределении и сделаны выводы о воз­

можности применения малых углов падения ионов и анализируемых уг­

лов рассеяния для определения структуры  легких адсорбатов на по­

верхности кристаллических твердых тел.

В разделе 4. 3 рассматривается прохождение атомных частиц через 

монослой водорода и предлагается метод определения концентрации 

водорода на поверхности твердых тел.

При моделировании с различной плотностью адсорбированных ато­

мов водорода наблюдалась сдвижка в энергетическом положении пиков 

ПАО никеля. Это можно объяснить тем, что при прохождении высокоэ- 

нергетичных тяжелых частиц сквозь слой покрывающего водорода под
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малыми углами они теряют энергию, но почти не меняют направления 

траектории. Это еше подтверждается тем фактом что при расчетах для 

меньших углов  вылета данное расхождение больше. Были проведены 

расчеты методом Монте-Карло коэффициента ослабления для различных 

атомных частиц и начальных энергий при пролете их через атомную
о С

цепбчку водорода с межатомным рассеянием г. 5 А. На основании этих 

расчетов можно сделать вывод, что бомбардируя поверхность кристал­

ла легкими низкоэнергетичными ионами под малыми углами и анализи­

руя относительную сдвижку в ожидаемых энергетических положениях то 

ли пиков ПАО атомов подложки, то ли рассеянных ионов можно коли­

чественно определить концентрацию слоя покрывающего водорода.

В разделе 4. 4 с помошью программы RECAD проведено исследование 

вопросов выбора оптимальных условий проведения экспериментов по 

САО для определения структуры  адсорбированного водорода.

На основании анализа различных поверхностных процессов, проте­

кающих при  бомбардировке ионными пучками поверхности кристалли­

ческого твердого тела с субмонослойным покрытием был выделен наи­

более обещающий структурно-чувствительный механизм, который воз­

можно использовать для определения структуры  адсорбированных ато­

мов - прямое выбивание адсорбированного атома первичным атомом от­

дачи подложки.

В конце раздела после исследования различных условий проведе­

ния эксперимента предложен наилучший вариант для получения инфор­

мации о структуре адсорбатов: угол падения тяжелых ионов - 85 к

поверхности: угол регистрации - от 0°до 90°к поверхности. При та­

ких условиях в регистрируемом энергораспределении значительно сни­

жается нежелательный вклад ПАО водорода. Важно значение в таком 

эксперименте имеет правильный выбор энергетического интервала для 

углового распределения вылетевших ионов.

В конце раздела проанализировано влияние на расчетное распре­

деление тепловых колебаний атомов поверхности.

В разделе 4.5 на основе программы recad и эксперимента, прове­

денного в Хьюстонском университете и любезно предоставленного 

п ро ф . Рабалаисом, была определена структура субмонослойного покры­

тия атомов С на поверхности Iг(110 ).

В результате расчетов был сделан вывод о присутствии  на по­

верхности 1г с тр ук т ур  (1*3) и (1 «1). атомы С находятся над поверх-
в j  

ностью 1г на высоте О. 2 А с расстоянием между атомами С-С 3. в А

вдоль направления [0011. Соответствующее расстояние от атомов С до 

атомов 1г из первого и второго слоя составило 1.9 и 2.1 А. Вышеп­
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риведенные данные соответствуют плотности покрытия углерода в О. 5

- 'о. 6 монослоя.
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