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Газовые кластеры представляют собой структуры, состоящие из некоторого числа атомов инертного газа 
(от единиц до десятков тысяч), связанных между собой Ван-дер-Ваальсовским взаимодействием. Механизмы 
взаимодействия ускоренных кластеров с твердым телом значительно отличаются от случая атомарных ионов, 
и на данный момент, остаются исследованы в недостаточной мере. В данной работе проведено исследование 
массовых распределений материала, распыленного с поверхности меди пучком кластерных ионов аргона раз­
мером в диапазоне от 50 до 1000 атомов и с энергией 10 и 20 кэВ. Расчет производился на основе компьютер­
ного моделирования методом молекулярной динамики. Показан степенной характер массовых распределе­
ний. Проводится сравнение полученных распределений со случаем распыления атомарными ионами. Изучены 
зависимости параметров распределения от энергии и размера налетающего кластерного иона, показана кор­
реляция показателя степенной функции, описывающей распределение, с полным коэффициентом распыле­
ния.
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Gas clusters are structures comprising from several to tens of thousands inert gas atoms bound by Van der Waals 

forces. The gas cluster ion beam (GCIB) irradiation has found several practical applications for surface modification 
and analysis. The mechanisms of GCIB interaction with solid surface differ significantly from the case of atomic ions. 
The studies these mechanisms play an important role for advancement in these applications. The material can be 
sputtered from the surface not only in the form of individual atoms, but also as dimers, trimers and larger clusters. 
Current report is devoted to the study on the mass distributions of the copper clusters sputtered from the copper surface 
by argon GCIB. The calculations have been carried out using molecular dynamics simulations of cluster impact on 
copper surface. The cluster size varied from 50 to 1000 atoms per cluster and the energy varied from 10 to 20 keV. It 
has been found that the mass distributions of sputtered material can be described by the power law. Such distribution 
shape is similar to the case of sputtering by atomic ions. The dependences of the distribution parameters on the energy 
and size of the incident gas cluster ion are studied, and the correlation of the exponent of the power function describing 
with the total sputtering coefficient is shown.
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Секция 1. Процессы взаимодействия излучения и плазмы с твердым телом
Section 1. Processes ofRadiation and Plasma Interaction with Solids

Введение
Дифференциальные характеристики 

распыления, такие как угловые энергети­
ческие и массовые распределения распы­
ленного материала, играют важную роль 
для понимания механизмов взаимодей­
ствия ускоренных частиц с материалом 
мишени.

Поток частиц, эмитированных с поверх­
ности при облучении пучком атомарных 
ионов, (например, Ar+), преимущественно 
состоит из нейтральных атомов и класте­
ров, причем выход кластеров значительно 
меньше, чем одиночных атомов. Зависи­
мость выхода от размера кластера подчи­
няется степенному закону (1):

Y (n) <x n(~s> (1)

Основными моделями, описывающими 
эмиссию многоатомных кластеров в про­
цессе распыления атомарными ионами, яв­
ляются модель ударных волн (2) и модель 
термодинамического равновесия (3).

Целью данной работы является изуче­
ние массовых распределений меди при 
распылении пучком газовых кластерных 
ионов аргона. Расчет распределений про­
изводится на основе компьютерного моде­
лирования взаимодействия кластера с по­
верхностью меди методом молекулярной 
динамики.

Методы
Компьютерное моделирование взаимо­

действия ускоренных кластеров аргона с 
поверхностью меди проводилось методом 
молекулярной динамики с помощью про­
граммного пакета PARCAS (4). Кластеры 
аргона с энергией 10 и 20 кэВ и размерами 
в диапазоне от 50, 500 и 1000 атомов 
направлялись на мишень вдоль нормали к 
поверхности (111) монокристалла меди. 
Температура мишени составляла 300 К. 
Процедура подготовки ячейки моделиро­
вания подробно описана в работах (11 -  
13).

Взаимодействие между атомами аргона 
описывалось потенциалом Леннарда -

Джонса; между атомами мишени -  потен­
циалом модели погруженного атома 
(EAM); между атомами кластера и мишени 
-  универсальным отталкивающим потен­
циалом ZBL.

Для каждого размера и энергии кластера 
была проведена серия расчетов от 50 до 
200 соударений кластера с поверхностью, 
в каждом из которых начально положение 
кластера по осям X  и Y  варьировалось слу­
чайным образом в пределах постоянной 
кристаллической решетки мишени. Моде­
лируемое время варьировалось от 5 до 20 
пс в зависимости от размера и энергии кла­
стера. После моделирования проводился 
анализ распыленных фрагментов матери­
ала мишени.

Результаты и их обсуждение
В результате расчетов показано, что 

массовые распределения материала, рас­
пыленного пучком газовых кластерных 
ионов (рис. 1), подобно случаю распыле­
ния атомарными ионами могут быть хо­
рошо описаны степенной функцией (1).

При этом при анализе распределений 
обнаружено, что показатель степени моно­
тонно возрастает с полным коэффициен­
том распыления Ytot. Это значит, что боль­
шие значения 5, т. е. низкие относительные 
вклады больших фрагментов, связаны с 
низкими значениями Ytot и наоборот. Коэф­
фициент распыления материала газовыми 
кластерными ионами зависит как от пол­
ной энергии кластера, так и от его приве­
денной энергии E/n, определяемой как 
энергия, приходящаяся на один атом кла­
стера. В случае высоких значений E/n кла­
стер на начальном этапе взаимодействия с 
поверхностью распадается на отдельные 
атомы. Энергия атомов кластера доста­
точна для того, чтобы они могли незави­
симо друг от друга двигаться в мишени, со­
здавая каскады атомных столкновений. В 
результате перекрытия этих каскадов фор­
мируется неравновесная область тепло­
вого пика, в процессе диссипации энергии 
из которого, и происходит эмиссия распы­
ленного вещества. Данный режим характе­
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ризуется практически полной передачей 
энергии кластера атомам мишени и высо­
кими значениями коэффициента распыле­
ния, что соответствует меньшему по мо­
дулю показателю степени распределения и 
характеризуется эмиссией больших кла­
стеров.

O 10 20 30 40

(a ) Размер фрагмента n, атомов

Рис. 1. Распределение по размерам фрагментов, 
распыленных с поверхности меди кластерными 
ионами Ar1Ooo с энергией 20 кэВ

В случае малых E/n атомы кластера не 
могу независимо двигаться в мишени. В 
этом случае происходит компрессия кла­
стера в приповерхностной области. Пере­
дача энергии и импульса атомам мишени в 
этом случае определяется не каскадами 
столкновений, индивидуально создан­
ными атомами кластера в мишени, а кол­
лективным воздействием атомов кластера, 
в результате которого создается давление в 
приповерхностной области взаимодей­
ствия. В этом случае доля энергии кла­
стера, переданная атомам мишени значи­
тельно снижается, коэффициент распыле­
ния падает с уменьшением значения E/n. 
Такой режим характеризуется большим по 
модулю показателем степени для массо­
вого распределения, низким значением 
среднего размера эмитированных класте­
ров.

Заключение
В работе были рассчитаны массовые 

распределения материала, распыленного с 
поверхности меди кластерными ионами 
аргона. Распределения хорошо описыва­
ется степенной функцией, аналогично рас­
пылению атомарными ионами. Значение 
показателя степени зависит как от энергии, 
так и от размера кластера, при этом пока­
затель степени возрастает с ростом пол­
ного коэффициента распыления для задан­
ных параметров, также аналогично случаю 
атомарных ионов.

Исследование выполнено за счет гранта 
Российского научного фонда №24-79­
00125.
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