
XXIV Международная конференция 
Взаимодействие ионов с поверхностью «ВИП-2019» 

 

XXIV International Conference 
Ion-Surface Interactions «ISI–2019» 

  



МИНИСТЕРСТВО НАУКИ И ВЫСШЕГО ОБРАЗОВАНИЯ РФ 
РОССИЙСКАЯ АКАДЕМИЯ НАУК 

НАЦИОНАЛЬНЫЙ ИССЛЕДОВАТЕЛЬСКИЙ ЯДЕРНЫЙ УНИВЕРСИТЕТ «МИФИ» 
МОСКОВСКИЙ ГОСУДАРСТВЕННЫЙ УНИВЕРСИТЕТ 

САНКТ-ПЕТЕРБУРГСКИЙ ПОЛИТЕХНИЧЕСКИЙ УНИВЕРСИТЕТ 
САНКТ-ПЕТЕРБУРГСКИЙ НАЦИОНАЛЬНЫЙ ИССЛЕДОВАТЕЛЬСКИЙ АКАДЕМИЧЕСКИЙ УНИВЕРСИТЕТ РАН 

МОСКОВСКИЙ АВИАЦИОННЫЙ ИНСТИТУТ 
ИНСТИТУТ МИКРОЭЛЕКТРОННОЙ ТЕХНОЛОГИИ РАН 
ЯРОСЛАВСКИЙ ГОСУДАРСТВЕННЫЙ УНИВЕРСИТЕТ 

ЯРОСЛАВСКИЙ ФИЛИАЛ ФИЗИКО-ТЕХНОЛОГИЧЕСКОГО ИНСТИТУТА РАН 
 
 
 
 
 

 

Взаимодействие ионов с поверхностью 
 

ВИП-2019 
 
 

Труды 
XXIV Международной конференции 

 
 

19 - 23 августа 2019 г.  
Москва, Россия 

 

 
 

 
 

Редакторы: 

Е.Ю. Зыкова 
Московский Государственный Университет 

П.А. Карасев 
Санкт-Петербургский национальный исследовательский Академический университет 
Российской академии наук 

А.И. Титов 
Санкт-Петербургский Государственный Политехнический Университет 

В.Е. Юрасова 
Московский Государственный Университет 

 
 
 

Том 1 



Ministry of Science and Higher Education of the Russian Federation  
Russian Academy of Sciences 

National Research Nuclear University MEPhI 
Moscow State University 

St. Petersburg State Polytechnic University 
St. Petersburg National Research Academic University of RAS 

Moscow Aviation Institute  
Institute of Microelectronics Technology RAS  

Yaroslavl State University 
Yaroslavl branch of Institute of Physics and Technology RAS 

  
 

 
 
 

 

Ion-Surface Interactions 
 

ISI–2019 
 

Proceedings 
of the XXIV International Conference 

 

August 19–23, 2019 
Moscow, Russia 

 
 

 
 
Editors  

E.Yu. Zykova 
Moscow State University 

P.A. Karaseov 
St. Petersburg Academic University 

A.I. Titov 
St. Petersburg State Polytechnic University 

V.E. Yurasova 
Moscow State University 
 

 

Volume 1 
 



 

ВВЕДЕНИЕ 

 

Настоящая XXIV Международная конференция «Взаимодействие ионов с 

поверхностью» (ВИП-24) проводится в Москве с 19 по 23 августа 2019 года в гостинице 

«Интурист Коломенское».  

Тематика традиционно охватывает фундаментальные и прикладные вопросы 

взаимодействия ионов с поверхностью. 

Доклады объединены в 6 секций, работающих последовательно: 

1. Распыление, структура поверхности, десорбция; 

2. Рассеяние и проникновение ионов; 

3.Эмиссия ионов, электронов, фотонов и рентгеновского излучения при ионной 

бомбардировке; 

4. Имплантация ионов и модификация поверхности; 

5. Ионно-индуцированные процессы в тонких пленках и наноструктурах; 

6. Взаимодействие плазмы с поверхностью – физика и технология. 

 

В рамках секций помимо регулярных устных и стендовых докладов будут 

представлены обзорные лекции, посвященные передовым результатам научных 

исследований в области взаимодействия ионов с поверхностью и в некоторых смежных 

областях знаний.  

Организаторами конференции ВИП-24 являются Российская Академия Наук, 

Национальный исследовательский ядерный университет “МИФИ”, Московский 

государственный университет, Санкт-Петербургский политехнический университет, 

Санкт-Петербургский национальный исследовательский Академический университет 

РАН, Московский авиационный институт, Институт проблем технологии 

микроэлектроники и особочистых материалов РАН, Ярославский государственный 

университет, Ярославский филиал физико-технологического института РАН. 

Конференция «Взаимодействие ионов с поверхностью» является одной из ведущих в 

своей области науки. Впервые она прошла в 1971 году в Харькове по инициативе 

профессора Я.М.Фогеля; далее конференции проводились в Москве, Киеве, Минске, 

Звенигороде, Ярославле. На протяжении всего времени конференция ВИП сохранялась и 

бережно поддерживалась её организаторами, в том числе теми, кто стоял у её истоков. К 

ним в первую очередь относятся: Ю.А. Рыжов, В.Е. Юрасова, Я.М. Фогель, О.Б. Фирсов, 

Б.Б. Кадомцев, В.Т.Черепин, В.А.Лабунов, В.Г.Тельковский, И.И.Шкарбан, В.А.Курнаев, 

А.И.Титов и др.  

В конференции ВИП традиционно участвуют ведущие специалисты из многих стран. 

За время существования конференции приглашёнными докладчиками были зарубежные 

ученые с мировым именем: Р.Бараджиола, Р.Бериш, Г.Бетц, М.Бинейм, Х.Бронгерсма, 

Г.Венер, Р.Вебб, Г.Винтер, Дж.Вильямс, Н.Виноград, А.Вухер, Ж-П.Гояк, В.Есаулов, 

В.Зиглер, П.Зигмунд, П.Зейлманс ван Эммиховен, К.Кимура, А.Клейн, Дж.Коллигон, 

Т.Мишели, А.Нихауз, К.Нордлунд, Б.Раушенбах, Н.Толк, М.Томпсон, Ф.Флорес, 

В.Хайланд, М.Шимонский, Г.Шиветц, З.Шрубек, В.Экштайн, Я.Ямазаки и многие другие.  

От лица организаторов конференции выражаю глубокую благодарность российским и 

иностранным членам Организационного и Программного комитетов и Международного 

совета за большую помощь в организации конференций.  

Тенденцией последних конференций является увеличение числа поисковых работ, 

направленных на решение задач, которые создают научную базу для новых технологий в 
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самых прогрессивных областях науки и техники: микро-, нано- и биотехнологиях, 

оптоэлектронике, медицине, ядерной, термоядерной и водородной энергетике. 

Интерес к конференции ВИП не уменьшается из года в год. Появляется много новых 

участников из разных городов России и зарубежных стран, среди которых преобладают 

молодые участники. Целый ряд молодых участников выступит в этом году с устными 

докладами. 

Перед началом конференции уже в третий раз будет проведена серия образовательных 

лекций для молодых участников (школа молодых ученых по взаимодействию ионов с 

поверхностью), которая пройдет 18 августа. 

В адрес Оргкомитета в этом году поступило более 200 расширенных тезисов научных 

докладов (более чем из 20-ти стран мира), которые опубликованы в настоящих трудах 

конференции. Видна не только широта круга участников, но и высокое качество 

присланных тезисов. 

После завершения конференции предполагается публикация материалов 

представленных докладов в виде статей в журналах "Поверхность", "Известия РАН, серия 

физическая" и Vacuum. Статьи для публикации будут отобраны и распределены по 

журналам Программным комитетом после рецензирования во время работы конференции.  

В свободное от работы конференции время будут организованы экскурсии в парк 

Коломенское, в центр Москвы с посещением музеев Кремля и других музеев.  

Организаторы ВИП-24 надеются, что дружественное общение участников в ходе 

работы конференции будет способствовать её успеху и дальнейшему сотрудничеству 

учёных. 

                                     Ю.М.Гаспарян, председатель Программного комитета  ВИП-24. 
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INTRODUCTION 

 

The 24rd International Conference on Ion-Surface Interactions (ISI-24) will be held from 19th 

to 23rd of August 2019, in the “Intourist-Kolomenskoe” hotel in Moscow.  

The Conference covers both basic and applied issues of ion-surface interaction in its six 

sections: 

1. Sputtering, surface structure, desorption; 

2. Ion scattering and ion penetration; 

3. Emission of ions, electrons, photons, and X-rays in ion bombardment; 

4. Ion implantation and surface modification; 

5. Ion-induced processes in thin films and nanostructures; 

6. Plasma- surface interaction: physics and technology. 

 

In the frame of each section, regular oral and poster presentation together with review talks 

will be presented. 

The ISI-24 is organized by the Russian Academy of Sciences, National research nuclear 

university MEPhI (Moscow Engineering Physics Institute), Moscow state university, St. 

Petersburg State Polytechnic University, St. Petersburg National Research Academic University 

of RAS, Moscow aviation institute, Institute of microelectronics technology and high-purity 

materials of the RAS, Yaroslavl state university, and Yaroslavl branch of Institute of Physics and 

Technology RAS. 

The ISI Conference is one of the leading in the field of ion-surface interaction. It was 

organized for the first time in Kharkov in 1971 on the initiative of Prof. Ya.M. Fogel. Later it 

was hold at Moscow, Kiev, Minsk, Zvenigorod, Yaroslavl.  

For a long time, the ISI conference is carefully supported by her organizers, including those 

who stood at its origins: Yu.A. Ryzhov, V.E. Yurasova, B.B.Kadomtsev, V.T.Cherepin, 

V.A.Labunov, V.G.Telkovsky, I.I.Shkarban, V.A.Kurnaev, A.I.Titov and others. 

The ISI conference is traditionally attended by leading experts in the field from many 

countries. In different time, invited speakers were: R.Baragiola, R.Behrisch, G.Betz, 

M.Bernheim, G.Betz, H.Brongersma, J.Colligon, W.Eckstein, V.Esaulov, F.Flores, J.-

P.Gauyacq, W.Heiland, A.Itoh, K.Kimura, A.Klein, T. Michely, А.Niehaus, K.Nordlund,  

B.Rauschenbach, G.Schiwietz, P.Sigmund, Z.Sroubek, M.Szymonski, М.Thompson, N.Tolk, 

R.Webb, G.Wehner, J.Williams, N.Winograd, H.Winter, A.Wucher, Y.Yamazaki, P.Zeijlmans 

van Emmichoven, J.Ziegler, and many others.  

The tendency of the last conferences was raising number of cutting-edge papers oriented 

towards solution of issues that provide a scientific basis for the emerging technologies: in micro-, 

nano-, and biotechnologies, optoelectronics, medicine, nuclear fusion and fission, hydrogen 

energy, etc. 

The popularity of the ISI conference stays at the high level for many years. There are many 

new participants from different regions of Russia and from abroad, and many of them are young 

people. A number of young participants will have a chance to present their results as oral or 

invited talks. 

For the third time a tutorial course of lectures for young participants is organized before the 

conference (school of young scientists on the interaction of ions with the surface), which will be 

held on 18 August. 

This time, the Organizing Committee received more than 200 extended abstracts from over 20 

countries. The materials are published in this Conference Proceedings. It is my pleasure to mark 

both the variety of attendees and high quality of the extended abstracts received. 
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After the conference, selected papers of the Conference will be published as special issues of 

the “Bulletin of the Russian Academy of Sciences, Physics”, “Journal of Surface Investigation”, 

and “Vacuum”. 

Guided tours to Kolomenskoye Park, to the center of Moscow, with visits to the Kremlin 

museums will be organized for participants in the time free of scientific sections. 

The organizing committee hope that this conference will be just as interesting as the previous 

ones and friendly communication between participants will bring lively discussions and many 

new useful connections. 

 

Yury Gasparyan,  

Chair of ISI-24 Programme committee 
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ELECTRONIC STOPPING OF PROTONS AND HE IONS IN SOLIDS: 

TRANSMISSION VERSUS BACKSCATTERING 

 

B. Bruckner
*,#

, P.M. Wolf
*
, D. Roth

#
, D. Primetzhofer

*
 and P. Bauer

#
 

 
* 

Department of Physics and Astronomy, Uppsala University, SE-751 20 Uppsala, Sweden 

e-mail: peter.bauer@jku.at; 
# 

Atomic Physics and Surface Science, Johannes Kepler University, A-4040, Linz, Austria 

 

Ions traversing through matter lose energy due to interaction with both electrons and 

nuclei of the target material. This deceleration process is conventionally referred to as 

electronic and nuclear stopping, respectively. A measure for the mean energy loss per unit 

path length is given by the specific energy loss or stopping power S, which is usually divided 

in electronic and nuclear contribution Se and Sn. Under the assumption that the energy transfer 

is governed by binary collisions, S can be expresses as 

S = Sn + Se = N ∫ T(b)dσ(T) 

Here N refers to the atomic density of the target material, T to the energy transfer in a 

single collision with either an electron or a nucleus and dσ to the according differential 

scattering cross section. For convenience usually the stopping cross section ε = 1/N ﮲ dE/dx is 

used, which is independent of the atomic density in the target. 

The electronic energy loss can be deduced from energy spectra of projectiles after 

penetrating through a thin film of known composition and thickness (usually given in at/cm
2
). 

Experimentally, there are two significantly different approaches depending on the employed 

geometry: detecting either backscattered or transmitted particles. Typical scattering angles are 

ϑb > 150° and ϑt < 1° for backscattering and transmission geometry, respectively. For energy 

spectra obtained in backscattering measurements the projectile has to undergo at least one 

large angle scattering event (corresponding to a small impact parameter), whereas in 

transmission geometry the detected projectiles are typically only unsubstantially deflected 

corresponding to large impact parameter collisions. In principle, these two different 

approaches may yield differences in the specific energy loss depending on the impact 

parameters probed along the trajectory of the particles. 

First order energy loss models, which are valid for high primary energies, neglect 

contributions from multiple scattering. For transmission this means that the projectile travels 

along a straight line through the target without collisions/deflection. In backscattering the 

trajectories of the projectile can also be described by straight lines on both, the way in and out 

of the sample, with one large angle (back-)scattering event. Therefore, in both geometries the 
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ion is traversing the electronic system at comparably large distance to the atomic nuclei, and 

thus inner shells. At lower energies multiple scattering cannot be neglected. In transmission, it 

leads to a path length increase due to multiple distant collisions, i.e., interacting 

predominantly with the conduction electrons. For backscattered particles, the influence of 

multiple scattering along the trajectories is virtually the same as in transmission geometry, 

just the backscattering angle is less well defined. Since the energy transfer in the large angle 

scattering event is handled separately via the kinematic factor (including a possibly enhanced 

inelastic energy loss), very little influence of the experimental geometry should be expected.       

 As it can be seen in the data base of stopping power data hosted by IAEA [1] published 

electronic stopping cross section data for some systems significantly deviate from each other. 

One possibility to explain the large spread of data would be that it is resulting from different 

experimental approaches and an impact parameter dependent electronic energy loss [2–4]. 

Alternatively, systematic uncertainties due to an actual difference of the investigated material 

system, in properties such as density, crystallinity or composition of the targets could provide 

an explanation. 

In order to determine the origin of these deviations in electronic stopping data, 

collaborations between different laboratories have been performed: between HMI Berlin and 

JKU Linz some 30 years ago, and most recently between the Instituto Atomico de Bariloche 

and JKU Linz [5]. One of the most crucial parts in these investigations is the use of thin well-

characterized films for both geometries, because surface and bulk impurities of the target have 

a different effect on energy loss data obtained in transmission or backscattering geometry. So 

far no influence of different impact parameter dependency within the experimental 

uncertainties of the evaluated electronic energy loss has been observed [5–7]. However, until 

now the measurements were commonly performed in different setups and on different 

samples, i.e. comparing data from thin films on a substrate vs. freestanding foils. 

In this contribution we show energy spectra and electronic energy loss data obtained in 

backscattering as well as transmission geometry from identical samples in the same Time-of-

Flight Medium Energy Ion Scattering (ToF-MEIS) setup [8]. A Danfysik ion implanter 

produces atomic or molecular ion beams with primary energies of 20 – 350 keV and a 

rotatable, position sensitive detector is used allowing detection of particles with a scattering 

angle of ϑ ∈ [0°,160°]. For both experiments the primary ion beam as well as the incidence 

angle and beam spot on the sample is the same. As only free parameter, the position of the 

detector is changed to either backscattering or transmission geometry. 
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The investigated samples in this contribution are custom purchased and in-house 

manufactured Au foils, as well as SiN foils. The specific choice is made to cover a span from 

simple and easy to handle high purity targets to more complex compound. All samples are 

characterized with a combination of several ion beam analysis techniques, i.e. Rutherford and 

Elastic Backscattering Spectrometry (RBS and EBS), Elastic Recoil Detection Analysis 

(ERDA) as well as Particle Induced X-ray Emission Spectroscopy (PIXE), to determine 

composition, thickness as well as surface and possible bulk contamination of the foils. 

    

Figure 1: Energy converted ToF-MEIS spectra obtained in (a) backscattering and (t) 

transmission geometry for 100 keV He
+
. The red and green solid line represent TRBS 

simulations with different electronic stopping in the film to fit either the width or the position 

of the peak in the experiment. 

 

In Fig. 1 energy converted ToF-MEIS spectra for 100 keV He
+
 scattered from 50 nm SiN 

foils are shown for (a) backscattering and (b) transmission geometry. In first order, for 

backscattering, electronic stopping can be deduced from the width ΔE of the Si peak with 

ΔE ∝ dE/dx and in the case of transmission from the position of the peak via  

(E0 – Ef) ∝ dE/dx. In the investigated energy regime multiple scattering contributions hamper 

a straightforward evaluation of the stopping cross section. Therefore, comparisons to Monte-

Carlo simulations are performed to obtain information on energy loss in the sample. We 

employ the TRBS code (TRim for BackScattering) [9] which allows the calculation of energy 

spectra of transmitted and backscattered projectiles. Two simulated energy spectra with two 

different settings for the electronic stopping power differing by 1 % are depicted in Fig. 1 as 

red and green solid line. The best fit of (a) the width of the Si peak as well as (b) the position 

are achieved by employing the same specific electronic energy loss. This result is in principle 
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achievable in two different scenarios. Either both experiments probe rather similar impact 

parameters along the average ion trajectory, or alternatively, no significant dependence of 

electronic stopping on the different impact parameters probed exists for this primary energy 

and projectile-target system. As for comparably low ion energies, electronic stopping is to a 

large extend due to excitation of conduction and valence electrons, a possible dependence on 

impact parameters probed along a typical trajectory (excluding large angle scattering) can be 

straightforward expected to be only weak. Also, the fact, that in backscattering experiments, 

the fit is made to characteristic features of a spectrum (high-energy and trailing edge of the 

spectrum) requires selected trajectories. Thus, it is expected that, ignoring the necessary large 

angle scattering, the average trajectory in backscattering is not too different in terms of probed 

impact parameters from those in transmission. The real experimental situation is thus 

considered to result of a convolution of both scenarios described above. 

This indication for a weak dependence of the electronic energy loss on experimental 

geometry is in concordance with results from backscattering vs. double transmission 

experiments, which also yield concordant results [10]. In the case of double transmission the 

sample of interest usually consists of a thin film of low Z materials, as LiF [11] or TiN [10], 

on a high Z delta layer. Here, electronic energy loss is evaluated from the shift in the peak 

position of the delta layer analog to transmission experiments. Consequently, this method is a 

combination of transmission and backscattering. 
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Secondary ion mass spectrometry (SIMS) gradually adopted projectiles of increasing size to 

probe surfaces, from small clusters such as Bi3-5
+
, SF5

+
 and C60

+
 to nanoclusters like Arn

+
, 

(CH4)n
+
, (CO2)n

+
 or (H2O)n

+
, containing thousands of atoms. This shift in projectile size involves 

a shift of physical mechanisms, from atomic collision cascades to collective molecular motions 

and macroscopic-like impact phenomena, and a step change in performance for the chemical and 

molecular analysis of solid samples at the nanoscale. In particular soft desorption-ionization of 

non-volatile molecules and “damageless” depth-profiling, the prerequisites to 3D molecular 

imaging, are routinely achieved since their introduction a decade ago [1], giving unprecedented 

chemical information from the top few nanometers of organic films [2] to buried interfaces [3].  

Combining molecular dynamics (MD) simulations with experiments, we could quantitatively 

describe the variations of sputter yield as a function of Arn
+
 and (CH4)n

+
 cluster size (n) and 

energy (E), as well as the reduction of sample fragmentation at low E/n [4]. The latter allowed us 

to probe a regime in which kilodalton molecules can be transferred intact from a target to a 

collector. In addition, kinetic energy distribution measurements show a dependence of the 

molecular ion axial energies on the projectile E/n below 10 eV/atom, which is accompanied by a 

change of emission angle. However, reducing E/n in that range also induces a severe decrease of 

the sputtering yield, while the crater sizes do not change significantly, according to computer 

simulations [5]. For ultrathin polymeric layers, the measured sputter yield increases with 

decreasing layer thickness, which is explained by the nano-confinement of the cluster energy in 

the polymer [6]. Finally, our recent experiments demonstrate that the backscattering of gas cluster 

ion fragments also provides information on the physical properties of the bombarded surfaces, as 

illustrated with the glass transition of polymeric layers [7]. Probing the mechanics of surfaces at 

the scale of the impact potentially adds a new dimension to SIMS imaging with large clusters. 

My presentation will highlight the most interesting of these recent results obtained in our lab. 
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The first account of the observation of radiation damage processes in-situ in a transmission 

electron microscope (TEM) was published in 1961 when Pashley and Presland reported an in-

situ study of the development of so-called black-spot damage in Au samples [1]. The ions that 

gave rise to the radiation damage in this case were negative ions emitted from the filament of 

the electron gun of the TEM. A few years later, Thackery and Nelson at the Atomic Energy 

Research Establishment, Harwell, United Kingdom reported on the first TEM to be interfaced 

with an ion accelerator [2]. Since that time, such systems have been established in the USA, 

Japan, France and China [3]. Although, in the UK, the Harwell system ceased to function some 

years ago, more recently the MIAMI Facility (Microscopes and Ion Accelerators for Materials 

Investigations) at the University of Huddersfield has been established and consists of two such 

systems, MIAMI-1 [4] and MIAMI-2 [5]. This presentation will focus on work carried out in 

the last decade using these two systems – Table 1 lists their characteristics. 

MIAMI-1 MIAMI-2 

  
Table 1: Specifications of the two MIAMI systems 

 

The original MIAMI-1 system came into operation in 2008 and has mainly been used for 

studying the effects of inert gas-ion irradiations on materials at energies from 2 to 100 keV. 

MIAMI-2 came into operation in 2016 and enables dual-ion-beam irradiation with an NEC ion 
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accelerator providing singly-charged beams of most elements up to 200 amu at energies of up 

to 350 keV (triply charged beams up to 1MeV) and a Colutron system which is used for light 

ions (H, He) at energies from 2 to 20 keV. The two beams can be run simultaneously. Most 

current research now takes place using MIAMI-2 and the layout of this system is shown 

schematically in figure 1. 

 

 
Figure 1: Layout of the MIAMI-2 system (from Ref [5]). 

The primary advantage of combining one or more ion-accelerators with a transmission 

electron microscope (TEM) are that ion-beam induced modification of materials can be 

observed at high magnification in real time. This permits the study of the formation and 

development of defects at the nanoscale during ion irradiation, often providing insights into 

fundamental properties and processes that are difficult to obtain by other means. This has 

relevance to any systems where materials are subjected to bombardment by energetic 

particles including: materials for nuclear fission and fusion reactors; glasses and ceramics 

for nuclear waste storage; materials in space; semiconductor processing; nanotechnology – 

e.g.  effects of ion irradiation on nanostructures, nanopatterning. 
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Although most of the work carried out at MIAMI (and most of the funding supporting the 

work) is related to nuclear materials, the presentation will include examples from all of 

these areas. 

Nuclear materials 

 

Figure 1: Examples of recent work at MIAMI showing: a) BF image of bubble lattices in W 

under irradiation with 15 keV He ions at 500K (inset is FFT of image) [6]; b) BF image of Xe 

bubbles (dark contrast) and voids (light contrast) in SON68 glass implanted with 45 keV Xe 

ions at 295 K [7]; c) DF image formed with the (5 –5 0) c reflection of c-phase needle-like 

precipitates in W/26%Re irradiated with 350 keV Ne ions at 500°C [8]; d) BF image of faulted 

and unfaulted dislocation loops in 20/25 Nb-stabilised austenitic stainless steel during 

irradiation with 40 keV protons at 460°C [9]. (Note that a) and c) were recorded with the 

objective lens overfocused by approximately 1000 nm to yield Fresnel contrast). 
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Figure 1 shows examples of recent work on the effects of ion irradiation on a number of 

materials of interest in a nuclear context. Bright-field (BF) TEM images of He bubble lattice 

formation in W [6] and of Xe bubble and void formation in a nuclear glass SON68 [7]; dark-

field (DF) images of Re precipitation (c and s phases) in a W/Re alloy [8] and BF images of 

dislocation loop formation in an austenitic steel [9] were all recorded during in-situ irradiations 

in the TEM. The presentation will include video clips and additional  images from these 

experiments which will serve to demonstrate the insights into these phenomena that have 

resulted from the in-situ experiments. 

Materials in space 

 

Figure 2: BF TEM images of meteoritic nanodiamonds dispersed on a thin carbon film (a) 
before and (b) after irradiation with 6 keV Xe ions to a fluence ~6 × 1014 ions/cm2 at room 
temperature. (c) Molecular Dynamics simulations of the effect of a single impact of a 4 keV 
Xe ion with a 3nm diameter nanodiamond [10]. 

In the context of attempting to shed light on the cosmochemistry of trace elements in 

nanodiamonds (NDs) extracted from meteorites, we have performed experiments and molecular 

dynamics (MD) simulations on the irradiation of NDs with Xe ions [10]. Figure 2 a) and b) 

show BF TEM images of NDs from the Orgueil meteorite dispersed on a thin amorphous carbon 
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film before and after irradiation with 6 keV Xe ions where both size changes and disappearances 

of some NDs can be seen. MD modelling of the Xe/ND interaction, shown in Figure 2c) shows 

the complete disordering of a 3 nm ND as a consequence of a single Xe ion impact. Details of 

this ongoing project will be included in the presentation. 

Nano-materials  

 

Figure 3: In-situ ion-irradiation experiments with nanospheres and nanowires: 

a) BF TEM image of NPs of different sizes and W foil irradiated with 15 keV He ions to a 

fluence of 1.1 × 1017 ions/cm2; (b) enlarged area of the foil after tilting >15◦ to avoid any 

possible g.b invisibility criteria; and (c) enlarged area of NP after equivalent tilting of >15◦. 

Note the complete absence of dislocation loops in the NPs evident in (a,c) [11]. 

d) A silicon nanowire prior to irradiation and e) following irradiation with 6 keV Ne ions to a 

fluence of 5.5 × 1015 ions/cm2 at 250°C. Note that in both images, the nanowire has been rotated 

through 90° from its orientation under irradiation in order to show a “side-view”. The arrow 

on d) indicates the direction of the ion beam. The nanowire has bent away from the ion beam 

[12]. 
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With a high surface to volume ratio, nanostructured (including nanoporous) materials may offer 

some significant advantages in resisting radiation damage and an example of this can be seen 

in Figure 3a) where no dislocation loops are observed to form in an 80 nm diameter W 

nanosphere irradiated with 15 keV He ions but are clearly observed in the W foil of a similar 

thickness to the diameter of the sphere. [11] 

Ion irradiation may also be a useful means of modifying and even aligning semiconductor 

nanowires. In the example shown in Figure 3 d) and e), the silicon nanowire bends away from 

the 6 keV Ne ion beam; however, with careful choice of irradiation parameters Si and Ge 

nanowires may bend towards (and thus align with) the directyion of the ion beam. Examples 

from this work will also be included in the presentation [12]. 
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Abstract 

Ion induced nanopattern formation has been experimentally investigated for many different ion-

target combinations and different ion irradiation conditions. Several theories and models have 

been developed throughout the past years to explain the observed boundary conditions for 

pattern formation as well as features of the patterns like wavelength, growth rates, shape and 

amplitudes. To compare specific experiments with the predictions of analytical theories it is 

necessary to calculate the linear and non-linear coefficients of the respective equation of motion 

of a surface profile. Monte Carlo simulations of ion solid interaction based on the binary 

collision approximation provide a very fast, rather universal and accurate way to calculate these 

coefficients. The universality expresses the broad range of ion species, ion energies and target 

compositions accessible by the simulations. The coefficients are obtained from the moments of 

calculated crater functions, describing ion erosion, mass redistribution and ion implantation. In 

this contribution, we describe how most linear, non-linear and higher order coefficients can be 

determined from crater function moments. We use the obtained data to compare the results of 

selected experimental studies with the predictions of theoretical models. We find good 

quantitative agreement e.g. for irradiation of Si with Ar and Kr ions, Al2O3 with Ar and Xe ions, 

and amorphous carbon with Ne ions. 
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Секция 1. Распыление, структура поверхности, десорбция 
 
 
 
 

Section 1. Sputtering, surface structure, desorption 

 



 



 
 

 
 

Emission of velocity correlated clusters in fullerene-solid single collision.              

A new sputtering mechanism 
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 Cluster-surface collisions lead to many interesting phenomena of both practical and 

fundamental importance [1]. These phenomena are related with impact interactions over a 

large range of kinetic energies ranging from thermal energies ( sub-0.1eV per atom), where 

the cluster is gently deposited at the surface  (retaining composition and shape) , to shallow 

implantation at keV kinetic energies. At keV energies the nature of the impact interaction 

largely depends on the cluster atom to target atom mass ratio. This determines the extent of 

energy transfer and cluster penetration vs. disintegration upon impact. For a cluster composed 

of atoms much heavier than the target atoms one observes efficient penetration of the whole 

cluster resulting in reduced stopping power (“clearing-the-way” effect)[1]. In sharp contrast, 

when the cluster atoms are much lighter that the target atoms , the cluster experiences , upon 

impact,  complete disintegration into its elementary constituents  and the sub-surface 

penetration of its atoms is very shallow. This results in the buildup of an exceptionally high 

energy density within the few topmost layers of the target ( 2-4 nm deep) on an ultrafast 

timescale ( below 100 femtoseconds). This is the case studied here where a  60C  projectile ion 

is impacting a variety of metallic targets whose atomic mass is about an order of magnitude 

larger than carbon. The impact of the keV 60C  ion at metallic targets ranging from group 5 ( 

Nb and Ta) to group 11 coin metals ( Cu, Ag and Au) resulted in the observation of large 

secondary clusters ejected from the bombarded target with nearly the same velocity (for all the 

clusters emitted from a given target) [2,3]. The kinetic energy distributions ( KEDs) of the 

different clusters could be described by a thermal distribution riding on a common center-of-

mass velocity (shifted Maxwellians) of  some precursor.  The most probable energies of the 

KEDs were found to increase nearly linearly with the mass of the emitted cluster. This 

behavior is in sharp contrast to that observed for KEDs of emitted clusters when induced by 

the impact of a monoatomic projectile ion. Very recently [3] we have established the general 

nature of the new mechanism, irrespective of the nature of the emitted cluster. For the reactive 

transition metals we mainly detect and analyze KEDs of the carbidic species ( Me Cn m
  with 
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A related DFT calculation of the optimized ground state structures revealed slightly distorted 

cuboids (fcc nanocrystallites) which were practically identical for the neutral and ionic 

clusters. The two upper boxes of Fig.3 show the variation of the emission energy of a TaC 

unit from  positively charged Ta Cn n
  and neutral Ta Cn n  clusters as a function of cluster size n. 

The dissociation energies are quite similar and are both in the range of 7-11 eV (oscillating). 

The lower box of Fig.3 shows the variation of the adiabatic ionization energy of Ta Cn n  

clusters as a function of n. The values are ~ 5 eV, in agreement with experiment [4]. 

Assuming thermally activated decay processes (dissociation and thermionic emission) and 

similar pre-exponential factors for the corresponding rate constants, it is clear that the 

dominant high rate cooling channel will be the thermionic ionization one.  
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When energetic ions hit water ice, the energy transferred from the impactor to the ice may 

eject particles from the surface. This process, termed sputtering, has been studied for several 

ion species under laboratory conditions over the past decades (e.g., [1,2,3,4,5,6,7,8]). 

Sputtering may proceed in a straight-forward manner, i.e., the ion directly knocking out one 

or several water molecules, or it may be a two-stage process with the irradiation first causing 

chemical reactions inside the ice (so-called radiolysis [9,10,11]) and subsequently releasing 

the radiolysis products from the surface. The sputtering yield denotes in both cases the 

number of water molecules or equivalents (if H2O reacted to H2 and O2, for instance) leaving 

the ice per impacting particle.  

Knowing the sputtering yield and the chemical and energetic composition of the ejecta 

over a wide range of parameters is important to understand any ice-covered celestial body 

Figure 1: False colour image of Jupiter’s moon Europa, obtained with the Solid 

State Imaging camera onboard Galileo. Image credit: NASA/Jet Propulsion 

Laboratory.  
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exposed to energetic particles. This knowledge is needed to interpret observations [12,13,14] 

and to formulate models [15,16,17,18] of sputter-induced atmospheres of celestial bodies with 

an icy surface. The astrophysical application we are most interested in here is Europa, one of 

the icy moons of Jupiter. The sputtering yields and the plasma environment determine the 

density and composition of its atmosphere [10,18,19].  

Sputtering of water ice by sulphur ions is highly relevant for Europa: S
n+

 ions are one of 

the three most frequent ion species in the plasma environment around Europa [20]; they 

originate from its volcanically active neighbour Io. However, to our knowledge, sulphur ions 

were never used before in water ice sputtering experiments as sulphur is chemically reactive 

and can corrode surfaces in vacuum chambers. For other ion species (O, Ar, He, H, among 

others), sputtering experiments on water ice films have been performed and semi-empirical 

formulae have been derived by, e.g. [4] and [5]. So far, these formulae were also applied for 

sulphur ions as input for exosphere models of Europa. Alternatively, one had to rely on SRIM 

sputtering simulations [21]. 

 

The University of Bern is developing the neutral gas mass spectrometer for ESA’s Jupiter 

Icy moons Explorer (JUICE [22]), planned to reach the Jupiter system in 2029. We therefore 

strive to fill gaps of knowledge about the basic physics of the surfaces and atmospheres of 

Jupiter’s icy moons before the arrival of JUICE. We combine the available facilities for 

developing and calibrating mass spectrometers, and ion/electron spectrometers [23] with the 

sample preparation techniques and diagnostics of the Planetary Imaging Group at the 

University of Bern [24,25,26]. Over the last years, we have experimented with a wide variety 

of water ice samples in vacuum conditions, ranging from dense and thin (100 nm) ice films on 

microbalances to thick (1 cm) ice slabs and thick porous ice regolith. In this paper, we 

concentrate on the irradiation of ice films with sulphur ions.  

To create an ice film, we deposited de-ionized water vapour via a needle valve and a 

capillary onto the cooled surface (90 K) of a Quartz Crystal Microbalance (QCM) [27] in a 

vacuum chamber. Under these conditions, most of the deposited ice will remain amorphous 

throughout the experiments and the ice film density will be 0.75 to 0.95 g cm
-3

 [4,28]. The ice 

film thickness during ion irradiation was chosen between 10 and several 100 nm: the ice 

thickness must exceed the penetration depth of ions, which depends on energy and species,  to 

allow for reliable sputtering yield measurements. The frequency of the QCM changes linearly 

with deposited mass, which allows us to directly measure mass loss rates as a function of the 

ion flux directed at the QCM. The surface of the microbalance was 45° or 60° tilted with 
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respect to the incoming ion beam. The ion beam was created by an electron-cyclotron-

resonance ion source [23], capable of producing a wide range of ion species and energies 

from 10 eV to 100 keV per charge, including charged molecules and multiply charged ions. 

The residual water pressure during ion irradiation was on the order of 10
−9

 mbar. 

 

With this setup, we obtained experimental sputtering yields for electrons [29] and for the 

ion species S
+
 [30], O

+
, O2

+
, O

2+
, Ar

+
, and Ar

2+
 [8]. We also had the opportunity to 

experiment with F
+
 and SF

+
 ions because we ionised SF6 gas to create S

+
 ions. Although F

+
 

and SF
+
 are not relevant for Jupiter and its icy moons, they are interesting for the sputter 

theory of ices.  

Our first experimental results for S
+
 ions [30] show that the sputtering yield between 20 

and 70 keV is two to three times higher than predicted by extrapolations from other ion 

species [4,5,6]. Figure 2, left panel, compares the S
+
 sputtering yields from experiments to the 

predictions of [4] (blue curve) and [5] (red dashed curve) for the impact angle of 45°. The 

experimentally derived sputter yield exceeds the predictions [4] by a factor of 2.9 ± 0.5 for all 

energies between 20 to 70 keV. The discrepancy is less notable for 10 and 140 keV. By 

comparison, the formula by [5] matches the data at 30 and 50 keV. The actual sputtering yield 

between 10 and 70 keV exceeding the prediction by [4] is noteworthy because that prediction 

matches experiments better than the formula derived by [5] for energies below 100 keV for 

the case of H
+
, He

+
, N

+
, O

+
, and Ar

+
 [6]. 

   

 

 

 

 

 

 

Figure 2: Left: S
+
 sputtering yields versus energy for 45 ° impact angle and T = 

90 K. Data points (black symbols) show our experiment results; the blue curve 

shows the prediction by [4] and the red dashed curve shows the prediction by [5], 

both of which are based on previous ice sputtering experiments with other ion 

species. Right: Intensity spectra of the four major plasma species (black: 

electrons, red: H
+
, blue: O

+
, green: S

+
) at Europa’s surface. The diamonds denote 

data from [31] (ions) and [32] (electrons), the solid lines are fits to the hot 

populations, the dashed lines are models of the cold populations that have not 

been measured yet. Figures taken from [30]. 
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 Our experiments (Figure 2, left panel) have important implications for Europa’s 

atmosphere: The energy range at which the S
+
 sputtering yield exceeds predictions coincides 

with the most common energy of S
+
 ions in Jupiter’s plasma around Europa (Figure 2, right 

panel). Therefore, the atmospheric density of sputtered O2, H2, and H2O at Europa’s surface, 

re-calculated with the higher S
+
 sputtering yield, exceeds previous model predictions by 

roughly 30% [30]. Another interesting lesson concerns the sputtering efficiency of molecules: 

comparing the sputtering yield from SF
+
 to S

+
 and F

+
 between 20 and 70 keV, we find that 

sputtering induced by molecules is two times more efficient than expected from the sputtering 

yield of monoatomic species. This confirms previous sputtering experiments with atomic and 

molecular oxygen [8]. 

 

Ongoing and future activities: we now shift our attention to studying the chemical and 

physical alterations in water ice samples upon long-term irradiation. We monitor these 

processes with spectral cameras in the visible and near-infrared wavelength range and with a 

new dedicated time-of-flight mass spectrometer. The physical and optical properties of these 

macroscopic ice samples make them realistic analogues for planetary surfaces (see Figure 3). 

The effect of chemical impurities in the water ice, such as NaCl, is also investigated. In 

addition, we are developing novel detection techniques based on Laser Desorption Mass 

Spectrometry to detect biomarkers in situ, such as amino acids. This is relevant for future 

missions to Europa and other ice moons in the search for extraterrestrial life.   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 3: CCD camera image of a fine-grained ice sample after two days of 

electron irradiation experiments. The diameter of the circular ice sample is 4 cm. 

The dark circles in the frost and the depressions inside the ice sample (pointed 

out by black arrows) indicate ice sublimation caused by intense electron beams 

(image taken from [29]). 
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Rocky bodies in the solar system that are not protected by any significant atmosphere 

such as the Earth’s moon or the planet Mercury are affected by a large variety of influences 

from outer space. Micro-meteorite impacts, thermal and photon-stimulated desorption as well 

as sputtering by solar wind ions are among the most prominent effects ([1], see Figure 1). The 

severe changes of the surface are summed up under the term space weathering [3]. The 

surface is significantly eroded by impinging micrometeorites and ions, and vitrification and 

metallization change its optical properties [4]. Here the sputtering of the surfaces of planets, 

moons or asteroids represents an important contribution to the depletion of refractory, rock 

forming elements [5]. Understanding the effects that occur during solar wind sputtering is 

Figure 1: This image gives an overview of the different effects that contribute to 

space weathering. Besides thermal desorption, micrometeorite impacts and 

photon-stimulated desorption, sputtering by solar wind ions plays an important 

role for the erosion of surfaces of moons and airless planets. (Image adapted from 

[2].) 
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therefore essential for reproducing the development of celestial bodies such as the Moon or 

Mercury. Furthermore, atoms are emitted and form a thin exosphere around the body, with its 

composition being representative for the original surface [5, 6]. Analyzing the atoms and 

molecules that make up this exosphere therefore gives another possibility for remote 

examination of planets, moons and asteroids in the solar system [7]. Such investigations can 

be performed by a spacecraft in orbit or during a flyby maneuver. Studying the composition 

of Mercury’s exosphere by using a mass spectrometer is, for example, an integral part of 

ESA’s BepiColombo mission, which has recently launched and will arrive at the solar 

system’s innermost planet in 2025. 

Interpreting the results of these spacecraft observations requires a model that incorporates 

a fundamental understanding of all the processes contributing to the exosphere [8]. Currently, 

only few data exist for sputtering of analogue materials with solar wind relevant ions (see for 

example [9-11]). Instead exosphere simulations mostly rely on approximations or the results 

of SRIM simulations [12], which can lead to inaccuracies in several areas. On one hand, the 

program SDTrimSP [13] has been found in the past to reproduce angular dependent sputtering 

yields more precisely than SRIM [14]. Additionally, SRIM lacks the possibility to include 

surface roughness or modifications to the surface’s composition due to preferential sputtering. 

Moreover, any Binary Collision Approximation (BCA) simulation such as SRIM or 

SDTrimSP can currently only describe the kinetic sputtering contribution. While 93% of the 

solar wind is made up of protons, it also contains about 7% doubly charged He and small 

parts of heavier multiply charged ions [15]. These ions will therefore cause additional 

potential sputtering as most minerals that are expected to be found on Moon or Mercury are 

insulators [16]. Due to the H sputtering yield being very small, this additional sputtering will 

influence the total erosion significantly. As long as no universal theoretic or numerical 

description of this process is available, it is therefore necessary to perform laboratory 

experiments to get a more complete understanding of solar wind sputtering and how it 

contributes to the space weathering process. 
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For this reason, we performed sputtering experiments with thin film targets using the 

minerals wollastonite (CaSiO3) and augite ((Ca,Mg,Fe)2Si2O6) as analogue materials for the 

surfaces of the Moon and Mercury [17, 18]. Augite is a pyroxene, while wollastonite is very 

similar to minerals from this group. Pyroxenes have been found on the Moon and they are 

also expected to make up a significant amount of Mercury’s surface [19]. In order to perform 

direct sputtering measurements, we deposited thin films of these materials with a thickness of 

several tens to hundreds of nms on a Quartz Crystal Microbalance (QCM) [20]. For a 

sputtering measurement the quartz is operated in an electronically driven thickness oscillation 

with a resonance frequency close to 6 MHz. During ion irradiation, the change of this 

resonance frequency Qf  is recorded, which is proportional to the mass change Qm  of the 

target [21]. The sputtering yield Y  can then be determined from measurements of the ion 

beam current density. This yield describes the number of sputtered atoms per ion and 

represents the quantity that we want to obtain from our measurements.  

Irradiations were performed at the ion beam setup at TU Wien centered around a 14.5 

GHz Electron Cyclotron Resonance (ECR) ion source (see Figure 2), which makes 

irradiations with multiply charged ions possible. Using singly charged ions, Ar fluxes of 10
16

 

atoms m
-2 

s
-1

 and H fluxes of 10
17

 atoms m
-2

 s
-1

 can be achieved. The QCM is placed on a 

rotatable sample holder to allow angular dependent measurements up to incidence angles of 

roughly 70 degrees.  

Figure 2: This sketch shows the experimental setup that was used for our 

irradiations. After ionization and acceleration in the ECR source, a sector magnet 

is used for mass over charge state selection. Using several deflection plates and 

einzel lenses, the beam then gets focused into the sample chamber, where ion 

bombardment of the QCM is possible under incidence angles between 0 and 

about 70 degrees. (Image taken from [22].) 
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Before and after irradiations, the surface’s composition was investigated using X-Ray 

Photoelectron Spectroscopy (XPS) and Elastic Recoil Detection Analysis (ERDA), which 

proved a sample composition that represents the original material well. The surface roughness 

was obtained from measurements with an Atomic Force Microscope (AFM). For the 

presented investigations, this was mostly used to guarantee that the surface roughness is low 

enough to be neglected for sputtering yield evaluations.  

Experimental sputtering yields were obtained for H, He and Ar ions at different angles of 

incidence and different kinetic energies. For potential sputtering investigations, He
2+ 

was used 

as well as Ar with charge states between 2+ and 8+. Measured sputtering yields were then 

compared to the predictions of SDTrimSP and SRIM calculations to investigate the 

discrepancies between experiment and simulation. Most of the results presented in this work 

were obtained with wollastonite targets. First augite measurements showed a similar behavior 

and more detailed results will be presented at the ISI conference.  

 

          

 

 

 

 

 

 

 

Kinetic sputtering yields under different angles of incidence were measured using singly 

charged Ar, He and H ions. For the noble gases, SDTrimSP is able to describe the sputtering 

yields very well for the whole range of incidence angles (see the left image in Figure 3, [17]). 

Figure 3: Left: The angular dependent sputtering of wollastonite under Ar
+
 

bombardment (red squares) compared to results of SDTrimSP (blue) and SRIM 

(black) simulations. SDTrimSP results are able to describe the kinetic sputtering 

yields very precisely. Right: Sputtering yields for different Ar charge states at the 

same kinetic energy show a significant increase compared to the SDTrimSP 

prediction. Here steady state yields after prolonged irradiation are shown. The 

potential sputtering yield can be described by a previously proposed fit formula 

(red dashed line) including a dependence on the ion’s potential energy [22].  

(Images taken from [17].) 
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Some discrepancies are found for sputtering by H ions showing lower yields than predicted 

for flat incidence. It remains to be investigated whether this can be explained by inaccuracies 

in the program’s input parameters or by implantation of H ions into the material.  

Potential sputtering contributions showed an increase for higher charge states (right image 

in Figure 3) and a significant fluence dependence. It can be assumed that predominantly O 

atoms are sputtered by the ions’ potential energy [16], which leads to a depletion of the 

surface’s O content until a steady state is reached. This behavior was investigated for different 

Ar charge states as well as different incidence angles. The dependence of the sputtering yield 

on the ion’s potential energy can be described by a fitting formula that has previously been 

applied by Tona et al. [23]. The same investigations were performed for He
2+

 ions showing 

discrepancies to the potential sputtering yields of Ar ions. Our results therefore suggest that 

the interplay of kinetic and potential sputtering must not be neglected as the first quantity is 

much higher for Ar compared to He. This then affects the steady state of the surface, which is 

essential for correctly describing the potential sputtering of mineral targets.  

We combined our experimental results with SDTrimSP simulations to formulate a model 

for the total sputtering by solar wind ions [17]. A very significant angular dependence of the 

total sputtering yield was found, where potential sputtering increases the erosion especially at 

normal incidence. Due to the comparably small sputtering yield of H, the contribution of 

heavier multiply charged ions must not be neglected, proving the significance of laboratory 

experiments for completely understanding solar wind sputtering.  

 

                                                                                    

                                                                      (commission for 

the coordination of fusion research in Austria at the Austrian Academy of Sciences -       

The computational results presented have been achieved using the Vienna Scientific Cluster 3 

(VSC3). 
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The regularities of the phenomenon of ion-induced corrugation of carbon fibers 

under high-fluence (~10
19

 cm
-2

) 20-30 keV energy noble gas ions (Ne
+
, Ar

+
) and 

nitrogen (N2
+
) irradiation are analyzed in frame of the radiation-induced plastic 

processes of dimensional changes in carbon materials taking into account ion 

sputtering. The perspectives and applications of ion-induced corrugation in carbon-

carbon and carbon-ceramic composites technology are presented.  

 

Исследования углерод-углеродных композитных материалов, армированных 

углеродными волокнами, обусловлены их применением как конструкционных материалов 

для ядерных реакторов, плазменного оборудования и аэрокосмической техники [1]. 

Радиационное воздействие на углеродные материалы, в том числе, композиты, приводит к 

сильным температурным зависимостям целого ряда физических и механических свойств 

[1,2]. Высокодозное ионное облучение волокнистых углеродных материалов приводит к 

структурным и морфологическим изменениям поверхности углеродного волокна [3-6]. В 

зависимости от температуры облучения Т и уровня радиационных нарушений , 

определяемого числом смещений на атом (dpa), могут проявляться процессы 

аморфизации, рекристаллизации, и развитие специфической морфологии – гофрирование 

волокна. Аморфизация поверхности волокна, как и других углеграфитовых материалов, 

наблюдается при температурах облучения ниже температуры Та динамического отжига 

радиационных нарушений [7]. При температурах T > Ta поверхность рекристаллизуется, 

сопровождаясь образованием на поверхности углеродных волокон на основе  

полиакрилонитрила (ПАН) системы регулярных гофров. В накопленных к настоящему 

времени данных облучение углеродных волокон на основе полиакрилонитрила (ПАН) как 

в виде нитей, так и в углерод-углеродных композитах КУП-ВМ и ДЕСНА, армированных, 

соответственно, волокнами марок ВМН-4, и УКН 5000 (производства НИИграфит, 

Москва) проводили ионами Ne
+
, Ar

+
, N2

+
 с энергиями в десятки кэВ на масс-

монохроматоре НИИЯФ МГУ [3-6] и ионном ускорителе МИМ-50 Московского 

авиационного института [8]. Температуру мишеней варьировали от комнатной до 600 °C и 

контролировали с помощью хромель-алюмелевой термопары. Флуенсы облучения 

составляли 10
18

 - 10
19

 ион/см
2
. Мониторинг ионного облучения проводили путем 

регистрации тока ионов и электронов для определения флуенса облучения и 
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коэффициента ионно-электронной эмиссии. Методы исследования образцов до и после 

облучения включали дифракцию быстрых отраженных электронов, растровую 

электронную микроскопию (РЭМ), лазерную гониофотометрию (ЛГФ), спектроскопию 

комбинационного рассеяния света, рентгеновскую фотоэлектронную спектроскопию. 

Гофрированную поверхность можно рассматривать как квазипериодическую 

последовательность призматических образований, ребра которых при нормальном 

падении ионов на мишень перпендикулярны оси волокна, см. рис.1. 

 

 

 

Рис.1. Схема и типичный пример РЭМ-изображения гофрированной структуры 

углеродного волокна на основе ПАН.  

 

Углы наклона гофров 1 и 2 и долю гофрированной структуры Lгоф/L на вершине волокна 

в случае нормального падения ионов на мишень определяли методом ЛГФ. При этом ось 

волокна расположена в плоскости падения лазерного луча. Та же плоскость используется 

для регистрации отраженного лазерного луча. Значение  = 0 соответствует зеркальному 

отражению лазерного луча от плоскости среза мишени. До облучения распределение 

углов наклона f() сосредоточено при  = 0. Гофрированная структура проявляется в 

дополнительных к  = 0 максимумах в распределениях f() при 1  2. Эти углы 

принимали за доминирующие углы наклона граней гофров. Доля гофрированной 

структуры Lгоф/L тем больше, чем больше отношения максимумов распределений f1,2 при 

1,2 к максимуму f0 при  = 0. Поэтому за меру доли гофров Lгоф/L принимали отношение 

f1,2/(f0 + f1,2), где f1,2 = (f1 + f2)/2. 

Сильное влияние температуры на углы наклона гофров и долю гофрированной 

структуры (см. рис.2), связывается с закономерностями размерных изменений при 

нейтронном облучении [5]. Целостность материала оболочки обеспечивается высокой 

радиационной пластичностью графита. Ионное облучение, в отличие от нейтронного, 
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влияет только на тонкий поверхностный слой волокна порядка нескольких десятков 

нанометров, в котором проявляются радиационные размерные изменения кристаллитов 

графита – расширение в направлении оси c и сжатие в базисной плоскости. Это приводит 

к большим механическим напряжениям между облученным слоем и остальной частью 

волокна. Аккомодация напряжений в оболочке волокна при пластической деформации 

вызывает ее гофрирование, иначе оболочка волокна потеряла бы целостность и 

отделилась от остальной части волокна. Экспериментально измеренные углы β являются 

близкими к углам двойникования графита βд1 = 48°18’ и βд2 = 35°12’.  Для ионов инертных 

газов углы β наклона гофров и их доля становятся минимальными вблизи Т ~ 400 
о
С, 

соответствующей минимуму радиационно-индуцированных размерных изменений 

графитовых материалов. Глубина минимума определяется конкуренцией уровня 

радиационных нарушений и коэффициента распыления. Подавление гофрирования при 

облучении ионами Ar
+
 энергии 20 кэВ связано с более низким уровнем радиационных 

нарушений по сравнению с облучением ионами энергии 30 кэВ при почти одном и том же 

коэффициенте распыления.  

Для ионов азота найдено, что углы β и их доля возрастают в переходной области 

температур 150 - 275 °C, достигая при повышенных значениях температуры 

максимальных значений, соответствующих облучению ионами инертных газов. Можно 

предположить, что химическая активность имплантированного азота накладывает 

дополнительные условия на рекристаллизацию графита и, соответственно, на размерные 

изменения модифицированного слоя.  
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Рис. 2 - Температурные зависимости углов β наклона (слева) и доли гофрированной структуры 

(справа) для углеродного волокна, армирующего композит КУП-ВМ. Данные для 30 кэВ Ne
+
, Ar

+
 

взяты из [5].  

 

По данным исследований электронной структуры парамагнитные дефекты после 

облучения графитов ионами азота при повышенных температурах Т > Ta являются 

графитоподобными и атомы азота занимают вакансии в графеновых плоскостях с 
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сохранением планарной структуры [9]. При переходных температурах в области  

Ta = 200°С наряду с графитоподобными дефектами наблюдаются дефекты, характерные 

для фаз нитрида углерода С3N4. 

Данные для физико-механических свойств и термостойкости гофрированного 

ионным облучением углеродного волокна описаны в работе [10]. Измерения удельной 

поверхности проводили по адсорбции азота с расчётом по методу БЭТ. Термостойкость 

испытана до 2400°С. Сравнение данных для необлученных и облученных образцов 

высокомодульного углеродного волокна показывает, что при стократном увеличении 

удельной поверхности прочность углеродных волокон при ионном облучении 

практически не изменяется. Получаемые при высокодозном ионном облучении 

физические и механические свойства высокомодульных углеродных ПАН-волокон 

представляются, согласно [11], наиболее подходящими для решения проблем 

совместимости углеродного волокна и матрицы при создании углерод-углеродных и 

углерод-керамических жаростойких композиционных материалов. Перспективным 

представляется также применение гофрированного волокна в технологии 

электрохимических источниках тока и суперконденсаторах. 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке Министерства высшего образования 

и науки Российской Федерации (проект № 9.8413.2017/БЧ). 
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Hydrogen accumulation in fusion devices is a serious issue from the viewpoint of 

radiation safety, as the total amount of radioactive tritium is strictly controlled. It also affects 

plasma parameters, as hydrogen accumulated in the device can be released during the 

discharge due to the plasma-wall interaction. One of the main channels for hydrogen 

accumulation is co-deposition, wherein hydrogen is deposited onto a surface together with 

particles of the wall material previously eroded from some other area of the fusion device’s 

wall by plasma. Such co-deposition can lead to accumulation of thick layers of material 

containing large amounts of hydrogen in hard to reach areas of the installations, such as pump 

lines or shadowed areas of the divertor in tokamak devices. The hydrogen content in such co-

deposited layers can reach tens of atomic percent, and, in the case of hydrogen active 

materials, such as carbon, even exceed unity. Hydrogen content in such films depends 

strongly on a number of co-deposition parameters, such as the deposition rate, temperature of 

the surface on which co-deposition occurs, hydrogen flux to the surface during deposition and 

others. This makes purely empirical approach to prediction of hydrogen accumulation in co-

deposited layers in fusion devices very difficult requiring exhaustive experimental testing in 

the full range of parameters that can occur in fusion devices. Such approach is not always 

feasible or economically viable, especially when attempting to predict hydrogen accumulation 

in future devices. Because of this, an approach is preferable that could provide quantitative 

predictions via computationally cheap predictive modeling of plasma-wall interactions.  

In our previous works, a simple diffusion-based model of co-deposition was developed 

[1]. The model takes into account gas diffusion through the semi-infinite depositing layer in 

the process of the deposition. Diffusion takes places in the field of “traps” (defects, 

dislocations, vacancies, etc.), which are described as hydrogen states with lower energy than 

the solute state. Hydrogen atoms can transit from solute state into one of the trapped states 

and back. Solute hydrogen can diffuse through the deposited layer, while trapped hydrogen is 

immobile. Diffusion rate is considered constant throughout the whole depth of the layer and 

does not depend on hydrogen concentration. The hydride formation is not considered and 

concentration of solute hydrogen is considered small compared to the concentration of metal 

atoms comprising the depositing layer. The deposition process is assumed to be quasi-

stationary, where the distribution of hydrogen does not depend on time. Hydrogen 
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recombination rate on the surface is considered to be infinite, so the hydrogen concentration 

on the surface is zero. Concentration of available traps is taken to be constant for all 

deposition conditions. The resulting formula for predicting hydrogen (deuterium) content in 

metal is  

 

(1) 

Where D=D0 exp(-Ed/kT) is the diffusion coefficient, Ed – diffusion activation energy, T is 

the temperature, I0  - the total flux of D energetic particles implanted into the co-deposited 

layer, h is the hydrogen implantation depth, Eb
i
 – binding energies for traps of type i, nMe – the 

concentration of metal atoms, Zi – the atomic fraction of traps of type i, and μ≈1. 

The obtained formula was tested for W-D, Mo-D and Al-D co-deposition data for the 

deposition temperature ranges from room temperature to 800 K with 25 K resolution obtained 

experimentally [1,2] (fig. 1). Experiments were performed using MD-2 installation [3]. 

Metallic (W, Mo, Al) layers were co-deposited with deuterium using Ar-D magnetron 

discharge. Layer thickness was ~100 nm. Layer deposition rate was ~ 2 Ǻ Angstrom per 

second. Deposition pressure was ~ 2 Pa for W and Mo and ~0.2 Pa for Al. Deuterium content 

was measured by means of in-vacuo thermal desorption spectroscopy performed with 2 K/s 

linear heating up to 1400 K. Thickness of the co-deposited layers was measured by means of 

quartz microbalance installed close to the experimental sample. Experimental data showed 

and our formula predicted a step-wise form of the deuterium content vs. deposition 

temperature curve, with each step correlating to a different type of trap. For each of the three 

co-depositing materials only 3 types of traps were needed to fit the predictions of our model 

with experimental data. Trap energies obtained by fitting of the experimental data 

corresponded well with literature data on possible trap energies in W, Mo and Al.  
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Figure 1. Deuterium content in W-D, Mo-D, and Al-D co-deposited layers vs. temperature of 

substrate surface during deposition. Dots – experimental data, curves – predictions of the 

developed formula (formula 1) 

In the previously developed formula, it was assumed that the rate of the deposition was 

negligibly small, which is not always the case experimentally. To account for this, the 

movement of the layer being co-deposited as a whole, an analogue of convention matter 

transfer was added to the equations. With the assumption that the concentration of the 

deuterium in the co-deposited layer in the solute form is far smaller that the concentration of 

available traps, it was possible to develop a new predictive formula.  

 

(2) 

 

where  
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is the growth rate parameter which compares the rate of the deposition to the diffusion rate, 

and  is the effective trap energy parameter lying between minimal and maximal trap 

energies.  

To test this formula, a new series of experiments is going to be conducted, studying W-

D co-deposition at different deposition rates. To vary the deposition rate, different gas 

mixtures of Ar:D will be used. The flux of deuterium will be kept constant, while the flux of 

argon will be varied. This will allow us to change the rate of erosion and, thus, of film 

deposition without strongly changing any other discharge parameter. The depositions will be 

done at the temperature above 100 °C, because at near room temperature controlling the 

surface temperature precisely during deposition was impossible due to lack of active sample 

cooling.  
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Sputtering indicatrixes for net surfaces generated numerically are examined in the 

paper. How netting density and ions azimuth incidence angle influence onto sputtering 

indicatrix shape is studied. It is shown that the sputtering indicatrix for net surface is 

differed greatly from the sputtering indicatrix for smooth material. 

В ряде технических приложений приходится сталкиваться с задачей 

определения потоков частиц распыления от сложноструктурированных сетчатых 

поверхностей (СП). Это могут быть сетки электронной и ионной оптики, различные 

фильтры и т.п. В данной статье дается определение коэффициента распыления СП и 

рассматриваются индикатрисы распыления трикотажной СП типа «гладь» [1] с 

различной плотностью плетения (отношение шага ячеек к диаметру нитей). 

Так же как для гладких сплошных поверхностей коэффициент распыления СП 

можно определить, как отношение ,
i

a

N

N
S   где aN  – количество атомов, распыленных 

с поверхности нитей СП за единицу времени;   eJN ii /cos   – количество ионов, 

упавших на плоскость СП; iJ  - плотность ионного тока;   - угол падения ионов; e  - 

заряд электрона. Однако в отличие от гладких поверхностей aN  вычисляется путем 

интегрирования плотности потока распыленных частиц Snv по поверхности нитей. Для 

расчета Snv  используют трехмерную расчетную модель СП. Расчет проводится с 

учетом взаимного экранирования нитей. 

На рисунке 1 приведены трехмерные геометрические модели и скорость эрозии 

нитей для СП трех различных плотностей плетения. Геометрическая модель СП 

строилась с применением аналитических соотношений, описывающих траектории 

нитей и позволяющих варьировать плотность плетения в продольном и поперечном 

направлениях, материал поверхности нитей – золото, бомбардирующие ионы – ксенон, 

300 эВ, угол падения ионов – 30. 
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Рисунок 1 – Геометрические модели и скорость эрозии СП типа «гладь» с различной 

плотностью плетения 

На рисунке 2 представлена расчетная зависимость коэффициента распыления 

сетеполотна при воздействии на него потока ионов. 

 

Рисунок 2 – Зависимость коэффициента распыления сетеполотна от угла падения ионов: 

1 - 0,19х0,33 мм; 2 - 0,202х1,075 мм; 3 - 0,472х0,214 мм 

Как можно видеть из рисунка 2, угловая зависимость коэффициента распыления 

СП существенно отличается от угловой зависимости сплошной поверхности [2]. При  

 <60-70 поток ионов iN  уменьшается пропорционально  cos , в то время как aN  

меняется слабо, поскольку суммарное сечение нитей, взаимодействующих с потоком, 

остается почти неизменным. При  >60-70 геометрический коэффициент пропускания 

сетеполотна стремится к нулю и практически все ионы струи попадают на поверхность 

нитей. Поэтому здесь наблюдается быстрый рост S . При  =90 iN = 0 и, 

соответственно, S =0. 
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Отметим, что коэффициент распыления сетеполотна S  при  =0 соответствует 

коэффициенту распыления сплошного материала 0S  с поправкой на геометрический 

коэффициент пропускания сетеполотна T : 

 TSS  10 . 

Индикатрисы распыления СП определялись численно, путем интегрирования 

потоков частиц распыления с поверхности нитей фрагмента СП. В расчетах было 

принято, что распыление с поверхности нитей происходит по закону Ламберта.  

На рисунке 3 приведены индикатрисы распыления СП в переднюю и заднюю 

полусферы, реализуемые при различных углах падения ионов.  

   
0,19х0,33 мм 0,202х1,075 мм 0,472х0,214 мм 

Рисунок 3 – Индикатрисы распыления СП при различных углах падения ионов 

Из этого рисунка видно, что при скользящих углах падения большая часть 

частиц распыления направлена в сторону источника ионов, в то время как у гладких 

поверхностей она направлена от источника [3]. Это связано с тем, что при наклонном 

падении ионов распыляются те участки нитей, которые обращены к источнику, 

соответственно, и эмиссия частиц происходит в том же направлении. Потоки в заднюю 

полусферу относительно невелики.  

Влияние плотности плетения (структуры) СП на индикатрису распыления 

иллюстрирует рисунок 4. 

  
Рисунок 4 - Влияние плотности плетения на индикатрису распыления СП: 1 - 0,19х0,33 мм;  

2 - 0,202х1,075 мм; 3 - 0,472х0,214 мм 

Из этого рисунка видно, что максимальные вариации плотности потока частиц в 

зависимости от плотности плетения реализуются при скользящих углах падения ионов 
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и достигают 15-20%. При нормальном падении влияние плотности плетения 

незначительно. Для рассмотренных случаев вариации плотности потока частиц не 

превышают 5%. 

На рисунке 5 приведены индикатрисы распыления, реализуемые при различных 

азимутальных углах падения ионов. 

   
0,19х0,33 мм 0,202х1,075 мм 0,472х0,214 мм 

Рисунок 5 – Индикатрисы распыления СП при различных азимутальных углах падения ионов, 

угол падения бомбардирующих ионов - 80 

Из рисунка 5 следует, что азимутальный угол падения ионов оказывает заметное 

влияние на индикатрису распыления. Особенно сильно это проявляется при 

скользящих углах падения. Вариации плотности потока распыленных частиц достигают 

при этих углах 15-20%. Для СП различной плотности плетения влияние азимутального 

угла сказывается по-разному. 

Таким образом проведенные расчеты показывают, что на индикатрису 

распыления СП заметное влияние оказывают структура и плотность плетения нитей, а 

также азимутальный угол падения ионов. Вариации плотности потока распыленных 

частиц за счет влияния этих факторов достигают 20% при скользящих углах падения. 

Это означает, что если требуется получить более высокую точность расчетов, 

необходимо учитывать структуру и ориентацию СП в каждой точке поверхности. 

Алгоритм расчета в этом случае должен быть двухуровневым. На первом уровне во 

всех точках поверхности исходя из положения источника ионов и ориентации СП 

рассчитывают индикатрисы распыления. На втором уровне, используя полученные 

индикатрисы, рассчитывают потоки распыленных частиц на приемные площадки путем 

интегрирования по всем точкам сетчатой поверхности. 

 

[1] Основы технологии трикотажного производства : Учеб. пособие для вузов. /  

Л.А. Кудрявин, И.И. Шалов – М.: Легпромбытиздат, 1991.-496 с.: ил. 

[2] Распыление твердых тел ионной бомбардировкой: Физ. распыление одноэлементных твердых тел. 

Пер. с англ. / Под ред. Р. Бериша. - М.: Мир, 1984. - 336 с., ил.  

[3] Распыление под действием бомбардировки частицами. Вып. III, Характеристики распыления частиц, 

применения в технике/ Р. Бериш, К. Виттмак, Р. Легрейд, Э. Мак-Кланахан, Б. Сандквист, В. Хауффе,  
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Introduction. Theoretical investigation of sputtering processes by energetic ion bom-

bardment is of large importance for interpretation of great amount of experimental data [1]. 

Most experiments deal with measurements of the energy dependence of sputtering yield for 

different ion-target combinations.  The value of sputtering yield depends mainly on the num-

ber of atoms with low energies. 

The energy distribution of low energy sputtered atoms integrated over all exit angles 

takes the form    
 

              
 

   
 
    

 
    

     
          

 

    
                                                  

 

where     represents the relative energy,      and     are the ion and atom energies respective-

ly. The back squared term in equation (1) is the result of the infinite target approximation used 

in Sigmund’s theory of sputtering [2]. The additional logarithmic multiplier arises after taking 

into consideration the effect of target surface. The constant     depends on the ion to atom 

mass ratio          and on the type of atomic potential. Approximate values of    were 

obtained in [3,4] for the case of power-law atomic potential. In the present work, we extended 

the theory for a wide range of various atomic potentials.  

Scattering cross section. To consider different types of atomic potentials, we use the 

matching differential cross section expressed as a function of scattering angle     in the cen-

ter-of-mass system [5,6]  

 

     
                   

                
                                                                                       

 

The limiting case of large screening parameter,      ,   describes scattering on the hard 

sphere potential, and the limiting case of low values,      – Rutherford scattering on the 

Coulomb potential. Other types of atomic potentials correspond to intermediate values of the 

screening parameter. Transformation of equation (2) to the laboratory system gives the cross 
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section     for collisions of ions and target atoms and the cross section     for collisions of 

cascade atoms.    The cross section     contains two terms due to two atoms born in the cas-

cade collision. Corresponding ratios    and      of the particle energy after collision to its 

energy before collision are calculated from kinematic relations.  

Basic equations. Two sorts of particles participate in the cascade multiplication – scat-

tered ions and target atoms, the latter are displaced from their rest positions after collisions 

with ions. Because of that, theoretical analysis includes solution of the system of two 

transport equations for distribution functions of scattered ions          and recoil atoms 

          Distribution functions depend on the normalized target depth  , cosine   of the 

angle between particle velocity and inward target normal, and on the relative energy  . The 

distribution function of scattered ions obtained from solution of the first equations takes a role 

of the source function of recoil atoms in the second equation.  

Let us consider Mellin transforms over energy variable, 

 

                      

 

 

                             

 

 

                        

 

and the system of transport equations for ions and atoms 

 

 
         

  
           

                            

 

  

                             

 

 
         

  
           

                            

 

  

                 

 

where          represents the source function, and both integrals are averaged over azimuthal 

angle     appearing in the equation for scattering angle in laboratory system 

 

                                                                                                                 

 

Equation (4) describes the process of ion scattering in a half-infinite target. For positive   , 

the delta-type boundary condition indicates the incidence angle of bombarding ions. In the 

present work, we consider the case of normal ion incidence. Equation (5) describes the cas-
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cade multiplication. This equation has zero boundary condition for positive  , because no 

cascade atoms enter the target. To solve the problem, we must get the function        for 

negative     Inverse Mellin transform of the function        gives the energy distribution of 

sputtered particles, and integration of energy distribution leads to the sputtering yield. It is 

necessary to emphasize, that one can obtain the energy distribution at low energies directly by 

investigation the function        in the region     .  

Results. We solved the system of equations (4)-(5) by the method of discrete streams 

[4]. We divided the interval of integration over      into     equal parts, and considered the 

unknown values of distribution functions in       discrete points. To get the values, we ex-

panded solution in a series of decreasing exponential functions and solved the problem of ei-

genvalues and eigenvectors of a quadratic matrix. We obtained the constants of expansion 

from the boundary conditions for positive     and used them in the solution for negative      

Integration over angles and inverse transformation gave the energy distribution of sputtered 

atoms.    

Firstly, we verified the method for the particular case of three discrete streams and ob-

tained the solution in a form of explicit analytical expressions. Calculation of the energy dis-

tribution demands taking the only integral to get the inverse transform. At low energies, the 

distribution satisfies equation (1). The constant     increases with the increase of mass ratio 

     and decreases with gradual transition from Coulomb potential to the hard sphere potential.   

Secondly, we performed numerical solution of the problem using the increasing number 

of discrete streams, with maximum value being equal to       . Numerical solution im-

proves the accuracy of the three streams approximation, but it does not change the result qual-

itatively. We also justified the method by a series of test problems with known analytical so-

lutions and by computer simulation program PAOLA.SP [7]. 
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Quantum structures design requires precise techniques to provide semiconductor layers 

composition accurate determination for AlxGa1–xAs, InyGa1–yAs and InzAl1–zAs ternaries [1]. 

However, the different measurement techniques require deliberate sample design or standard 

reference samples for calibration. For the absolute composition measurement the different 

techniques have been used and compared: X-ray diffractometry (XRD), photoluminescence 

spectroscopy (PL), secondary ion mass spectroscopy (SIMS). SIMS measurements performed 

in cluster ion mode with CsMe
+
 provide good accuracy for relative composition variation. PL 

gives Absolute content determination by different techniques, however, gives spreading 

within Δx ~ ±0.015. Discrepancy for XRD techniques x and z determination arises from 

inaccuracy of C11 and especially C12 elastic coefficient for AlAs in the different databases. 

The comparison allowed us to match standard AlAs phase for fitting procedure. For InyGa1–

yAs and InzAl1–zAs stepped composition samples have been grown and studied. Sloped 

compositional profile having up to 30 nm wide is revealed at the heterointerfaces with high Al 

or In compositional gradient due to transient processes of atom accumulation and also matrix-

dependent ion yield effect and not related to sample growth peculiarities.  These effects limit 

the applicability of SIMS for the nanosized layers analysis. 

As a result, reliable procedures have been elaborated for the techniques mutual 

calibrations for semiconductor heterostructures engineering. Based on these results, the 

epitaxial technology of  Quantum Cascade Laser AlGaAs/GaAs (x=0.15) heterostructure have 

been successively realized with molar composition error within 1% (relative). 

 

1. I. Vurgaftman, J.A. Meyer, L.A. Ram-Mohan, J. of Appl. Phys. 89 (2001) 5815. 
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Helium (He) is a product of deuterium-tritium reaction, so appearance of helium 

impurities will be unavoidable. In addition to He implantation from fusion plasma, He can be 

introduced into material by both neutron irradiation and tritium radioactive decay. Presence of 

He in plasma-facing materials may significantly influence their mechanical properties and 

surface morphology [1, 2], as well as hydrogen isotope recycling [3, 4]. Tungsten (W) will be 

used as a plasma-facing material in ITER divertor [5], and it is considered also for application 

in future fusion devices. Therefore, investigation of He interaction with W is of great interest. 

The common method for investigation of the He retention is thermal desorption 

spectroscopy (TDS). In spite of high interest, there is a limited number of works on He 

desorption from W, especially, in the case of high temperature irradiation. Partly, the lack of 

TDS data for He in W could be explained by very high temperatures of desorption. Helium 

can stay in metals, at least, up to (0.6–0.7)×Tmelt [6–8], and these temperatures for W are 

usually well above technical limitations of TDS devices (usually below 1600 K). In order to 

overcome this limitation, our facility was recently modified to achieve temperatures up to 

2500 K during TDS measurements. This work is devoted to investigation of He thermal 

desorption examined after He
+
 ion irradiation at surface temperatures in the range of 700–

1200 K and relatively low fluences (10
20

–10
22

 He/m
2
), where significant transformation of 

TDS spectra are observed for W. 

Helium implantation into material was carried out in the MEDION dual ion beam 

facility by He
+
 ion beam irradiation. The facility was significantly upgraded before the start of 

the experimental series. A loadlock chamber with its own pumping system was installed on 

top of the main chamber to allow fast exchange of the sample without venting of the main 

chamber. The sample is mounted at the linear feedthrough, on which, besides the sample 

holder, a thermocouple and a sample heater with a screen attached to it are also placed.  

The second beam line was installed in the MEDION recently. It was used for He
+
 

irradiation in the above-mentioned experimental series and provided a mass-separated He
+
 ion 

beam with the energy in the range of 0.4–3 keV. 
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The samples (6×6 mm
2
) were cut from the polycrystalline W foil (produced by Plansee, 

Germany) with the thickness of 50 µm and the purity of 99.97%. Before the mounting into the 

vacuum chamber, the samples were ultrasonically cleaned in ethanol and acetone. All samples 

were also re-crystallized at 2200 K for 30 min in the UHV TDS stand in order to minimize the 

amount of intrinsic defects and impurities and to have a good reproducibility of experimental 

results. The samples were then irradiated with mass-separated 3 keV He
+
 ion beam at 700 K, 

1000 K, and 1200 K up to the fluences in the range of 10
20

–10
22

 He/m
2
. The mean value of 

ion beam current during 3 keV irradiation was about 0.55 µA, which corresponds to the ion 

flux of about 5×10
17

 He/m
2
s, and this value was kept the same during all irradiations. In order 

to ensure uniformity of the ion flux over the sample, a W diaphragm 3 mm in diameter was 

placed in front of the sample, cutting off the rest of the beam. Additionally, a grid was 

mounted between the diaphragm and the sample, and a negative potential of -50 V was 

applied to it in order to suppress the secondary electron emission from the sample. Sample 

heating during the irradiation was made using a W filament, which was mounted behind the 

sample. The temperature was measured by a spot-welded W-Re thermocouple. 

TDS measurements up to 2500 K were performed in the UHV TDS stand. He release 

from the sample during TDS was monitored by a quadrupole mass-spectrometer (QMS). 

Calibration of the QMS signal using two leak valves and a Baratron capacitor manometer was 

performed after each TDS run. The heating ramp was 2 K/s. 

 

Fig. 1. Comparison of TDS spectra obtained after 3 keV He
+
 irradiation of W at 1200 K to the fluences 

in the range of 10
20

–10
22

 He/m
2
. 
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TDS spectra obtained after the 3 keV He
+
 irradiation of W at 1200 K to the fluences in 

the range of 10
20

–10
22

 He/m
2
 are given in figure 1. Only high temperature peaks above 

1700 K can be detected at the lowest fluence of 10
20

 He/m
2
. These peaks can be attributed to 

He release from various He-vacancy complexes HenVm. At the higher fluence of 10
21

 He/m
2
, 

the low temperature part of the spectra appears with at least three peaks at 550 K, 900–

1000 K, and 1500–1700 K. Further increase of the fluence makes minor changes in the low 

temperature part of TDS but shifts the high temperature peak towards higher temperatures.  

TDS analysis was accompanied by scanning electron microscopy (SEM). SEM images 

of sample surface demonstrate blistering at 700 and 1000 K at the fluence of 10
21

 He/m
2
, with 

the diameter of blisters being up to 150 nm. With the increase of the irradiation fluence to 

10
22

 He/m
2
 at the same temperature blister caps erode, but without exfoliation [9]. With the 

increase of the irradiation temperature up to 1200 K at the same fluence of 10
22

 He/m
2
 (fig. 

1c) the surface structure undergoes significant changes. There are no clear blisters as for 

lower temperatures, but the surface is covered with a number of pinholes (about 10 nm in 

diameter) and larger open cavities, or pores, with the size up to 100 nm [9]. 

 

Fig. 2. Comparison of TDS spectra obtained after 3 keV He
+
 irradiation of W at temperatures in the 

range of 700–1200 K to the fluence of 10
22

 He/m
2
. 

Figure 2 demonstrates spectra obtained at temperatures of 700–1200 K for the highest 

irradiation fluence (10
22

 He/m
2
). The low temperature part of the spectra (below 1400 K) 

dominates in the case of irradiation at low temperatures 700 K and 1000 K. At the same time, 

the high temperature part of TDS spectra shifts towards higher temperatures with increasing 

of the fluence and the irradiation temperature, which can be connected with slow diffusion of 
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He trapping sites deeper into the bulk, and appearance of porosity at large depth was observed 

by SEM [9]. 

The most unexpected observation is that low temperature peaks are below the 

temperature of implantation (fig. 1). Appearance of low temperature peaks in our experiments 

correlates in time with the development of surface structure and a saturation trend in the total 

He retention, therefore, He release can be attributed to formation of new paths for fast 

desorption or new trapping sites. It is usually suggested that He is released from all low 

temperature sites during implantation at a high temperature. Nevertheless, the heavily 

damaged structure is not stable after implantation and transforms in some ways to reduce 

stresses accumulated during implantation. Additional paths for easier He release can be 

produced due to percolation of bubbles, or due to formation of microcracks. One can also 

suggest that additional structural relaxations may happen due to increase of the temperature 

during TDS measurements giving rise to He release from trapping sites. Helium release at low 

temperatures can be also connected with movement of HenVm complexes and small bubbles, 

which appear near the surface of large open pores or cracks. They may appear there at any 

stage of the cycle “implantation-TDS” either due to thermal migration or due to transport in 

the field of stresses that exist in the damaged layer, or due to rearrangement of the structure 

during its relaxation. Being close to the surface, they can release at low temperature in TDS. 

The effect of the experimental procedure and heating on He thermal desorption was also 

investigated in series of TDS measurements. In one case, the sample was kept for some time 

at a temperature of 1200 K after the He
+
 ion beam irradiation, while in the other, the heating 

was turned off immediately after the end of irradiation. In addition, one of the samples was 

irradiated at room temperature, and then heated to 1200 K. The obtained experimental results 

are discussed. 
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СТАТИСТИЧЕСКИЙ МЕХАНИЗМ ФОРМИРОВАНИЯ МЕТАЛЛИЧЕСКИХ 

КЛАСТЕРОВ NbnOm
+
 

STATISTICAL MECHANISMS OF FORMATION OF METAL 

CLUSTERS OF NbnOm
+
 

Ш.Т. Хожиев, Д.А. Ташмухамедова, И.О. Косимов, И.Т. Рахимов, И.А. Эргашев 

Sh.T. Khojiev, D.A. Tashmukhamedova, I.O. Kosimov, I.T. Rakhimov, I.A. Ergashev 

Ташкентский государственный технический университет им. И. Каримова, 

ул. Университетская 2, Ташкент, Узбекистан 

The dependences of the emission and fragmentation of NbnOm
+
 clusters 

sputtered by Xe+ ions from the surface of Nb on the oxygen pressure near the 

bombarded surface are studied using secondary ion mass spectrometry. It is 

shown that the process of NbnOm+ cluster formation under ion bombardment can 

be described within the framework of the mechanism of combinatorial synthesis 

by taking into account the mutual reversibility of the reactions of formation and 

unimolecular decay. 

Кластеры оксидов металлов могут служить основой для создания 

наномасштабных композиционных материалов. Современный этап нанотехнологий 

характеризуется существенным ростом интереса к эффективным методам получения 

кластерных частиц различной стехиометрии и изучения их фундаментальных свойств. 

Ионное распыление [2-4] обладает уникальными возможностями с точки зрения 

создания кластеров различного состава, а также исследования их характеристик. 

Поскольку ионное распыление позволяет подбором распыляемого материала и сорта 

бомбардирующих ионов получать кластеры, которые сложно синтезировать другими 

способами, а высокая доля заряженных и возбужденных частиц не требует 

дополнительных средств для их возбуждения и ионизации. В тоже время, несмотря на 

уникальные возможности метода ионного распыления, созданные до недавнего 

времени модели и теории образования и эмиссии кластеров под действием ионной 

бомбардировки объясняли лишь те или иные детали процесса и не учитывали – 

мономолекулярную фрагментацию распыленных кластеров и существенную 

трансформацию масс- и энергоспектров кластерных ионов с момента их формирования 

до момента регистрации на детекторе. Решение указанных проблем было найдено в 

представленном в [1] механизме комбинаторного синтеза молекулярных кластеров 

SinOm
-
при рекомбинации над поверхностью ионов, атомов и молекул, независимо 
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распыленных в индивидуальных каскадах. Согласно [1] кластеры SinOm
-
 формируются 

путем последовательного присоединения продуктов распыления Si, O, SiO и 

SiO2(мономеров) к активным анионам O
-
и Si

-
в результате последовательных парных 

столкновений при их различных сочетаниях между собой. При этом образующийся 

кластерный ион приобретает поступательную и внутреннюю энергию (колебательную 

и вращательную), достаточную для обратного распада, подобно тому, как это 

происходит при образовании комплексных ионов в бимолекулярных газофазных 

реакциях. Было показано, что в рамках данного механизма могут быть успешно 

описаны процессы образования и фрагментации кластерных ионов оксида кремния 

SinOm
- 

и SinOm
+ 

[9], гомоядерных кластеров Sin
+
[5], а также формирования 

энергоспектров распыленных молекулярных кластеров SinOm
+ 

[8]. На основе этих 

исследований был сделан вывод о том, что механизм комбинаторного синтеза [1] имеет 

универсальный характер и не зависит от типа образующихся кластеров. Исследования 

процессов образования, эмиссии и фрагментации распыленных положительных 

кластеров NbnOm
+ 

выполнялись на вторично-ионном масс-спектрометре [7] с двойной 

фокусировкой обратной геометрии по методике, аналогичной описанной в [1, 8, 9]. 

Структурная схема экспериментального прибора и методика исследований 

фрагментации подробна описаны и приведены в предыдущих работах [7]. Мишень из 

ниобия распылялся ионами Xe
+
, плотность тока первичных ионов на мишень 

поддерживалась : 10
-4

A*cм
-2

 . Давление О2 в камере бомбардировки изменялось от 

2*10
-6

 Па (остаточный вакуум) до 5*10
-3

 Па. Первичный пучок разворачивался на 

мишени в растр размерами 1,5×1,5 мм, а отбор вторичных ионов производился в 

режиме динамического согласования с разверткой первичного ионного пучка. 

Приведённые в настоящей работе исследования направлены на получение информации 

о стабильности металл-оксидных кластеров NbnOm
+
, распыленных ионной 

бомбардировкой.Изучение эмиссии положительно заряженных кластеров оксида 

ниобия NbnOm
+
 свидетельствует, что с ростом давления кислорода их интенсивности 

непрерывно возрастают. При максимальном давлении Р=5*10
-3

 Па распределение их 

выходов соответствует полученными нами ранее в [10,11]. Спектр масс в этом случае 

существенно более развит по сравнению с отрицательными ионами NbnOm
-
 , и нами 

зарегистрированы кластеры NbnOm
+
 с n=1-6, m=1-12(рис.1). По сравнению с NbnOm

-
, у 

ионов NbnOm
+
наиболее интенсивными являются пики кластеров, имеющих в своем 

составе меньшее число атомов кислородаm. Так для кластеров NbnOm
+
 (m=1-4) 

наибольший выход имеет NbO
+
 , пик которого является максимальным в полученном 
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масс-спектре. Следует отметить, что, для кластеров NbnOm
+
относительное 

распределение выходов кластеров в зависимости от числа атомов кислорода m внутри 

каждой из кластерных серий n отличается аналогичного распределения интенсивностей 

кластеров синтезированных лазерным испарением [6]. Изучение каналов фрагментации 

кластеров NbnOm
+
 (Табл.1.) свидетельствует, что наиболее распространенными 

продуктами распадов являются нейтралы NbO,NbO2, , NbO3, O, O2, а также ионы Nb
+
, 

NbO
+
и NbO2

+
. В целом направления и вероятности распадов соответствуют описанным 

в [6]. Следовательно, структура распыленных кластеров NbnOm
+
 соответствует 

кластерам, синтезированным лазерным испарением [6]. Образование данных кластеров 

в этом случае также описывается комбинаторным механизмом [1]. В процессе 

распыления с поверхности эмиттируются атомарные ионы Nb
+
, а также нейтрали O, O2, 

NbO, NbO2, , NbO3 и др. на начальной стадии процесса происходит образование 

кластерного иона NbO
+
 в реакции: 

Nb
+
 + O →NbO

+
 

Далее имеют место цепочечные реакции образования NbnOm
+
 в параллельных каналах. 

Так, для кластера NbO2
+
 характерно наличие двух параллельных реакций синтеза: 

NbО
+
 + O →NbO2

+
 

Nb
+
 + O2 →NbO2

+ 

с преобладанием первого канала, который является более интенсивным. С ростом 

размеров кластеров число реакций их образования увеличивается. Например, 

формирование  Nb3O7
+
 наблюдается в четырех параллельных каналах: 

Nb3О6
+
 + O →Nb3O7

+
 

Nb3О5
+
 + O2 →Nb3O7

+
 

NbО2
+
 +Nb2O5 →Nb3O7

+
 

NbO
+
+ Nb2O6→Nb3O7

+
 

с преобладанием канала (3.16в). В свою очередь кластеры Nb3O5
+
 и Nb3O6

+
 образуется, 

в соответствии с [1] в четырех реакциях каждый. Подобный характер 

фрагментационных процессов кластеров NbnOm
+
 может служить подтверждением 

комбинаторного механизма их образования [1].  
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Таблица 1. Каналы распадов «магических» кластеров NbnOm
+
 (n=1-3, m=1-5). 

Матер. 

ион 
Каналраспада 

Нейтрал. 

фрагмент 
I0 III II PII,% PI,% 

Nb3O5
+
 

Nb3O5
+
Nb3O2

+
 + O3 O3 0,6V 

(1320000) 

0,1 0,5   

Nb3O5
+
 Nb3O3

+
 + O2 O2 0,2 47,8   

Nb3O5
+
 Nb3O4

+
 + O O 

0,58V 

(1276000) 

34,7 

(наложе-

ние?) 

653 
0,00271

9 
0,051176 

Nb3O5
+
NbO2

+
 + 

Nb2O3 

Nb2O3 
0,62V 

(1364000) 

5,5 84 
0,00040

3 
0,006158 

Nb3O5
+
NbO

+
 + 

Nb2O4 

Nb2O4 413 4872 
0,03027

9 
0,357185 

Nb3O5
+
Nb

+
 + Nb2O5 Nb2O5 

0,63V 

(1386000) 
13,6 9,5   

Nb3O5
+
 Nb2O4

+
 

+NbO 
NbO 

0,65V 

(1430000) 

116 3320 
0,00811

2 
0,232168 

Nb3O5
+
 Nb2O3

+
 

+NbO2 

NbO2 1220 23100 
0,08531

5 
1,615385 

Nb3O5
+
 Nb2O2

+
 

+NbO3 

NbO3 
0,64V 

(1408000) 
11,0 146,2 

0,00078

1 
0,010384 

Nb2O5
+
 

Nb2O5
+
 Nb2O4

+
 + O O 23684 147 2837 

0,62067

2 
11,97855 

Nb2O5
+
NbO3

+
 + 

NbO2 

NbO2 23240 0,4 0,9   

Nb2O5
+
NbO2

+
 + 

NbO3 

NbO3 23400 32,5 690 
0,13888

9 
2,948718 

Nb2O5
+
NbO

+
 + 

NbO4 

NbO4 23450 0,8 156 
0,00341

2 
0,665245 

Nb2O3
+
 

Nb2O3
+
 Nb2O2

+
 + O O 

7V 

(15400000) 
232 2675 

0,00150

6 
0,01737 

Nb2O3
+
 Nb2O

+
 + O2 O2 

7,2V 

(15840000) 
21,5 448 

0,00013

6 
0,002828 
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Nb2O3
+
 Nb2

+
 + O3 O3 3,2 36,4   

Nb2O3
+
 NbO2

+
 

+NbO 
NbO 

7,4V 

(16280000) 
14,4 237   

Nb2O3
+
NbO

+
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 + O3 O3 1220 0,3 13,2   
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+
Nb

+
 + O4 O4 1212 0,2 30,6 

0,01650

2 
2,524752 

NbO3
+
 

NbO3
+
 NbO2

+
 + O O 32500 12,8 432 

0,03938

5 
1,329231 

NbO3
+
NbO

+
 + O2 O2 32400 2,5 728 

0,00771

6 
2,246914 

NbO3
+
Nb

+
 + O3 O3 32200 5,1 77 

0,01583

9 
0,23913 

NbO2
+
 

NbO2
+
NbO

+
 + O O 

44V 

(96800000) 

12795 215000 
0,01321

8 
0,222107 

NbO2
+
Nb

+
 + O2 O2 791 15640 

0,00081

7 
0,016157 

NbO
+
 NbO

+
Nb

+
 + O O 

300V 

(660000000

) 

42855 
0,25V 

(550000) 

0,00649

3 
0,083333 
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ИЗУЧЕНИЕ СОСТАВА НЕКОНТРОЛИРУЕМЫХ ПРИМЕСЕЙ И ПРОФИЛЕЙ 

ИХ РАСПРЕДЕЛЕНИЯ НА ГРАНИЦЕ РАЗДЕЛА Ni–CdS  

STUDY OF THE COMPOSITION OF UNCONTROLLED IMPURITIES AND THEIR 

DISTRIBUTION PROFILES AT THE Ni – CdS INTERFACE 

 

Абдувайитов А.А., Болтаев Х.Х., Мавлонов А. 

Abduvaitov A.A., Boltaev Kh.Kh., Mavlonov A. 

 

Ташкентский государственный технический университет, 100095, 

ул.Университетская 2, Ташкент, Узбекистан akbaraa@yandex.ru 

 

Методом ЭОС исследованы состав неконтролируемых примесей, их химические 

состояния и профили распределения на границах разделов Ni–CdS. Анализ 

спектров Оже-электронов показал, что в плёнках CdS содержится атомы 

примесных элементов C, N, O, Na и K, а в плёнке никеля -  C, O, Ti, Mn, Fe, Cr и 

др. Присутствие в составе CdS примесей щелочных металлов Na и K 

объясняется наличием их в исходном материале.  

 

Известно [1, 2], что для решения ряда технических задач, например в создании 

устройств для корреляционной обработки оптических и электрических сигналов 

широко используются фоторезистивные плёнки из GaP, CdS и  другие осажденные на 

прозрачных диэлектрических подложках с прозрачными металлизированными слоями 

типа ситал. На поверхности таких полупроводниковых плёнок наносятся контакты в 

виде полос из благородных металлов (никель, серебро и др). Полупроводниковые 

структуры типа Ni–CdS–ситал и др. создаются путем последовательного вакуумного 

напыления отдельных компонентов. 

Для улучшения работоспособности устройств и приборов, создаваемых на 

основе таких полупроводниковых структур, необходимо контролировать чистоту 

отдельных слоев и наличие чётких границ между слоями, а также присутствие 

химических соединений между атомами веществ различных слоев. В связи с этим 

основной целью настоящей работы являлась исследование наличия различных 

примесей и концентрационные профили распределения этих примесей в по глубине 

системы Ni–CdS, получаемых в реальных условиях их роста.  
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Методика эксперимента 

Структура Ni–CdS получена путем испарения и затем осаждения молекулярных 

потоков материалов отдельных компонентов на диэлектрическую подложку типа ситал. 

На подложке сначала осаждался слой Mo толщиной  1 мкм, а затем на его поверхность 

слой CdS толщиной 1 мкм. На отельных областях поверхности плёнки CdS осаждался 

никелевый контакт в виде полоски толщиной около 1 мкм. Перед осаждением пленок 

подложка (ситал) обезгаживалась при T=900 K в течение 5-6 часов. Осаждения 

осуществлялось в условиях высоко вакуума (P=10
-4

 Па) в двух режимах. В первом 

режиме пленки осаждались последовательно в одинаковых условиях без прогрева, во 

вторым режиме после осаждения определенного типа пленки проводился прогрев в 

течение 1 часа. После осаждения Mo при T=900 K, после осаждении CdS – 750 К, после 

осаждение Ni – 700 К. Состав поверхности контролировался методом Оже-электронной 

спектроскопии  (ОЭС), профиль распределение снимались методом ОЭС в сочетании 

травлением поверхности ионами Ar
+
. Энергия ионов составляла 3 кэВ, плотность тока 

0,5–1 мкAcm
-2

, пучок падал на поверхность мишени под углом 80
0
 относительно 

нормали. 

Результаты экспериментов и их обсуждение 

На рис.1 приведены профили распределения примесных атомов С, О и Na по 

глубине для система CdS – Ni. Толщина никелевой контактной плёнки была равно 1 

мкм. 

 

 

 

Рис. 1. Кривые профилей распределения концентрации примесей C, O, Na по глубине система 

CdS – Ni, □ – кислород ; ○ – углерод; ● – натрий. 
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Наличие в объема и на поверхности плёнки CdS примесных элементов O, K, Na, 

и др, по видимому является основной причиной изменения удельных сопротивлений 

металлических контактов наносимых на поверхность полупроводниковых плёнок. 

Действительно, примесные элементы щелочных металлов и кислорода находясь на 

поверхности полупроводниковых плёнок мигрируют и могут собираться на границе 

между металлическим контактом и плёнкой и, соответственно приводит к окислению и 

образованию щелочное – металлических соединений [3].  

Из низкоэнергетической части оже-спектра Ni, снятые после послойною 

травления поверхности Ni в пределах 0,4; 0,8 и 1,0 мкм (рис. 2) видно, что вблизи 

М2М4М5  – пика Ni (Е = 61 эВ), начиная с глубины ~ 0,6 мкм, появляется сателлитний 

пики с энергией 54 эВ.  

 

 

 

Рис. 2. Низкоэнергетические Оже-пики никеля с энергией 61 эВ (переход М2М4М5), 

полученные после снятия поверхности её в пределах 1, 2 и 3 ионным травлением 
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Расчет энергии оже-пиков осуществляли с помощью формулы, использованной 

нами в [2] для определения величины химического сдвига 

 

              
                             

               
                        (1) 

 

где ∆Е(Ni → NiOn) и ∆Е(Ni → NiOn-1) – химический сдвиг оже-пика никеля в 

соединениях NiO2 и NiO, ∆Zэфф(Ni → NiOn-1) – изменение эффективного заряда никеля 

в соединении NiO, а ∆Zэфф(Ni → NiOn) изменение эффективного заряда атома никеля в 

NiOn. Анализ показал, что оже-пик с энергией 54±1 эВ соответствует соединению NiO 

(или NiO2). Максимальная концентрация кислорода на границе контакта Ni–CdS 

составляло 10–12 ат.%. Такое количества кислорода приводит к окислению 

значительный части Ni вблизи границы, что приводит и увеличению сопротивления 

контакта [4, 5]. 
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УГЛОВЫЕ ЗАВИСИМОСТИ РАСПЫЛЕНИЯ КРЕМНИЯ 

ФОКУСИРОВАННЫМ ИОННЫМ ПУЧКОМ ГАЛЛИЯ 

ANGULAR DEPENDENCIES OF SILICON SPUTTERING BY GALLIUM 

FOCUSED ION BEAM 

В.И. Бачурин, И.В. Журавлев, Д.Э. Пухов, А.С. Рудый, М.А. Смирнова, А.Б. Чурилов 

V.I. Bachurin, I.V. Zhuravlev, D.E.  Pukhov, A.S. Rudy, M.A. Smirnova, A.B. Churilov 

Ярославский Филиал Федерального государственного бюджетного учреждения науки 

Физико-технологического института имени К.А. Валиева Российской академии наук 

150007, ул. Университетская, д. 21, г. Ярославль, Россия, e-mail: vibachurin@mail.ru  

The experimental results on the angular dependences of the sputtering yield and 

the concentration of gallium on the silicon surface during its sputtering by a 

focused ion beam of gallium with an energy of 30 keV are presented. 

Облучение поверхности фокусированными ионными пучками (ФИП) Ga, 

использовавшееся ранее при подготовке образцов для просвечивающей электронной 

микроскопии, в настоящее время широко применяется для анализа отказов 

интегральных микросхем, формирования микро- и наноструктур на поверхности с 

высоким аспектным отношением линейных размеров к глубине.  и др. Несмотря на то, 

что процесс распыления исследуется достаточно давно и получен большой объем 

экспериментальных и теоретических результатов, выяснилось, что бомбардировка 

образцов фокусированными пучками (диаметр от 10 нм) имеет существенные 

особенности, требующие их исследования. В частности, при формировании структур с 

высоким аспектным отношением важным становится вовлечение в процесс распыление 

осажденного на стенках распыленного материала, который представляет собой смесь 

элементов исходного образца и имплантированного галлия [1]. При больших дозах 

распыления на дне и стенках структуры наблюдается образование рельефа, в том числе 

волнообразного, которое также изменяет скорость распыления [2, 3]. Сложность 

изготовления структур методом ФИП приводит к развитию методов компьютерного 

моделирования распыления материалов ФИП [4], которые, в свою очередь, требует 

экспериментальных данных по распылению при различных углах падения пучка, 

составу модифицированного ионной бомбардировкой слоя, развитию топографии 

распыляемой поверхности. К настоящему времени таких экспериментальных данных 

крайне мало. В данной работе представлены экспериментальные результаты по 

изучению угловых зависимостей состава поверхности и коэффициента распыления 

кремния фокусированным ионным пучком галлия.  
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Эксперименты по распылению Si ионами Ga с энергией 30 кэВ проводились на 

установке Quanta 3D. Диаметр пучка составлял 60 нм, ток 3 нА, угол падения 

изменялся от 0 до 80º. Доза облучения составляла 2·10
18 
ион/см

2
 (при нормальном 

падении время облучения не превышало 10 минут). На поверхности формировались 

растры размером 30×13 мкм
2
. При этом шаг пучка при сканировании от точки к точке 

выбирался таким образом, чтобы перекрытие пучка на поверхности составляло 30%, и 

обеспечивало однородность сканирования. Было приготовлено четыре серии кратеров 

распыления, в которых набор дозы облучения осуществлялся различным подбором 

числа циклов сканирования (проходов пучка) и временем остановке пучка в точке.  С 

помощью электронного микроскопа прибора (энергия электронного пучка 30 кэВ) 

определялись форма и размеры кратеров распыления и вычислялись их объемы и масса 

распыленного материала, что использовалось при вычислении коэффициента 

распыления. В качестве примера на рис. 1 представлен кратер распыления, полученный 

при бомбардировке образца под углом 30º.  

 

Рис.1. Электронно-микроскопическое изображение растра распыления (θ=30º) 

Для исследования состава поверхности Si, облученного ионами Ga
+
, 

формировались растры размером 200×200 мкм
2
. Анализ элементного состава 

проводился методом растровой оже-электронной спектроскопии на установке PHI 660. 

Оже-спектры регистрировались с центральной части приготовленных растров в трех 

точках электронным зондом диаметром 40 мкм с энергией 10 кэВ при значениях токов 

10, 30 и 50 нА. Перед измерениями поверхность очищалась от адсорбированных 

примесей бомбардировкой пучком ионов N2
+
 с энергией 3 кэВ под углом 35º от 

нормали. Время облучения определялось выходом тока оже-электронов Ga на 

стационарный уровень распыления. После очистки поверхности оже-спектры, 
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полученные при облучении образца пучком электронов с энергией 10 кэВ, содержали 

низкоэнергетичные пики Si (92 эВ), на которые частично накладывался пик Ga (80 эВ) 

и высокоэнергетичные хорошо разрешенные пики Si (1610 эВ) и Ga (1070 эВ). 

Концентрации Ga и  Si на поверхности рассчитывались с использованием сигналов  

элементов “от пика до пика”, с учетом коэффициентов относительной 

чувствительности: 0.14 для Ga(1070 эВ) и 0.042 – Si(1610 эВ).   

 

Рис. 2. Угловые зависимости коэффициента распыления (слева) и концентрации галлия на 

поверхности кремния (справа). 

Получены абсолютные значения коэффициентов распыления. При нормальном 

падении Y=2.4±0.2 ат./ион, что хорошо согласуется с немногочисленными 

имеющимися экспериментальными данными [1, 5]. На рис. 2 представлены полученные 

зависимости относительного коэффициента распыления и концентрации галлия на 

поверхности от угла падения ионного пучка. Ход кривой Y(θ)/Y(0) практически 

совпадает с аналогичной зависимостью, полученной при распылении кремния ионами  

инертного аргона [6]. Это свидетельствует о том, что распыление Si ионами Ga 

описывается механизмом П. Зигмунда, согласно которому Y(θ)   (cosθ)
-n

 для углов 

меньше 60˚. На рис. 2 представлена указанная зависимость для n=2.2. Полученная 

угловая зависимость коэффициента распыления достаточно хорошо согласуется с 

данными, полученными в работе [5]  Наблюдается некоторое количественное отличие в 

значениях Y при углах 70-80˚. Следует отметить, однако, что с ростом угла падения 

пучка растет погрешность измерения объема кратера распыления, который 

аппроксимируется уже несколькими параллелепипедами. Как видно из рис. 1, края 

кратеров в плоскости падения пучка при углах падения отличных от нуля необходимо 

моделировать треугольниками и трапециями при больших углах падения. Этот эффект 
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отчасти связан с тем, что плотность тока в пучке имеет распределение Гаусса, и при 

наклонных падениях вклад в распыление дают хвосты распределения, которые не 

учитываются при измерении величины тока пучка и не дают существенного вклада в 

распыление при углах падения, близких к нормали. 

 Измерения концентрации Ga на поверхности показали, что она составляет    60% 

при нормальном падении пучка. Это значение близко к значениям, полученным  в 

работе [1], где измерения проводились методом  энерго-дисперсионного анализа 

поперечного среза образца Si, имплантированного ионами  Ga, на просвечивающем 

электронном микроскопе, и в [7], где аналогичные измерения проводились с помощью 

вторично-ионной масс-спектрометрии. При увеличении угла падения концентрация Ga 

незначительно уменьшается до θ=20˚, а затем наблюдается резкое падение до 

нескольких процентов при θ=60-80˚, это обусловлено увеличением отражения 

падающих ионов с ростом угла. 

Анализируя полученные результаты по угловым зависимостям концентрации Ga 

на поверхности Si и коэффициента распыления Si пучком ионов 30 кэВ Ga
+
, можно 

заключить, что имплантированный в приповерхностный слой Ga, подобно инертному 

Ar, не влияет на распыление Si из-за образования химических соединений и изменения 

энергии связи атомов на поверхности, что наблюдается при распылении Si ионами 

химически активного азота [6].  

Работа выполнена в рамках Государственного задания Ярославского Филиала 

Физико-технологического института имени К.А. Валиева РАН Минобрнауки РФ по 

теме № 0066-2019-0003 на оборудовании Центра коллективного пользования 

«Диагностика микро- и наноструктур». 

1. N.I. Borgardt, A.V. Rumyantsev, R.I. Volkov, Y.A. Chaplygin, Mater. Res. Express, 5 (2018) 025905. 

2. H. Hofsass, K. Zhang, H.G. Gehrke, C. Brusewitz, Phys. Rev. B88 (2013) 075426. 

3. S. Habenicht, K.P. Lieb, J. Koch, A.D. Wieek, Phys. Rev.65  (2002) 115327. 

4. А.В. Румянцев, Н.И. Боргардт, Р.Л. Волков, Поверхность №6 (2018) !02. 

5. L. Frey, C. Lehrer, H. Ryssel, Appl. Phys. A76 (2003) 1017. 

6. V.I. Bachurin, P.A. Lepshin, V.K. Smirnov, Vacuum 56 (2000) 241. 

7. H. Gnaser, A. Brodyanski, B. Reuscher, Surf. Interface Anal. 40 (2008) 1415. 

 

 

 

 

 

83
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METHOD OF FORMATION SUPER-SMOOTH SITALL SURFACES BY GAS 
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Optical glass ceramics (ex. sitall) is a promising material for the elements of devices 

operating in a wide temperature range. However, typical methods do not allow to form a 

substrate with a mean-square surface roughness of less than 0.2 nm in the spatial frequency 

range corresponding to the scattering of incident optical radiation. To obtain super-smooth 

substrates of optical glass ceramics it is proposed to use the method of gas cluster ion beam 

(GCIB) and accelerated neutral atom beam (ANAB) processing. 

Оптическая стеклокерамика является перспективным материалом для элементов 

устройств, функционирующих в широком температурном диапазоне. Однако 

структура, включающая в себя кристаллиты с характерными размерами порядка 10 нм, 

которые окружены аморфной фазой, накладывает ограничения на возможности 

прецизионного полирования. В частности, различие скоростей распыления 

кристаллической и аморфной фаз приводит к быстрому возрастанию шероховатости 

поверхности при обработке стеклокерамики пучком ионов, ускоренных до энергий 400-

1000 eV [1,2]. Таким образом, ионная полировка не позволяет сформировать подложки 

с среднеквадратичной шероховатостью (Rq) менее менее 0.2 nm в диапазоне 

пространственных частот, соответствующем индикатрисе рассеяния падающего 

оптического излучения, исключает создание зеркал со сверхслабым рассеянием для 

прецизионных измерительных приборов [3].  

Одним из решений данной проблемы может служить использование ионно-

кластерной обработки с использованием аргона. Особенность этого метода заключается 

в воздействии на поверхность заряженными кластерами аргона, ускоренными до 30 кВ, 

при этом происходит физическое воздействие на поверхность низкоэнергетическими 

ионами аргона, в результате распада кластера, а также латеральное распределение 

распыляемого вещества. Данный метод показывает хорошие результаты при полировке 

различных материалов, таких как алмазы, полированный кварц, нержавеющая сталь [4].  
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Работа выполнялась на установке Exogenesis nAccel 100. Кластеры аргона 

формируются при адиабатическом расширении через сверхзвуковое сопло с диаметром 

критического сечения 100 мкм. Плотность тока в центре пучка при ускоряющем 

напряжении 30 кВ составляет 2 мкA/см
2
, профиль распределения тока гауссов /с 

шириной 12 мм на полувысоте. Давление остаточных газов в камере образца не 

превышает 4·10
-2

 Па.  

 

Рис. 1. Схема получения газовых кластерных ионов в установке Exogenesis nAccel 100 

В качестве исследуемого материала использовалась оптическая стеклокерамика 

(ситалл) СО-115М, широко использующийся для изготовления оптических элементов, 

таких как интерференционные зеркала, фильтры. В качестве основного метода 

финишной обработки ситалла используется химико-механическая планаризация, в 

процессе которой выполняется абразивная полировка поверхности образца, 

оставляющая дефекты в виде полос глубиной порядка 1-5 нм, хаотическим образом 

расположенных на поверхности. Кроме того, присутствует остаточный рельеф, а также 

острийные дефекты, которые связаны со структурой материала. Пример 

необработанной подложки показан на рис. 2-А.  

 

А 

 

Б 

Рис. 2. А – АСМ скан необработанной подложки ситалла СО-115М, Б – Планаризованная 

поверхность ситалла после обработки нейтральными атомами 

85



 

Процесс планаризации кластерными ионами представляет собой прецизионное 

травление, поэтому при обработке материала необходимо знать калибровочные 

значения скорости травления в используемой установке. Для ситалла была проведена 

характеризация скорости травления в кластерном пучке, на основе данных которой 

было выбрано время обработки такое, которое позволило бы убрать линейные дефекты 

от химико-механической планаризации. Результаты приведены на рис. 3-А. 

Зависимость носит экспоненциальный характер. Как видно из графика, ситалл в пучке 

аргона травится с невысокими скоростями, что позволяет достаточно точно определять 

количество удаленного материала.  

  

А Б 

Рис. 3. А - Зависимость скорости травления ситалла от ускоряющего напряжения, Б - 

Функция спектральной плотности шероховатости (PSD) для различных стадий обработки. 

В результате обработки кластерным пучком аргона с поверхности был полностью 

удален остаточные линейные дефекты Параметры шероховатости поверхности 

относительно исходных значений увеличились, что связано с влиянием остаточного 

рельефа. Для полученных образов был также проведен анализ основных параметров 

амплитудной (среднеквадратичная шероховатость (RMS), Ra) и латеральной (функция 

спектральной плотности шероховатости, PSD) шероховатости (Рис. 3-Б).  

На следующем этапе подложки обрабатывались пучком нейтральных ускоренных 

атомов (Accelerated neutral atom beam – ANAB), получаемых путем включения в 

системе дополнительного электрода – отражателя, притягивающего к себе заряженные 

кластеры. Эта обработка позволяет как уменьшить количество острийных дефектов, так 

и снизить влияние остаточного рельефа поверхности и получить амплитудные 
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параметры шероховатости Rq = 0,211 нм и Ra = 0,161 нм. Результат обработки 

подтверждается методикой фликкер-шумовой спектроскопии, описанной в работе [5], а 

также АСМ изображениями поверхности (рис. 2-Б). 

Полученные результаты позволяют сделать вывод, что использование 

комбинированной – ионно-кластерной обработки и обработки ускоренными 

нейтральными атомами позволяют получать сверхгладкие поверхности ситалла для 

использования в прецизионных оптических приборах. 
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Polishing with cluster ions makes it possible to obtain nanorelief on various materials. 

Often in such installations, the ion mass distribution is not known reliably. This paper pre-

sents the results of a time-of-flight mass analyzer simulation. The time-of-flight analyzer will 

be used for separation of cluster ions on the Exogenesis nAccel 100 unit. 

Для получения гладких поверхностей с нано- и субнанорельефом используется 

травление ионными пучками. Наименьшее количество дефектов дает распыление ио-

нами с малой энергией, однако и скорость распыления сильно снижается с уменьшени-

ем энергии. Чтобы скомпенсировать этот недостаток необходимо получить высокий 

поток распыляющих частиц. Классическими методами сложно получить интенсивный 

пучок низкоэнергетичных ионов. Для травления с подобными параметрами: низкая 

энергия, большие потоки идеально подходит технология травления кластерными иона-

ми. 

Кластерные ионы – ансамбль от нескольких единиц до десятков тысяч атомов, как 

правило, однократно ионизованный [4]. Таким образом энергия на нуклон равна энер-

гии приобретенной в ускоряющем промежутке деленной на количество атомов в ионе 

[1]. Таким образом можно получить интенсивный травящий пучок с малой энергией на 

атом. Эта технология широко используется для получения сверхгладких поверхностей 

на различных материалах [2]. Так же травление кластерными ионами эффективно ис-

пользуется для обработки поверхности стекла (рис.1) [3].  
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Рис.1. АСМ изображение поверхности стекла, слева до сглаживания путем облучения 

кластерными ионами, справа после. 

Однако, данная технология обладает минусами. Кластерные ионы обладают ши-

роким разбросом масс, следовательно, и энергии травления. Для контроля процессов 

травления необходимо определять массу кластерных ионов (энергию на атом). Массы 

порядка нескольких тысяч атомных единиц масс [4], с энергией 15-50 кВ практически 

невозможны определить магнитным или квадрупольным масс-анализатором. С такой 

массой ионы обладают малой скоростью. Таким образом, для определения массового 

распределения  ионного пучка, лучше всего подходит времяпролетный масс-

анализатор [5].  

Для определения параметров необходимой блока питания и системы детектиро-

вания было проведено численное моделирование масс-анализатора. Модель времяпро-

летного масс-анализатора была построена программной среде COMSOL Multiphysics. 

Максимальные габариты анализатора определены геометрией источника кластерных 

ионов и составляют L = 0.5м, и шириной d = 5мм. Конструкции масс-спектрометра 

представляет собой цилиндрическую трубку длиной L и диаметром d, пучок анализи-

руемых ионов влетает слева и пролетает сквозь щелевую отсекающую систему состоя-

щую из отклоняющих пластин. Пластины находятся на расстоянии 1 мм друг от друга и 

на них подается постоянное отклоняющее напряжение, которое меняет полярность, 

формирую «пакет» ионов, который попадает на коллектор  (рис.2).  

 

Рис.2. Схематическое изображение конструкции времяпролетного масс-анализатора с 

указанием размеров. 
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Изображение масс-анализатора в процессе работы представлено на рис. 3: два 

пучка частиц разных масс, синие - m2 = 300×10
3 

а.е.м., красные - m1 = 400×10
3 

а.е.м., за-

фиксированные в один момент времени t = 7.0×10
-5 

с; цветная легенда справа показыва-

ет распределение потенциала на пластинах в это же t. 

 

Рис.3. Численная модель времяпролетного масс-анализатора для пучка кластерных ионов 

средних энергий. 

 

Для моделирования реального пучка был произведены вычисления для пучка с 

массовым распределением. Для этого, в модели были одновременно запущенны не-

сколько пучков с разными массами. Наиболее интенсивный пучок обладал массой m1 = 

400×10
3 

а.е.м. (10000 атомов в кластере). В результате получен график зависимости 

частиц, попавших на коллектор, от времени (рис. 4), дифференцирую который получа-

ется график зависимости dN/dt(t), что является осциллограммой тока на коллектор 

(рис.20 (Б)).  
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А) Б) 

Рис. 4. А) Зависимость количества частиц, попавших на коллектор, от времени для пучка 

близких по массе ионов. Б) Изменение количества частиц, попавших на коллектор, от времени 

для пучка близких по массе ионов. 

На графике зависимости количества частиц, попавших на коллектор, от времени 

для пучка близких по массе ионов нет характерных изломов, свидетельствующих об 

ионных пакетах разных масс. На рис. 20 (Б) различимы пять пиков, соответствующие 

разным массам. Их различие по высоте объясняется тем, что количество ионов каждой 

массы неодинаково, и оно уменьшается от центральной m1 = 400×10
3 

а.е.м, имеющей 

максимальное количество запущенных частиц, формируя в конечном итоге купол. Так 

как разрешение моделируемого анализатора много меньше Mл/MAr, (Mmax – масса кла-

стерного иона, MAr – масса Ar), на масс-спектрах не будет видно отдельных масс, но 

можно будет определить характер массового распределения для данного пучка. Таким 

образом, разрешающая способность модели имеет удовлетворительное значение, по-

зволяющее получать читаемое распределение тока на коллекторе в зависимости от вре-

мени.  

В результате численного моделирования определены параметры необходимого 

оборудования для определения массового распределения частиц в пучке кластерних 

ионов на установке Exogenesis nAccel 100.  
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This paper presents the study of secondary ions from the silicon surface, depending 

on the temperature annealing in the cleaning process, using the methods of 

secondary ion mass spectrometry. It was found that at high annealing temperatures 

above 500°C, interstitial carbon starts out from the volume on the silicon surface, 

which shows the migration of interstitial atoms (defects) on the crystal surface. 

Актуальными задачами современного полупроводникового материаловедения 

являются получение атомарно-чистых поверхностей, создание туннельно-тонких 

пленок и гетерограниц с заданными составом, уровнем легирования и высоким 

качеством структуры границ раздела. Это обусловлено высокой чувствительностью 

электронных свойств материалов к дефектам и неоднородностям структуры. Особенно 

важным представляется структурный аспект полупроводниковой поверхности: 

контролируемое создание наноморфологии поверхности кристаллов-подложек, что 

необходимо для управления плотностью дефектов для адатомов. В этой работе 

представлены исследования вторичных ионов с поверхности кремния в зависимости от 

температурного отжига в процессе очистки. Исследование проводилось методами 

вторично ионной (ВИ) масс спектрометрии (ВИМС) [1-2]. В качестве образцов 

использовались пластинки монокристаллов кремния р-типа (КДБ-7.5), с ориентацией 

грани (111). 

 На таблице приведены значения интенсивности спектров ВИ из грязной, не 

подвергнутый какому-либо воздействию поверхности кремния (1 - колонка). Здесь 

видно, что доминирует интенсивности ВИ водорода, кислорода, углерода и их 

соединения. Решеточных кластерных ионов не наблюдаются. Облучение грязной 

поверхностью кремния ионами Cs
+
 (ток первичных ионов Сs

+
, ICs=10

-7
А, с энергией 

E=2,5кэВ, D=2,2x10
15

ион/см
2
, здесь: Е - энергия ионов, D - полученная доза ион на см2) 

(2 - колонка) не приводит к заметной очистке от адсорбированного слоя на 
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поверхности, а наоборот к увеличению их интенсивности и к появлению разного рода 

химических соединений.  

Таблица  

Выходы отрицательных ионов из Si-образца от изменения её температуры в процессе 

облучения ионами Сs
+
: грязной (1), после облучения (2) и после отжига при разных 

температурах (3-10) 

 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

№ 25°С 25°С 300°С 400°С 500°С 600°С 700°С 800°С 900°С 1000°С 

 h h H h h h h h h h 

1 - H 50 80 45 80 30 20/20 20/15 20/15 10/15 10/15 

12 - C 7 5 5 10 30 45/35 30/40 30/10 30/10 10/10 

13 -CH 5 5 5 10 10 10/8 8/5 5 2 2 

16 - O 150 210 200 120 100 70/65 60/30 30/30 20/30 20/30 

17- OH 35 40 30 50 10 10 8 4 1 1 

19-F      7 5 7 5 5 

24-C2 5 5 5 5 15 45/30 40/40 20/20 2 2 

25-C2H 5 5 7 5 15 20/15 10/5 5 2 2 

26-CN 65 40 40 40 60 70/60 70/70 40/40 10  

28-Si 5 10 10 30 110 80/90 85/100 100 140 220 

29-Si 3  5 25 30 13/15 10/15 5/10 5/10 5/10 

30-Si 3   10 10 5/10 5/10 2/4 2/4 2/4 

31- SiH    5       

32-O2 15 20 20 15 5 5 2    

35-Cl 20 10 10 20 10  10    

37-Cli 7 5 5 5 5      

40-SiC     20 70/50 70/40 70/40 40/40 20/40 

41-SiCi     20 15/10 10/5 5 5 5 

42-SiCi 25 15 10 20 25 60/45 30/10 20 10  

43-

SiCHi 

     5/2 2/2    

44-SiO      5/2 2/2    

45-SiOH  5 10 20 15 5/2 2/2    

53-       5/2    

56-Si2    10 110 110 110 120 140 150 
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57- Si2i    7 40 20/20 30/35 20 20 30 

58- Si2i    5 60 15/10 15/15 10 10 15 

C5~SiO2 50 80 100 60 20 10/5 5/4 4/4 4/4 4/4 

61- C5H    50 10      

62- 

C5H2 

   10       

63- 

C5H3 

  

 5       

72-Si2O 20 50 75 40 5 3/2 5/2 2/2   

84-Si3    5 45 55/70 70/70 70/70 70 80/70 

112-Si4 

  

  10 10/15 15/15 20/5 20/5 30/5 

100-

Si3О 

    5      

140-Si5       4/5 4/5 10/5 10/5 15/5 

161-SiCs      3 1    

 

Таким образом, при исследовании температурных зависимостей вторичных ионов 

с поверхности кремниевых пластин было обнаружено, что при высоких температурах 

отжига выше 500°С междоузельный углерод начинает выходит из объема на 

поверхность, который показывает миграцию междоузельных атомов (дефектов) на 

поверхность кристалла. Но ниже этой температуры углерод на поверхности 

наблюдается малой концентрацией. По нашему мнению, такое поведение 

междоузельного углерода, связано со структурой кристаллической решетки 

поверхности кремния, вероятно, при этих температурах происходит переход оксида 

кремния из α структуры на β, при котором изменяются параметры элементарной 

ячейки.  

[1] Шаропов У.Б., и др. // Поверхность. Рентген., синхротр. и нейтрон. исслед. 2016. №2. С.1. 

[2] Шаропов У.Б., и др. // Поверхность. Рентген., синхротр. и нейтрон. исслед. 2013. № 2. С. 108. 
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Nanostructured metals, which are polycrystals with an average grain size of the order 

of 100 nm. One of the attractive methods for obtaining nanostructured metals is deformation 

nanostructuring, often referred to as severe plastic deformation. To date, various physical 

properties of nanostructured metals have been studied [1]. However, there are some fields that 

are poorly investigated, for example, properties associated with ion sputtering of 

nanostructured metals. In this regard, it is necessary to study the effect of deformation 

nanostructuring of metal on its ion sputtering. In this work, it is investigated the surface of 

nanostructured and fine-grained sample after sputtering and their sputtering rates.  

Armco-iron was chosen as the metal for the investigation. To obtain a nanosized 

microstructure, the samples were processed by deformation nanostructuring using high 

pressure torsion [1] in Bridgman anvils under pressure P=6.5 GPa (10 anvil rotations at room 

temperature). For comparative measurements fine-grained samples were obtained by 

annealing of the nanostructured samples at 800 C in vacuum for 1 hour. The microstructure of 

the samples was investigated using by electron back-scattering and X-ray diffraction 

technique. The average grain size of nanostructured sample is equal to 180 nm, the coherent 

scattering region - 120 nm. The average grain size of fine-grained sample (i.e. after annealing 

of nanostructured sample) is equal to 8 µm. 

Ion sputtering of the samples was carried out in precision ion polishing system Gatan 

model 691. The samples were prepared in form of discs with a diameter of 4 mm and 

thickness of 0.2 mm. Sputtering was performed by argon ions at normal incidence with 5 keV 

energy for 2 hours. The beam current was about of 2.2 µA. The sputtering rate was estimated 

using by scanning electron microscope (SEM) and the weight changing of samples before and 

after sputtering.  

Figure 1 shows the optic microscopy image of the crater which was formed on the 

surface due to the impact of ion beam. The diameter of the crater was slightly less than 1 mm. 

The crater bottom (area:1) and the region sputtered around the crater (area:2) was investigated 

using by SEM. On figure 2,3 one can see that the surfaces of the samples are differ because of 
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differences of their grain size. From the SEM images, it can be assumed that the surface 

roughness on the nanostructured sample is less than the roughness on the fine-grained sample.  

 
Fig.1. Optic microscopy image of the surface after sputtering 

 
Fig.2. SEM images of the crater bottom (area:1) and the region sputtered around the crater (area:2). 

Nanostructured iron. The average grain size – 180 nm 

 
Fig.3. SEM images of the crater bottom (area:1) and the region sputtered around the crater (area:2). 

Fine-grained iron. The average grain size –8 µm 

The crater depth was determined from the measurements of the difference between the 

working distance (WD) of the crater bottom and the region around it, i.e. depth=WD (area:1)-
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WD (area:2) (Fig.2,3). The working distance in the SEM is the distance at which the electron 

beam is focused, normally the distance from the final pole piece of the lens to the sample 

when the image is in focus. The measurements showed that the crater depth of nanostructured 

sample (67.1 µm) turned out by 1,7 µm less than the depth of fine-grained sample (68.8 µm).  

The weight changing was estimated before and after sputtering samples on a precision 

analytical balance with accuracy 0.00001 g. The weight changing of nanostructured and fine-

grained sample was close and equal to 0.00044 g and 0.00045 g, correspondingly. The 

difference in weight of 0.00001 g gives the difference of the layer thickness equal to 1 µm. It 

is approximately equal to the crater depth measurements. In view to the depth measurement 

accuracy using by SEM is higher than the weight changing, it can be assumed that the fine-

grained sample is sputtered faster than the nanostructured sample. 

Nanostructured metal has a large number of defects - vacancies, dislocations and grain 

boundaries. For example, the grain boundaries are sputtered faster than grains [2]. It is 

believed that the decrease of grain size and, correspondingly, the increase of grain boundaries 

are led to the increase of sputtering rate of metal. According to Michaluk’s work [3] the 

decrease of the grain size of tantalum from 50 µm to 26 µm led to the increase of sputtering 

rate up to 40%. In our case, it was expected that the great difference between the grain size of 

nanostructured and fine-grained samples will led to the significant increase of sputtering rate. 

But it turned conversely out the decrease of sputtering rate by 3%. In this case, the effect can 

be explained that grain boundaries and defects inside the grains can be sinks for moving 

atoms in cascade collisions, so that a certain number of atoms do not reach the surface and are 

not sputtered. As a consequence the sputtering rate is reduced. Further studies are required for 

better elucidation of the effect of nanostructuring on the ion sputtering process. 

 

The reported study was funded by RFBR according to the research project № 18-32-

00754. Electron microscopic studies were carried out on the facilities of shared services 

center of the Institute for Metals Superplasticity Problems of Russian Academy of Sciences 

«Structural and Physical-Mechanical Studies of Materials». 
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The features of angle- and energy-resolved sputtering of atoms from the surface of 

Ni (100) face under 200 eV Ar bombardment are studied by means of molecular 

dynamics computer simulation model. The polar angle distribution of sputtered 

atoms when they are knocked out from the surface is compared with that when 

they are far away from the surface. The non-monotonous behavior of the maxi-

mum of polar angle distribution of sputtered atoms with increase of energy is re-

vealed. Distributions of sputtered and overfocused sputtered atoms are analyzed.  

 

В настоящей работе исследовано распыление грани Ni (100) ионами Ar с энергией 

200 эВ с разрешением по углам и энергии. Расчеты проведены по молекулярно-

динамической модели [1, 2]. Ранее эта модель успешно применялась для расчетов сме-

щений атомов и каскадного перемешивания. В настоящей работе модель была модифи-

цирована для рассмотрения распределений распыленных атомов с одновременным раз-

решением по энергии E, полярному  и азимутальному  углам. В работе представлены 

результаты исследований механизмов фокусировки атомов, распыленных с поверхно-

сти монокристалла под действием ионной бомбардировки. Исследованы особенности 

фокусировки атомов, распыленных с поверхности грани Ni (100), по полярному углу с 

разрешением по азимутальному углу и энергии. Большое внимание уделено обсужде-

нию классификации механизмов вылета распыленных атомов.  

В молекулярно-динамической модели в качестве потенциала межатомного взаи-

модействия для атомов Ni использовался многочастичный потенциал Акланда [3, 4], 
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при высоких энергиях соединенный с потенциалом ZBL [5] четырехпараметрической 

аппроксимирующей функцией [6]. Ранее этот потенциал был успешно использован для 

вычисления пороговых энергий смещения, энергий образования объемных вакансий и 

различных типов междоузельных атомов [6-8]. Взаимодействие Ar-Ni также описыва-

лось потенциалом ZBL. Модельный кристалл никеля состоял из 4032 атомов, располо-

женных в 14 атомных слоях со свободной поверхностью (100). Периодические гранич-

ные условия были применены со всех сторон кристалла, исключая дно и свободную по-

верхность. Самый нижний слой атомов был обездвижен, чтобы предотвратить дефор-

мацию и смещение кристалла. Классические уравнения движения атомов решались ме-

тодом Верле. Использовался переменный шаг по времени, зависящий от максимальной 

скорости атомов в данный момент, который, однако, был не более 4.5 фс. Время вычис-

ления сокращалось за счет использования списка ближайших соседей [9]. Кристалл по-

мещался в “термическую ванну” Берендсена при равновесной температуре кристалла 

300 K и предварительно релаксировал в течение 10 пс. Диссипативная константа со-

ставляла 8.2 10
13

 с
-1

 и вычислялась аналогично тому, как это делали Каретта и Урбассек 

[10]. Бомбардирующие ионы падали случайным образом в элементарную треугольную 

область поверхности (100) по нормали к поверхности [11]. В работе было выполнено 

около 40000 испытаний для начальной энергии иона Ar 200 эВ. Моделируемое время 

развития каскадов столкновений при падении одного иона составляло 4 пс. В настоя-

щей работе алгоритм регистрировал вылетающие с бомбардируемой поверхности ато-

мы на расстояниях 0.3 и 10 Ǻ над усредненной поверхностью кристалла. Полученные 

результаты сравнивались с результатами, полученными ранее по модели эмиссии ато-

мов с поверхности [12, 13] и модели молекулярной динамики [14, 15].  

В работе рассчитан вклад собственных, фокусированных и перефокусированных 

распыленных атомов в общий коэффициент распыления кристалла (см. также [12, 13]). 

В угловом распределении распыленных атомов наблюдались максимумы эмиссии, ко-

торые по своей угловой ширине и направлениям формирования соответствовали на-

блюдаемым пятнам Венера (рис. 1 слева). Распределение распыленных атомов по на-

чальному полярному углу 0, рассчитанному при пересечении атомом условной плос-

кости на высоте 0.3 Ǻ над усредненной поверхностью кристалла, намного более широ-

кое в сторону больших углов (рис. 1 справа), подобно результатам [14, 15]. Отметим, 

что в этом распределении не наблюдается максимума в направлении 0  45
о
, который 

бы отвечал вкладу фокусонного механизма при преимущественном распространении 

каскадов столкновений, приводящих к распылению, пересекающих поверхность,  

100



 

Рис. 1. Распределения распыленных атомов по 1 – cos (слева) и по 1 – cos
0
 (справа) для всех 

энергий E для интервала азимутальных углов  [87.0
о
, 93.0

о
] (в направлении <001>).  

  

в направлениях <110>. Мы подтверждаем в настоящем исследовании, что распределе-

ние распыленных атомов по 1 – cos формируется в большой степени на стадии эмис-

сии атомов с поверхности за счет блокировки, то есть отклонения в направлении нор-

мали к поверхности, атомов, вылетавших под углами 0 > , и дальнейшего притяже-

ния эмитированных атомов к поверхности в процессе вылета.  

Обнаружено, что при малых энергиях максимум полярного углового распреде-

ления распыленных атомов с увеличением энергии смещается в сторону нормали к по-

верхности, а при энергии выше ~20 эВ  в сторону от нормали к поверхности (рис.2), 

подобно результатам [15]. 

  

 
 

Рис. 2. Распределения распыленных атомов 

по 1 – cos для интервала азимутальных 

углов  [82.5
о
, 97.5

о
] (в направлении 

<001>) для энергий E = 5 эВ, 15 эВ, 30 эВ и 

40 эВ ( 1 эВ). Отчетливо виден немоно-

тонный сдвиг максимума распределения с 

ростом энергии распыленных атомов.  

 

 
 

 

В двумерных распределениях распыленных атомов по энергии и полярному углу 

для несимметричных относительно направлений <001> интервалов угла  наблюдают-

ся характерные хребты  максимумы распределений всех распыленных и перефокуси-

рованных атомов (рис.3). Эти распределения в целом соответствуют распределениям, 

рассчитанным в [12, 13].  
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Рис. 3. Распределения распыленных атомов одновременно по 1 – cos и энергии E для интерва-

ла азимутальных углов  [75.0
о
, 81.0

о
] при распылении грани Ni (100) для всех распыленных 

атомов (слева) и только перефокусированных распыленных атомов (справа).  
 

 
В настоящей работе исследованы особенности распыления атомов с поверхности 

грани Ni (100), с разрешением по азимутальному углу, полярному углу и энергии. Изу-

чен вклад перефокусированных атомов в формирование распределений распыленных 

атомов по углам и энергии. Работа выполнена с использованием ресурсов суперкомпь-

ютерного комплекса МГУ “Ломоносов”.  
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Polycrystalline nanostructured (NS) metals are metals of which the microstructure has a 

characteristic scale of about 100 nm [1]. For the metals, the grain boundaries (GB) and triple 

junctions increase with a decrease in the average grain size. Hence, NS metals usually have 

different properties compared with their coarse-grained (CG) counterparts, due to their small 

grain sizes and large volume fractions of GB. GB are known can to act as sinks for defects of 

all types, it is expected that NS metals are likely will have been different ion sputtering 

compared with their CG or fine-grained (FG) counterparts. Also know that the atoms located 

on GB have smaller binding energy than those on the grain, and are more easily sputtered [2]. 

Thus, understanding of the ion sputtering of NS metals, from the viewpoint of the role and 

effect of the GB in metals, is still needed. 

NS metals obtained by deformation nanostructuring using high pressure torsion have non-

equilibrium GB. Also, for the NS metals, the effective physical width of the GB significantly 

exceeds the crystallographic width of the boundaries. There is still not enough studied the 

question of how these two factors affect the process of ion sputtering. 

In this work, presents the results of layer-by-layer sputtering of a NS and FG metal with a 

focused ion beam (FIB) Ga
+
. The aim of step-by-step ion sputtering is to determine the 

differences sputtering of a NS metal compared with their FG counterparts, starting from the 

initial state of the surface. 

Nickel with a purity of 99.9% was chosen for the studies. The nanostructure in samples of 

nickel was formed by high pressure torsion [1]. As a result of high-pressure torsion in nickel 

was formed structure with a grain size of about 180 nm and grain boundaries in a 

nonequilibrium state. For comparison, samples of FG nickel with an average grain size of 

about 8 μm were used. Ion sputtering was performed insitu in the scanning electron 

microscope (SEM) chamber. Ion sputtering by FIB Ga
+
 of the samples was carried out at 

energy of ion equal 10 keV. The beam aperture 50 μm was used. The scanning speed was 

1 µs/pxl. The samples surface was examined after each pass of the FIB by using SEM. 
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The Figure 1 shows images of the surfaces of NS and FG samples before ion sputtering 

obtained by using a SEM by back-scattering electron. One can see that the surfaces of the 

samples in the initial state were flat. The surfaces NS and FG samples after three- and ten-

times ion beam scanning, respectively, is shown in Figure 2. However, it should be noted that 

the view field in the image for the surface of a NS sample is about three times less than for a 

FG sample. Therefore, the number of scans for the FG sample was increased to achieve a 

sputtering effect comparable to that of a NS sample. 

  
Fig.1. The surface of NS (left) and FG (right) sample before ion sputtering 

  
Fig.2. The surface of NS (left) and FG (right) sample after ion sputtering by FIB, 

images obtained by using a SEM by secondary electron 

A further study of the development of the relief was carried out with each subsequent 

scanning of the ion beam, but it is not presented in this abstract. 

104



Ion sputtering by FIB was carried out until several grains layers of the NS sample were 

sputtered (Figure 3). 

 
Fig.3. The surface of NS sample at the end of the step-by-step ion sputtering by FIB 

At the end of the step-by-step ion sputtering, the surface morphology of the NS sample 

had significant differences compared with its FG counterpart. However, it is also worth noting 

that gallium can segregate along the GB of the NS sample, due to the increased number of 

defects in the GB area compared with its FG counterpart, this fact can also affect ion 

sputtering of GB area. Meanwhile at the first steps of ion sputtering, as shown in Figure 2, 

there are no significant differences in the morphology of NS and FG samples except for the 

scale factor. However, some qualitative differences in ion sputtering are still observed: 

differences in the width of the etched grain boundaries and protrusion of some GB areas over 

the surfaces of nearby grains. 

 

The present work was accomplished according to the state assignment of IMSP RAS (№ 

АААА-А17-117041310213-0). 

Electron microscopic studies were carried out on the facilities of shared services center 

of the Institute for Metals Superplasticity Problems of Russian Academy of Sciences 

«Structural and Physical-Mechanical Studies of Materials». 
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ПОЛУЧЕННОГО ДЕФОРМАЦИЕЙ МЕТОДОМ СДВИГА ПОД ДАВЛЕНИЕМ 

 

ION SPUTTERING OF METAL-MATRIX COMPOSITE Al-Cu OBTAINED BY 
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It is shown that it is possible to obtain metal-matrix composites, where the 

composite component is in the form of an intermetallic interlayer in the matrix by 

deformation methods. The investigation of ion sputtering demonstrated that 

composite intermetallic phases are more resistant to ion sputtering in compare with 

the main elements of the composite. Intermetallic interlayers can increase the 

resistance to ion sputtering of the composite material. 

 

Металломатричные композиты обладают существенно повышенными по 

сравнению с исходными компонентами эксплуатационными свойствами: удельной 

прочностью, износостойкостью, усталостной прочностью, жаропрочностью и т.д. 

Различают искусственные и естественные металломатричные композиты. В 

естественных композитах упрочняющий компонент, например интерметаллидная фаза, 

образуется непосредственно в матрице композита при кристаллизации, отжиге и т.д. В 

последние годы развиваются деформационные методы получения естественных 

композитов [1]. Такие методы могут быть перспективны особенно в случаях, когда 

сплав нужных компонентов затруднительно получить обычным литейным способом. 

Интерметаллидные фазы являются упрочняющими элементами композита, обладая 

повышенной твердостью, химической стойкостью, иногда и повышенной температурой 

плавления по сравнению с исходными компонентами. С другой стороны известно, что 

некоторые интерметаллиды более устойчивы к ионному распылению по сравнению с 

исходными металлами [2, 3]. 

В связи с этим актуальным является исследование влияния внутренней 

структуры, полученного деформационным методом металломатричного композита на 

его устойчивость к ионному распылению. 
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В данной работе исследовано распыление естественного металломатричного 

композита системы Al-Cu с интерметаллидными композитными компонентами, 

полученного деформацией методом сдвига под давлением. В качестве исходных 

материалов использовали Al чистотой 99,5 мас.% и Cu чистотой 99,9 мас.% с 

крупнозернистой структурой. Исходные заготовки были подготовлены в виде дисков 

диаметром 12 мм и толщиной 0,5 мм. Заготовки складывали в стопку с чередованием 

слоев Al-Cu-Al и подвергали деформации сдвигом кручением под высоким давлением 

при давлении 5,2 ГПа на 10 оборотов со скоростью 1 об./мин [4]. Деформацию 

осуществляли при комнатной температуре. Для получения достаточно широких 

интерметаллидных прослоек полученные образцы отжигали в течение 15 минут при 

температуре 450ºC [5]. Поверхность образцов готовили с помощью стандартных 

металлографических методик с последующей полировкой на алмазной суспензии. 

Ионное распыление проводили с помощью ионного источника с замкнутым дрейфом 

электронов со средней энергией пучка ионов аргона 3,5 кэВ. Для получения 

поперечного среза образец был разрезан на электроэрозионном станке, после чего 

торец был отшлифован. Окончательно, поперечное сечение формировали с помощью 

фокусированного ионного пучка (FIB) ионов Ga
+
 энергией 30 кэВ. Все 

микроскопические исследования проводили с помощью сканирующего электронного 

микроскопа (SEM). 

На рисунке 1 показано поперечное сечение образца металломатричного 

композита полученное в режиме обратно-отраженных электронов. Видно, что в 

результате деформации образовался монолитный образец соединения Al-Cu. На данном 

изображении светлые участки это медь, а темные участки — алюминий. Видно, что при 

кручении под высоким давлением в центральной части образца медь в алюминии 

распределилась не равномерно. На середине радиуса и на периферии образца 

наблюдается значительно лучшее распределение. 

 

 

Рис.1. SEM изображение поперечного сечения металломатричного композита, полученного 

кручением под высоким давлением 

В результате кручения под давлением и последующего отжига в алюминиевой 

матрице формируются протяженные прослойки меди (толщиной от долей микрометров 
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до десятков микрометров) в интерметаллидной оболочке, которые являются 

композитными компонентами. 

После ионного распыления ионами аргона на поверхности образца был выбран 

участок, на котором однозначно различимы алюминиевая матрица, прослойка меди и 

интерметаллидные фазы на их границе (рисунок 2 а). 

 

   
Рис.2. SEM изображение: слева - поверхности образца, справа – поперечного сечения образца 

металломатричного композита после ионного распыления 

 

Методом энергодисперсионного анализа с помощью SEM были 

идентифицированы участки фазового контраста на изображении по химическому 

составу. О степени распыления судили по углублению участков, как на поперечном, 

так и на прямом изображении образца (Рисунок 2). Видно, что поверхность образца 

распылилась неодинаково. На поперечном сечении, рисунок 2 б, по профилю 

поверхности видно, что сильнее всего распылилась медь, далее – алюминий. Это 

соответствует известным данным, где указанная скорость распыления алюминия ниже, 

чем скорость распыления меди. Интерметаллидные фазы Al2Cu, AlCu и Cu9Al4 

распылились существенно меньше, чем медь. Также, интерметаллидные фазы 

распылились меньше, чем алюминий. Тем временем, существенных отличий в 

распылении между интерметаллидными фазами в данной работене наблюдается. 

В работе показано, что деформационными методами можно получать 

естественные металломатричные композиты, где композитный компонент находится в 

виде интерметаллидный прослоек в матрице. Показано, что композитные 

интерметаллидные фазы Al2Cu, AlCu и Cu9Al4 более устойчивы к ионному 

распылению, чем основные элементы композита: алюминий и медь. Такая структурная 
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конфигурация композитного компонента представляется более выгодной с точки 

зрения устойчивости композита к ионному распылению в сравнении, например, с 

композитами с мелкодисперсными композитными включениями. Металломатричные 

композиты, полученные деформационным методом, можно использовать, например, 

при изготовлении электродов электродуговых плазматронов [6], для увеличения их 

ресурса. 
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The features of desorption stimulated by electronic transitions in non-metallic solids are 

studied. The effect of surface fractality on desorption initiated by electron transitions, as 

well as U-negative hole states caused by the presence of easily polarized organic 

molecules (in media such as organic-inorganic perovskites), is discussed. 

К настоящему времени убедительно показано [1], что при низкоэнергетичном 

ионном облучении (как и при воздействии низкоэнергетичной ионизирующей радиации 

вообще [2]) реализуется процесс стимулированной десорбции, в основе которого лежит 

начальная ионизация либо валентной оболочки адатома (механизм Менцеля-Гомера-

Редхеда), либо глубокой оболочки адатома; последующий за этим оже-переход (или 

оже-каскад) и вылет атома (иона) с поверхности в результате создавшейся кулоновской 

неустойчивости. Проанализируем более детально оже-механизм «кулоновского 

взрыва» [1]: каким образом в подобном процессе оже-десорбции проявляется 

неупорядоченность в расположении атомов приповерхностного слоя (атомарная 

шероховатость)?  

В соответствии с последовательностью стадий оже-десорбции [3], сечение:  

  Aid                                                        (1) 

Здесь i – сечение ионизации глубокой i-й оболочки адатома, A – вероятность оже-

процесса (каскада), выводящего положительный заряд Z из глубокой оболочки в 

валентную;  - вероятность вылета атома с поверхности в конкуренции с электронным 

«заливанием» нестабильной ионной конфигурации. Величина  определяется 

микроскопическими закономерностями оже-стимулированного «кулоновского взрыва» 
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Рис.1. Атомные термы и область 

критического радиуса R>R+ 

[4]. Атомное смещение произойдёт в том случае, если в результате процесса разлёта по 

возбуждённому терму Uex(R), смещающийся атом успеет набрать критический импульс 

P+, такой, что последующая нейтрализация системы (переход на основной терм Ugr(R)) 

уже не сможет препятствовать смещению атома: набранная кинетическая энергия 

2

2


P

Ek  (μ – приведённая масса) окажется больше барьера смещения Ed. Очевидно, 

что условие разлёта Ek≥Ed(R+) выделяет область критического радиуса R>R+ (Рис.1). 

Величина R+ определяется из условия: 

)()()()()( RERUURURU dgrgrexex  
 (2) 

причём R↑ – расстояние между атомами a, где 

осуществляется переход )()(


 RURU exgr  в 

результате оже-процесса. Если τ+ - время 

движения от R↑ до R+, то при   
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где W(t) – плотность вероятности того, что 

электронное «заливание» не произойдёт к 

моменту времени t (если заряд образовался к моменту времени t=0). Полагая, что 

нейтрализация заряда является марковским процессом, имеем [4]:  
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где τe – среднее время нейтрализации. При этом предполагается, что атомная волновая 

функция начального состояния имеет δ-образный вид )()(
2


 RRR  . 

 В случае атомной шероховатости поверхности имеем целый спектр величины R↑ 

т.е. f(R↑) – функция распределения. Действительно (Рис.1), при 


 RR


 вертикальный 

оже-переход приводит к дополнительному запасу кулоновской энергии 

)()
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 (знаком «~» здесь обозначены все величины для 
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неупорядоченной среды), а это приводит к иной величине, и, следовательно,   RR
~

, 

 ~ . При небольших смещениях 1
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где   00 )(...... dRRf


 означает усреднение функции по ансамблю δ, 

моделирующему неупорядоченность в поверхностном слое; сумма по i учитывает 

возможность различных начальных позиций; i(z) – вероятность образования заряда z 

при начальной ионизации i-й оболочки. Упростив формулу для d~ , с учётом того, что  

 iDii   ;        zz ii        )()( 0

2
RRR ii   ,                  (6) 

где δiD – символ Кроннекера; z  - средний заряд, образуемый при оже-каскаде, можно 

получить отношение сечений десорбции γ:  
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Случай гауссового распределения по δ рассмотрен ранее в [5]. Наряду с этим, в 

последнее время большой интерес вызывают системы с шероховатостью особого типа 

– фрактальностью [6], которая характеризуется так называемой фрактальной 

размерностью Df. Не останавливаясь детально на математической части этого понятия, 

в свете наших интересов (а именно, конкуренции в процессе стимулированной 

десорбции между атомными (+) и электронными (e) временами релаксации), отметим, 

что близость величины Df  к трём означает близость электронных процессов к 

поведению в объёмных образцах, тогда как при  Df  2 электронная релаксация идёт по 

двумерному типу. Поскольку локализация (увеличение e) полнее осуществляется 

именно в двумерных объектах, то можно сделать вывод весьма общего характера: 

десорбция идёт с большей вероятностью с более плоских поверхностей (за счёт 

увеличения e), и это характерно для предфракталов малых генераций; в случае же 

больших генераций, то есть при достижении нанофрактальных ситуаций [7], 

проявляется новое обстоятельство – уменьшение связи атомов с поверхностью (то есть 

уменьшение τ+). Суммарно это означает некую неопределенность в отношении τ+/e, и 

результат уже не является унифицировано общим, а оказывается сильно зависимым от 

локальной химии поверхности. 
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Рис.2. Образование двух 

дырок в валентной зоне при 

оже-переходе 

Весьма интересными особенностями должны обладать процессы 

стимулированной десорбции в объектах типа органико-неорганических перовскитов 

из–за легко поляризуемых органических диполей типа МА
+
 (см. [8]). Действительно, на 

Рис.2 видно, что образовавшиеся в результате оже–перехода (с участием налетающего 

многозарядного иона) две дырки в валентной зоне 

имеют большую тенденцию к разлёту с характерным  

временем  

 eavae  ~3 ,                                (8) 

где а – характерный размер иона I, ~  – подвижность 

дырок в валентной зоне. Однако, две локализованные 

дырки поляризуют перовскит, и, в первую очередь, за 

счёт разворота подвижных органических диполей с 

характерным временем поляризации   









kT

Q

D

pol exp
1

~


 ,                               (9) 

где ωD – дебаевская частота, Q – активационный 

барьер поворотов диполей. Поэтому при условии 

τe>τpol двухдырочное состояние (состояние Кнотека-

Фейбельмана [1]) опускается до энергии ниже дна 

валентной зоны, что резко увеличивает время оседлой 

жизни: ee  ~ , и это приводит к условию более 

эффективной десорбции:   1exp   e . В другом случае τpol>τe десорбция 

неэффективна. Таким образом, оба режима разделены граничным  значением 

температуры T*, так что условием эффективной десорбции будет: 

 eak

Q
TT

D  ~ln
*

3
 ,                                                     (10) 
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Structure changes and surface erosion of beryllium under the irradiation with a plasma 

bunch were researched in this article. Irradiation was carried out in the hydrogen, deuterium 

and helium medium. Microstructural research of beryllium samples have shown that 

irradiation of beryllium with a plasma bunch leads to the formation of a porous structure. The 

density of pores depends on the composition of the plasma. 

At this time, plasma confinement aids cannot be called ideal, despite all the work done. 

Components of fusion reactors facing the plasma experience a high thermal load and are 

exposed to significant fluxes of charged particles. Thus, one of the key tasks in creating a 

Tokamak based fusion reactor is the choice of materials facing the plasma, which must 

withstand both stationary plasma-thermal effects and intense pulsed [1]. All components must 

withstand for a long time a high thermal load, have a low level of dispersibility and 

accumulation of fuel, have high coefficient of thermal conductivity. The processes of damage 

to the surface of materials when exposed to plasma flows are determined primarily by the 

thermophysical properties of the material itself, namely: thermal diffusivity, melting point and 

boiling point. However, there are significant differences caused by a wide front of exposure, 

flow turbulence on irregularities and protrusions of the irradiated parts and assemblies, as well 

as the effect of the introduction of plasma ions into the material. All this leads to erosion, the 

formation of specific surface structures and a modified surface layer [2, 3]. Therefore, the 

purpose of this work was to study the peculiarities of the change in the surface of beryllium 

when irradiated by a plasma bunch. 

Beryllium samples of TGP-56 model which have size of 10 × 10 × 5 mm were cut on 

an electroerosive machine. Before irradiation, the samples were ground and polished. The 

samples were irradiated with a plasma bunch in the helium, hydrogen and deuterium medium. 

During irradiation, the pressure in the chamber was 2 × 10–3 Torr. Plasma samples were 

irradiated on a plasma-beam discharge installation simulating plasma-surface interactions of 

Tokamak KTM [4, 5]. The plasma parameters were measured by an electric Langmuir probe 

located in the interaction zone. The control of the medium in the cavity of the interaction 

chamber was carried out using a CIS-100 quadrupole mass spectrometer. Table 1 shows the 

modes of irradiation of samples from beryllium. 

114

mailto:rakhadilovb@mail.ru


 

Table 1 – Modes of irradiation of samples 

sample 
Primary beam 

power Wel.p., W 

Working 

gas 

Bias potential 

on target, V 

Ion 

concentration

10
17

 м
-3

 

Exposure 

time t, с 

Be 1500 hydrogen -1200 5,84 1800 

Be 1500 deuterium -1200 3,04 1800 

Be 1500 helium -1200 5,16 1800 

 

The microstructure of the samples before and after irradiation was studied using an 

Olympus BX41M optical microscope and a JSM-6390 scanning electron microscope. 

Picture 1 shows SEM-images of the surface of beryllium samples before and after 

irradiation in helium, hydrogen and deuterium. Microstructural research of beryllium samples 

showed the presence in the initial state of micropores of small size and small amount, located 

mainly at the grain boundaries. After irradiation with a plasma beam (Picture 1), defects in the 

form of small pores are observed on the surface of beryllium. Pores of various bulk density 

are formed depending on the plasma composition. The smallest surface porosity is observed 

for the sample irradiated with deuterium plasma. A strong destruction of the structure is 

observed in samples irradiated with hydrogen and helium plasma. Moreover, after irradiation 

with helium plasma, the surface of beryllium acquired a spongy structure, the reason for 

which is the appearance of large gas bubbles along which the main crack passes in the process 

of sample destruction. Spreading drops are visible on the surface. It can be assumed that these 

are products of erosion, which are returned back to the plasma sample during irradiation 

It was founded that irradiation of beryllium of the TGP-56 model by a stationary plasma 

bunch in a helium, hydrogen and deuterium medium with a primary electron beam power of 

Wel.p = 1,5 kW and an accelerating ion voltage U=-1.2 kV for 0, 5 hours leads to the 

formation of a porous structure. 
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Picture 1 - Surface modification of beryllium samples before (a) after irradiation with 

hydrogen (b), deuterium (c) and helium (d) plasma 
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This paper presents studies that compared surface cleaning with the use of ion 

bombardment and heat treatment using electron-spectroscopic methods of total 

current. It is shown that during thermal processing it is not possible to clean the 

surface of silicon from carbon and its compounds even at a temperature of 1000°C. 

But irradiation with cesium ions with subsequent annealing (at 800°C) of the 

sample results in an atomically clean silicon surface for several minutes. 

Очистке поверхности полупроводниковых материалов уделялось большое 

внимание на всех этапах развития микроэлектроники. Особую важность проблема 

чистоты поверхности приобрела с возникновением пленарной технологии, при которой 

свойства поверхности оказывают существенное влияние на параметры приборов. 

Знание механизма адсорбции и десорбции примесей на поверхности 

полупроводниковых материалов исключительно важно для проведения 

целенаправленного, эффективного процесса очистки. Одним из наиболее 

востребованных материалов современной микро- и наноэлектроники остается 

монокристаллический кремний. В этой работе представлены исследования, в которых 

проводилось сопоставление очистки поверхности с применением ионной 

бомбардировки и электронно-спектроскопическими методами полного тока (ПТ). 

На рисунке 1 приведены спектры ПТ поверхности кремния отожжённой при 

температуре от комнатной до 1000°С. Кривая 25°С соответствует спектру ПТ грязной, 

не подвергнутый какому-либо воздействию поверхности кремния. Здесь видно, что 

интенсивности пиков очень слабое, не резкое. Это происходит за счет рассеяния 

электронов в поликристаллической решетке адсорбированного окисного слоя. 

Полуширина первичного пика равно примерно 1.2эВ, произошло её уширение. Это 

говорит о степени неоднородности поверхности исследуемого образца. 

Первичный пик при энергиях электронов 3,5эВ показывает начало отсчета 

кинетической энергии электронов и соответствует положению уровня вакуума на 

энергетической оси. Так как первичный пик показывает работу выхода образца (3,5эВ), 

уровнем Ферми является начальная энергия электронов 0эВ, остальные пики спектра 
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ПТ будут идентифицированы с вычитыванием энергии Ферми EF из энергии первичных 

электронов EP.  

Е=EP - EF         (1) 

 

Рис. 1. Спектр ПТ грязной (25°С) и процессе термической обработки и окисления 

(200÷1000°С) 

Отжиг при температуре 200°С заметного изменения в спектре не наблюдается, 

только увеличивается интенсивности кривой характерной спектру ПТ SiОх. После 

температурного отжига в течении 10 минут при температуре 500°С начинается 

удвоение первичного пика. Если на поверхности островковая пленка происходит 

раздвоение первичного пика, энергетическое положение одного соответствует работе 

выхода подложки, а другого работе выхода поверхности островка. Раздвоение 

первичного пика указывает на образование углеродных и оксидных соединений 

кремния. Как видно в спектре ПТ появляется максимум D при энергии 10эВ, сравнение 

с данными NEXAFS, TDOS [1-2], максимум соответствует возбуждению 2р состояние 

атома углерода на незаполненные состояния выше уровня вакуума. По форме 

первичного пика, можно сказать что, после отжига при температуре 700°С поверхность 

полностью покрывается сплошным окисным слоем. Проявление максимумов А, В, С 

указывает на поверхностные электронные состояния, характерные для окисленного 
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кремния. На самом верху приведен штрихованный спектр ПТ Si(111) со структурой 7х7 

для сравнения с SiО2. 

На рисунке 2 показано спектры ПТ в процессе окисления, ионной бомбардировки, 

с последующим отжигом монокристаллической подложки кремния. Кривая 1 

соответствует, спектру ПТ структуры SiОх, адсорбции кислорода на кремнии [3]. 

Стрелками а, б, в указаны поверхностные электронные состояния, характерные для 

оксида кремния. Максимум а соответствует возбуждению электронных переходов из 

2р-состояний адсорбированного кислорода в экстремум незаполненных состояний в 

зоне проводимости. Максимумы б и в соответствует переходам из в 2р-состояний в два 

экстремума плотности свободных электронных состояний в зоне проводимости 

кремния [3]. 

 

Рис. 2. Спектр ПТ в процессе окисления, ионной бомбардировки (Cs) и после отжига 

монокристаллической подложки Si(111) 

Для удаления окисного слоя использовалось ионное распыление поверхности. 

После ионной бомбардировки (Cs
+
, E=2,5кэВ, D=2,2x10

15
ион/см

2
) появляются 

максимумы Г, Г2, которые обусловлены гибридизацией электронных состояний 

кремния и цезия (кривая 2).  Последующий отжиг облученного кристалла при 800°С (60 

мин) приводит к появлению ряда пиков и ступенек в спектре ПТ. Кривая 3 

соответствует спектру ПТ отожженной подложки кремния после охлаждения. 
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Сравнение кривой 3 с данными [3] указывает на близость полученного спектра со 

спектром ПТ чистого Si(111). В отличие от [3], интенсивность пика А в нашем случае 

значительно больше. Низкоэнергетический максимум (А) в спектре полного тока 

(1.3эВ) можно объяснить наличием полосы поверхностных состояний вблизи края 

валентной зоны. Характерно, что интенсивность максимума ослабляется при адсорбции 

(особенного кислорода) и он исчезает при температурах Т>200°С, что указывает на 

связь его с поверхностными состояниями. Если электронный переход из зоны 

поверхностных состояний в зону проводимости с передачей энергии 2эВ 

сопровождается рассеянием первичного электрона в экстремум плотности свободных 

состояний, то в спектре полного тока должен регистрироваться максимум (В) при 

энергии 1-1.5эВ, что и наблюдается в эксперименте. Одновременное рассеяние 

первичного электрона в максимум плотности свободных состояний приведет к 

появлению экстремума в спектре полного тока при энергии 2.5-3эВ. Этот экстремум 

проявляется в процессе отжига образца (пик С), при Т>800°С, он становится 

определяющим. При таких температурах поверхность кремния (111) характеризуется 

структурой, соответствующей объему, что подтверждает объемную природу 

рассматриваемого максимума. 

Таким образом, при температурах отжига 400°С наблюдается образование тонкой 

окисной пленки на поверхности кремния, выше 800°С начинается удаление окиси с 

поверхности кремния, но полное удалению окиси с поверхности невозможно даже при 

температурах отжига 1000°С. Не удалось очистить поверхность кремния от углерода и 

её соединений даже при температуре 1000°С. При этих температурах на поверхности 

образуются сильные связи углерода и кремния. 

Только облучение ионами цезия с последующим отжигом (при температуре 

800°С) образца приводит к получению атомарно чистой поверхности кремния на 

несколько минут в зависимости от давления остаточных газов вакуума. Облучение 

ионами цезия не даёт возможности образованию окиси на кремнии за счет травления 

поверхности. После остановки ионной очистки в вакууме 10-9 Торр. поверхность 

кремния снова начинает окисляется в течении несколько минут (10 мин). 
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Presented is the molecular dynamics simulation of electrically neutral argon 

clusters impact on the surface of poly(ether ether ketone), a promising orthopedic 

implant material. The results of the simulation are compared with the data obtained 

in the experiments on the treatment of the poly(ether ether ketone) surface by 

accelerated neutral atom beams. 

Полиэфирэфиркетон (ПЭЭК) находит все более широкое применение в области 

травматологии и ортопедии [1]. Этот материал биосовместим и рентгенопрозрачен. Его 

модуль упругости близок к модулю упругости человеческой кости. Однако, ПЭЭК 

является биоинертным и плохо интегрируется с окружающими живыми тканями. 

В настоящее время ведутся поиски эффективных методов модификации 

поверхности ПЭЭК для повышения ее биоактивности [2-4]. В [5,6] с этой целью были 

использованы аргоновые так называемые пучки ускоренных нейтральных атомов 

(Accelerated Neutral Atom Beams – ANAB) [7]. Обработка привела к заметному 

изменению физико-химических свойств поверхности (например, к росту Rz с 4.41 нм до 

9.39 нм) и значительно усилила пролиферацию клеток остеобластов человека на ней. 

Формирование ANAB происходит в результате взаимодействия пучков газовых 

кластерных ионов с атомами остаточного газа и последующего электростатического 

отделения всех заряженных частиц [7]. Молекулярно-динамическое (МД) 

моделирование показало, что ANAB представляют собой смесь из достаточно 

рассеянных одиночных атомов и некоторого количества электрически нейтральных 

фрагментов кластерных ионов [8]. В данной работе с помощью МД моделирования 

делается оценка того вклада, который может вносить в нанопрофилирование 

поверхности ПЭЭК кластерная составляющая ANAB. 

При проведении расчетов применялись фрагменты, полученные при МД 

моделировании процесса ударного разрушения аргоновых кластерных ионов четырех 

разных размеров. Кластерные ионы были ускорены при напряжении 30 кВ. В таблице 1 

представлены: размеры исходных кластерных ионов (Nc), размеры полученных из них 
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фрагментов (nf), энергия фрагментов (E) и оценка вероятности (p = 1 – nf / Nc) 

присутствия данных фрагментов в составе атомно-кластерного пучка. Далее для 

краткости электрически нейтральные фрагменты кластерных ионов называются просто 

кластерами. 

Таблица 1. Входные и выходные данные МД моделирования. 

Nc nf E, кэВ p Mz My Lz, нм Ly, нм Nbb 

309 34 3.30 0.890 6 3 1.782 2.349 99 

435 121 8.34 0.722 9 5 2.673 3.915 198 

561 303 16.20 0.460 11 6 3.267 4.698 326 

742 508 20.54 0.315 12 7 3.564 5.481 340 

 

Кристаллический образец ПЭЭК состоял из 81 слоев по 41 макромолекуле в 

каждом. Макромолекулы содержали по 16 мономеров. Размеры образца составляли 

~24  32  24 нм
3
. Для задания взаимодействия атомов аргона друг с другом и с ПЭЭК 

использовался парный потенциал Леннард-Джонса. Для ПЭЭК была применена 

модификация силового поля OPLS AA [9]. В данной модификации для члена, 

описывающего растяжение связей, вместо гармонического потенциала был выбран 

потенциал Морзе. При моделировании эволюция образца отслеживалась на 

протяжении 25 пс после ударов кластеров. Нижняя четверть образца находилась в 

контакте с термостатом Ланжевена при температуре 300 К. Область моделирования 

имела периодические граничные условия. Шаг интегрирования по времени равнялся 

0.1 фс. Расчеты были выполнены с помощью пакета the Large-scale Atomic/Molecular 

Massively Parallel Simulator (LAMMPS) [10]. 

На рисунке 1 показано, как энергия удара кластеров расходуется на нагрев 

образца и на разрыв связей в макромолекулах ПЭЭК. Во всех рассмотренных случаях 

нагрев достигает максимума примерно через 0.64 пс после удара. К этому моменту 

атомы аргона передают большую часть своей энергии в объем ПЭЭК (рисунок 2(б)). 

Далее энергия удара продолжает диффундировать в радиальном направлении, 

увеличивая расстояние между макромолекулами (рисунок 2(в)). Это вызывает 

снижение температуры образца. Наибольшее расширение образца наблюдается 

примерно через 6 пс. Затем за расширением следует сжатие (рисунок 2(г)). 

Повреждения (выемки) в образце, вызванные ударами, имеют удлиненную 

форму (рисунки 2(г)-(е)). При этом количество разорванных ударами макромолекул не 

очень велико. Через 25 пс части этих макромолекул все еще висят в вакууме 

(рисунок 2(д)). Размеры выемок в зависимости от размера кластеров приведены в 
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таблице 1. My и Mz – это максимальные ширина и глубина выемок, измеренные в 

количестве разорванных макромолекул. Размеры выемок в единицах длины можно 

получить из соотношений Ly = aMy и Lz = bMz/2, где a=0.783 нм и b=0.594 нм. 

  
(а) (б) 

Рисунок 1. (а) Эволюция температуры образца ПЭЭК после воздействия кластеров разных 

размеров. (б) Изменение числа разорванных связей в образце ПЭЭК после удара кластера с 303 

атомами аргона. 

Рисунок 1(б) демонстрирует, что основная часть связей в арильных группах (NC~C) 

и в кетонных группах (NC-O(k)) разрывается при передаче энергии кластеров образцу. 

Число разорванных связей между арильной и эфирной группами (NC-O(e)), между 

арильной и кетонной группами (NC-C(k)), а также между атомами углерода и водорода 

(NC-H) продолжает заметно увеличиваться во время расширения образца. 

Данные, представленные на рисунке 1(б), в целом подтверждают ожидаемую 

прямо пропорциональную зависимость числа разорванных связей определенного типа 

от величины соответствующей энергии диссоциации. Исключением является 

наблюдаемое соотношение NC-H(t) > NC-C(k)(t), которое объясняется тем, что количество 

связей C-H в ПЭЭК намного превышает количество связей C-C(k). 

В [6] ANAB обработка ПЭЭК проводилась при ускоряющем напряжении 30 кВ. 

Средняя энергия атомов аргона равнялась 40 эВ, что соответствует преобладанию в 

масс-спектре исходного пучка кластерных ионов с Nc~750. При этом на поверхности 

формировался рельеф с перепадом высот ~5-10 нм. Меньшая глубина выемок, 

полученная при МД моделировании, говорит о необходимости рассмотрения 

совместного воздействия на поверхность ПЭЭК обеих составляющих ANAB. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Министерства науки и высшего 

образования России. Соглашение № 14.574.21.0136. Уникальный идентификатор 

прикладных научных исследований RFMEFI57417X0136. 
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(а) (б) 

  
(в) (г) 

  
(д) (е) 

Рисунок 2. Эволюция образца ПЭЭК после удара кластера из 303 атомов аргона. 

Двумерные срезы толщиной 1 нм проходят через начало координат параллельно: 

(а)-(г) плоскости yz, (д) плоскости xz, (е) плоскости xy. Начало системы координат совпадает с 

положением точки удара. Ось x направлена вдоль макромолекул ПЭЭК. 
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Molecular dynamics simulation of the collision of argon atoms with energies from 

20 eV to 100 eV with graphite and pyrolytic carbon substrates was carried out. 

Atomic structure of generated defects was analyzed. 

Благодаря уникальному сочетанию физико-химических свойств искусственные 

углеродные материалы находят все большее применение в протезировании. В 

частности, пиролитический углерод (пироуглерод) служит основой для изготовления 

подвижных деталей искусственного клапана сердца [1]. При этом важной проблемой 

остается уменьшение риска тромбоэмболических осложнений после проведения 

хирургических операций по имплантированию таких протезов. Одним из способов 

решения этой проблемы является снижение шероховатости поверхностей имплантата, 

контактирующих с кровью. 

Недавно предложенная в [2] технология, использующая так называемые пучки 

ускоренных нейтральных атомов (Accelerated Neutral Atom Beams – ANAB), позволяет 

модифицировать поверхность широкого круга материалов на атомарном уровне. ANAB 

формируются в результате столкновения пучков газовых кластерных ионов с атомами 

остаточного газа и последующего электростатического удаления всех заряженных 

частиц [2]. Молекулярно-динамическое (МД) моделирование, выполненное в [3], 

показало, что наряду с потоком достаточно рассеянных одиночных атомов ANAB 

могут содержать некоторое количество электрически нейтральных фрагментов 

кластерных ионов. При этом, варьируя как размеры кластерных ионов в исходном 

пучке, так ускоряющее напряжение, можно управлять в ANAB средней энергией 

одиночных атомов, а также наличием и составом «кластерной» компоненты, тем самым 

менять степень воздействия на обрабатываемую поверхность. 

В данной работе на основе МД моделирования исследована возможность 

максимально тонкой обработки поверхности пироуглерода с помощью аргоновых 

ANAB, содержащих только «атомарную» компоненту. При расчетах использовались 
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одиночные атомы с энергией от 20 до 100 эВ. При ускоряющем напряжении равном 

30 кВ указанный выше диапазон энергии одиночных атомов соответствует изменению 

размеров производящих их кластерных ионов в пределах от 300 до 1500 атомов. 

При моделировании сравнивались результаты обработки образцов из графита и 

прироуглерода. Образец графита с упаковкой типа ABAB состоял из 21 слоев по 368 

атомов углерода в каждом. Размеры образца составляли 9.8  9.8  7.2 нм
3
. Образцы 

прироуглерода получались путем модификации образца графита в рамках модели, 

предложенной в [4]. В указанной статье с помощью МД расчетов установлено, что 

увеличенное по сравнению с графитом среднее расстояние между базисными 

плоскостями в пироуглероде (0.343 нм против 0.3354 нм) можно связать с 3% 

недостатком атомов углерода. При этом степень разориентации базисных плоскостей 

слабо влияет на указанное расстояние. Кроме образца прироуглерода, напрямую 

трансформированного из образца графита, исследовался образец, у которого 

дополнительно была удалена часть верхнего слоя. 

В ходе МД моделирования были рассмотрены варианты, в которых атомы аргона 

наносили удары по 6 точкам на поверхности графита и 19 точкам на поверхности 

пироуглерода. Места ударов находились в центральной части образцов. На рисунке 1(а) 

изображено размещение точек удара на поверхности графита и на бездефектном 

участке поверхности пироуглерода. Важно отметить, что в случае точек, обозначенных 

как «o», «e» и «», «», отличие состоит в присутствии или отсутствии в 

подповерхностном слое вблизи точки удара атома углерода. На рисунке 1(б) отмечены 

зоны точек удара, расположенные на дефектных участках поверхности пироуглерода. 

На участке 1 были выбраны точки типа «o», «» и «», а на участке 2 – типа «+». При 

этом «целевым» являлся подповерхностный слой. На рисунке 1(в) показаны позиции 

точек удара, приходящиеся на атомы углерода с недостатком «соседей» и на 

окрестности этих атомов. Рисунок 1(г) демонстрирует положение точек удара на краю 

обрезанного слоя пироуглерода. 

 

    
(а) (б) (в) (г) 

Рисунок 1. Положение точек удара атомов аргона при моделировании (см. пояснения в тексте). 
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Очевидно, что рассмотрение ограниченного числа «прицельных» ударов не 

отражает все разнообразие возможных вариантов взаимодействия потока атомов с 

обрабатываемой поверхностью. Однако, анализ этих отдельных случаев позволил 

выявить некоторые общие закономерности исследуемого процесса. 

При моделировании для задания взаимодействия атомов аргона друг с другом 

применялся парный потенциал Леннард-Джонса. Для атомов углерода использовался 

потенциал AIREBO [5]. Взаимодействие атомов аргона и углерода описывалось 

потенциалом Ziegler-Biersack-Littmark [6]. После ударов атомов аргона изменение 

структуры образцов отслеживалось на протяжении 1 пс с шагом интегрирования по 

времени равным 0.1 фс. Нижняя четверть образцов находилась в контакте с 

термостатом Ланжевена при температуре 300 К. На боковых поверхностях образцов 

задавались периодические граничные условия. Расчеты проводились с помощью пакета 

the Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS) [7]. 

Результаты МД моделирования представлены в таблице 1. Точки ударов (т.у.) в 

таблице обозначены следующим образом: сначала указан тип образца (G – графит, PC – 

пироуглерод), потом следует буквенный индекс картинки на рисунке 1, затем приведен 

символ, использованный в качестве метки для данной точки. Изменения в структуре 

образцов, произошедшие под воздействием атомов аргона, отмечены в таблице 

следующими буквенными обозначениями: a / A – «захват» атома аргона в межслоевом 

зазоре, b / B – разрыв связи углерод-углерод, c / C – образование свободного атома 

углерода. При этом события, относящиеся к поверхностному слою обозначены 

строчными буквами, к подповерхностному – прописными. Атомы углерода, выбитые из 

слоя, следующего за подповерхностным, отмечены как C. Верхний индекс рядом 

буквой указывает на количество соответствующих событий. 

Из дынных, полученных при моделировании, следует, что пороговой для начала 

процесса разрушение слоев как пироуглерода, так и графита является энергия атомов 

аргона равная примерно 50 эВ. По мере роста энергии ударов размеры разрушений 

увеличиваются. В случае графита атомы аргона с энергией 90 эВ и более могут 

повреждать уже не только поверхностный, но и подповерхностный слой. Отсутствие 

части углеродных атомов в слоях пироуглерода делает их более проницаемыми для 

падающих атомов аргона. Поэтому разрушение подповерхностного слоя может 

наблюдаться в пироуглероде уже начиная с тех же 50 эВ. А при энергиях 80 эВ и более 

повреждения могут возникать и в слое, следующим за подповерхностным. Кроме того, 

повышенная проницаемость слоев пироуглерода приводит к значительному росту 
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вероятности накапливания атомов аргона в межслоевых зазорах. Важно отметить в 

целом заметно меньшую прочность пироуглеродных слоев особенно в зонах дефектов и 

на краях. Проведенный анализ позволяет предположить, что одним из возможных 

режимов ANAB обработки, позволяющим уменьшить шероховатость поверхности 

пироуглерода, может стать облучение атомами аргона с энергией 30-40 эВ, что должно 

приводить к отслоению наноразмерных «чешуек», не вызывая иных повреждений. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Министерства науки и высшего 

образования России. Соглашение № 14.579.21.0157. Уникальный идентификатор 

прикладных научных исследований RFMEFI57918X0157. 

Таблица 1. Результаты МД моделирования (см. пояснения в тексте). 

E,эВ 

т.у. 
20 30 40 50 60 70 80 90 100 

G(а)o    b  c c bB ac 

G(а)e      c  ac acB 

G(а)      ab ac
2
 ac

2
 ac

2
 

G(а)     ab a ac a a 

G(а)     ac ac a ac ac 

G(а)+     a a a AC AB 

PС(а)o     c b ac ac acC 

PС(а)e      b ac ac acB 

PС(а)     b b ac ac ac
2
 

PС(а)     b ab ab b b 

PС(а)      a ab a a 

PС(а)+     a a a a aC 

PС(б1)о a a a a a aB ACC ACC ACC 

PС(б1) a a a a a a AC AC AC 

PС(б1) a a a a a aC AB AC AC 

PС(б2)+ a a a aB aB AB A A A 

PС(в)#     ab ac c c cB 

PС(в)L     b c c c
2
 c

2
 

PС(в)Y    ab b b c c c
2
 

PС(в)@   a a ac ac ac ac ac 

PС(в)H    ab ab ab ab ab c
2
 

PС(г)&     c c c c c 

PС(г)Z    b  c c c
2
 c

2
 

PС(г)N      c c c c 

PС(г)M     b b b
2
 b

2
B bB 
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Abstract. The release of hydrogen isotopes (H, D) from Pd with linear heating was 

investigated: a) at accelerated electrons beam, b) Joule heat of AC (50 Hz) passed through the 

samples, c) in external coaxial furnaces in metal (stainless steel) and d) quartz vacuum cells. 

The mechanisms for the release of hydrogen isotopes from metals due to the accumulation of 

electron beam energy and the electromagnetic field by the hydrogen subsystem of crystals are 

considered. 

1. Введение 

В последнее время проведен ряд экспериментальных и теоретических работ, 

посвященных изучению стимуляции миграции изотопов водорода в металлах и 

неметаллах ускоренными электронами, электрическим полем (электромиграция), 

рентгеновским и инфракрасным излучением. 

 Эти исследования показали, что переход в неравновесное состояние в системах 

«водород – конденсированное вещество» при внешнем воздействии сопровождается 

следующими эффектами[1-6]: 

а) увеличивается подвижность адсорбированного и поглощенного водорода и 

ускоряется выход  атомарного водорода из объема на поверхность; 

б) увеличиваются скорости рекомбинации атомов водорода на поверхности и 

десорбции молекул H2, D2; 

в) происходит выход водорода из металлов в атомной и ионной формах под 

действием ионизирующего излучения; 

д) отмечено гигантское увеличение подвижности водорода в рутиле под 

действием ИК излучения. 

В работе изучено  влияния ускоренных электронов и динамических 

составляющих электромагнитных полей и на активацию выделения водорода из Pd.   
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2. Материалы и методы  

Исследования  проводились в высоковакуумной установке с безмасляной 

откачкой (остаточный вакуум: P˂10
-6

 Торр). Газы, выделяющиеся из Pd 

регистрировались масс-спектрометрически.  Использовался линейный нагрева образцов 

внешней кварцевой коаксиальной печью. Печь выполнена в виде соленоида 

намотанного (10 см
-1

) на кварцевой трубке (10см). Образцы помещались в 

вакуумируемые кварцевые или металлические (из нержавеющей стали) ячейки. 

Интервал линейного нагрева   образцов  от 20 до 1000 °С , скорость  от 0,1 до 5 град/с.  

Для радиационно-стимулированного нагрева образцов использовался пучок 

ускоренных электронов. Энергия электронов 10 – 35 кэВ, ток пучка на поверхности 1 – 

75 мА/см
2
, диаметр пятна электронного пучка на образце – от 2 до 20 мм.  

  Использовался линейный нагрев, при пропускании электрического тока 

(переменный ток 50 Гц) через образец – джоулево тепло. 

 Концентрация изотопов водорода в образцах измерялась  анализатором RHEN 

602 LECO Corporation. 

  Геометрия образцов выбрана в виде плоскопараллельных пластинок размером 

(0,05x3x25мм, Pd) и кольцевых замкнутых образцов той же длины. Образцы иных 

размеров, (0.2х10х10 мм) могли использоваться в случае нагрева пучком электронов, 

что обсуждается дополнительно. Скорость термического и джоулева нагрева 

составляла 1 град/сек, радиационного достигала 10 – 15 град/сек.  

Для насыщения образцов Pd водородом и дейтерием использовалось   

электролитическое (катодное) насыщение в 0,1–1 М растворе H2SO4 + H2O или D2SO4 + 

D2O от 0,1 до 0,5  часов при плотности тока 2–200 мА см
–2

 при нормальных условиях.   

3. Результаты и обсуждение. 

На рис.1а,b  приведены  зависимости  интенсивности выхода  водорода  и 

дейтерия в режиме линейного нагрева палладия. Время электролитического  

насыщения  составляло 30 минут, ток насыщения 100 мA/см
2
.  

Смещение положения температурных максимумов плотности потока выхода 

изотопов водорода при термическом нагреве в металлической из нержавеющей стали и 

нагреве переменным электрическим током (50Гц) составляет для палладия ΔТ=(198±5) 

°С. Сдвиг в положении максимумов при нагреве электрическим током и нагреве в 

кварцевой ячейке внешней коаксиальной печью  составляет  для первого максимума 

ΔТmax1=(63±5)
0
С. Положение низкотемпературный пика термогазовыделения водорода 

и дейтерия  при нагреве палладия в кварцевой ячейке рис.1a,b (217±5) °С  коррелирует  
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с  положением пика (157±7) °С   на рис. 1a,b  при  нагреве палладия джоулевым теплом, 

а высокотемпературный пик (311±5)
0
С на рис. 1a,b  коррелирует с пиком (355±5) °С 

при нагреве палладия коаксиальной печью в металлической ячейке. Эта корреляция 

служит проявлением воздействия электромагнитных полей на диффузионные процессы  

в металлах, где водород не закреплен 

сильной химической связью, а находится в 

междоузльях в состояниях близких к 

ионным H
+
, D

+
. 

Сразу три пика наблюдаются в 

эксперименте с  замкнутым кольцевым 

образцом Pd-D,H нагреваемом 

коаксиальной кварцевой печью в 

кварцевой ячейке, рис. 2.   

На рис. 3 приведены зависимости 

интенсивности выхода водорода из 

палладия в режиме линейного (кривая1) и 

радиационного нагрева (кривая2) 

ускоренным пучком электронов (РСГВ). 

Максимум ТСГВ приходится на 

температуру (450±5) °С, максимуму РСГВ соответствует температура (100±5) °С. 

Смещение в положении максимумов ТСГВ  и  РСГВ ΔТ =(340±5) °С. 

 Рис.1. Выход изотопов водорода (а-H2,b- D2)  из Pd  в режиме линейного нагрева: 1-Нагрев 

кварцевой коаксиальной печью  вакуумной ячейке из нержавеющей стали: Tmax(H2)=355
0
C, 

Tmax(D2)=360
0
C; 2 – Нагрев кварцевой коаксиальной печью  в кварцевой вакуумной ячейке: 

Tmax1 (H2) = 220 °C (пик 2), Tmax2 (H2) = 312 °C (пик 2’), Tmax1 (D2) = 217
 
°C (пик 2), Tmax2 (D2) = 

311
 

°C (пик 2’); 3–Нагрев  переменным электрическим током – джоулево тепло: 

Tmax(H2)=150
0
C  , Tmax(D2)=165

0
C. 

 
Рис.2. Выход изотопов водорода из 

кольцевого образца Pd в режиме линейного 

нагрева кварцевой коаксиальной печью в 

кварцевой вакуумной ячейке: пики 1,1’- 

вклад термической стимуляции: Tmax1 (D2), 

Tmax1’ (H2) = 300 °C;  пики 2,2’-вклад 

электромагнитного поля: Tmax2 (D2) = 246
 
°C, 

Tmax2’ (H2) = 262 °C;  пики 3,3’– вклад 

индуцируемого электрического тока Tmax3 

(D2), Tmax3 (H2) = 160 °C/ 
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4. Модель ускоренной миграции 

водорода  

Изотопы водорода, занимая 

эквивалентные регулярные положения 

в металле, образуют особую 

водородную подсистему с 

колебательным спектром, смещенным 

в высокочастотную область по 

сравнению с фононным спектром 

кристалла, поскольку масса атомов 

Н,D существенно меньше массы ионов 

кристаллической решетки.  

В условиях внешней стимуляции, 

локальные частоты оптических 

колебаний Н-состояний в металлах лежат вне фононного спектра кристаллов и 

определяют эффективную температуру водородной подсистемы [3,5]: 

 

Неравновесное состояние внутренней водородной атмосферы создает 

благоприятные условия для колебательно-поступательного обмена (V–T-обмена), 

неравновесного перераспределения и выхода водорода из твердого тела при облучении. 

Поэтому даже в металлах с быстрой релаксацией в электронной подсистеме (τ ≤ 10
–13

–

10
–14

 с) наличие легких изотопов атомов водорода создает условия для аккумуляции 

энергии, и способствует неравновесному движению водорода и других примесных 

атомов и приводит к смещению температуры максимума термогазовыделения в 

низкотемпературную область, рис.1-3. 

Численные расчеты позволяют достаточно корректно аппроксимировать 

полученные экспериментальные результаты, рис.3, кривая 3. 

   

1. E.C.H. Sykes, LC Fernandez-Torres, etc., Proc Natl Acad Sci 102 (2005)17907 

2. M. Blanco-Rey, M. Alducin, J.I. Juaristi etc., Phys Rev Lett 108(2012)115902.  

3. I.P. Chernov, T.I. Sigfusson, Y.I.Tyurin, etc.,J Eng Thermophys 20(2011) 360.  

4. V.M. Silkin, I.P. Chernov, Koroteev YM, etc., Phys Rev B 80 (2009) 245114.  

5. Y.I. Tyurin, N.N. Nikitenkov, T.I. Sigfusson etc., Vacuum 131(2016) 73.  

6. E.J. Spahr, L. Wen, M. Stavola etc., Phys Rev Lett104 (2010) 205901.  

 
Рис. 3 – Интенсивность выделения изотопов 

водорода из палладия в зависимости от 

температуры: (1) – термический и (2) – 

радиационный нагрев Pd-H; (3) - аппроксимация 

теоретической кривой 3. 
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A binary compound Ni4Mo single crystal was used for study experimentally and by MD 

simulations the influence of ordering for distribution on lateral angle exit of Ni and Mo 

components under irradiation of (001) face by Ar+ ions with energy of 10 keV. Both Ni and 

Mo components are ejected in the same crystallographic directions for disordered crystal. For 

ordered crystal the Ni deviates from these directions. 

Моделирование 

Использовалась MD модель подвижного монокристаллического блока атомов [1,2]. 

 

 Рис.1. Структура упорядоченного    кристалла 
Ni4Mo с тетрагональной решёткой (a = 5.720 Å, 
c = 3.564 Å). Большие и малые кружки – атомы 
Mo and Ni, соответственно. Наполовину светлые 
кружки относятся к атомам внутри решётки. 

 
 

 

Моделировалось распыление для естественного состояния (001) грани Ni4Mo – с 

сегрегацией (когда три верхних слоя, согласно [3], имеют 82%, 24% и 50% Мо, 

соответственно), и также, для сравнения, без сегрегации (гипотетический случай).  

 

 
Рис.2. Зависимость коэффициента распыления Y грани (001) Ni4Mo от полярного угла θ выхода 
(отсчёт от поверхности) без (a) и с (b) сегрегацией. Здесь и далее сплошные линии – Ni, 
пунктирные – Мо. 
 

При сегрегации форма Y (θ) кривых не меняется, но выход Мо растёт, относительно Ni. 

Максимумы распыления объяснены процессом фокусировки [2]. Согласно нашим 

вычислениям, распыление по прямой фокусировке происходит в направлениях <011> и 

<111>, а ассистированной – в направлениях <113> и <001> как для атомов Ni, так и Mо. 
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Рис.3. Зависимость коэффициента распыления Ni и Мо с грани (001) Ni4Mo от азимутального 
угла φ выхода без (a) и с (b) сегрегацией трёх верхних слоёв. Угол наблюдения θ = 35°. 

Из рисунка 3 следует, что максимум распыления для Ni сдвинуты на 900 
относительно 

Mo при учёте сегрегации. То же обнаружено для пятен распыления: 

 

 
 
Рис.4. Картина пятен распыления для 
атомов Ni (а) и Мо (б), выходящих с грани 
(001) Ni4Mo.Обсуждение этого результата 
приведено далее. 

 

Мы проанализировали траектории атомов, движущихся в монокристалле Ni4Mo, и 

вычислили зависимости коэффициента Y от положения x0 источника распыления. 

 
 

Рис.5. Зависимость Y(x0) для грани (001) Ni4Mo без (a) и с (b) сегрегацией трёх верхних слоёв. 
 

Без учёта сегрегации глубина x0 большей части распылённых атомов Ni и Мо 

находится на 4-м и более глубоких слоях, когда процесс фокусировки столкновений 

хорошо работает. При учёте сегрегации источник x0 расположен ближе к поверхности. 

Было рассчитано число поколений L, приводящих к распылению. Атом первого 

поколения (L = 1) является атомом, распылённый ионом, это – атом отдачи. L = 2 - для 

атома, распылённого атомом отдачи, и т.д. 

 

Рис.6. Зависимость коэффициента 

распыления Y для грани Ni4Mo (001) от 

числа поколений L для поверхности без (a) и 

с (b) сегрегацией трёх верхних слоёв. 
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Большинство атомов Ni и Мо, распылённых с поверхности без сегрегации, 

принадлежит третьему поколению. Для поверхности с сегрегацией максимумы обоих 

компонент соответствуют L = 4, т.е. они распыляются третичными отдачами отдачи. 

 

Пространственное распределение и энергия E1 распылённых атомов Ni и Мо.

 

Рис.7. Картина пятен для выхода 
Ni+Mo (горизонтальная плоскость) и 
энергия Е1 распылённых атомов Ni и 
Мо (вертикальные плоскости) для 
грани (001) Ni4Mo без (a) и с (b) 
сегрегацией.

Распыление начальной поверхности немного больше, чем изменённой, вследствие 

преимущественного распыления Ni (лёгкая компонента). Для поверхности с 

сегрегацией картина пятен становится более чёткой из-за дополнительной фокусировки 

частиц, выходящих между атомами Мо верхнего слоя. Для начальной поверхности 

быстрые атомы Ni доминируют; для изменённого поверхностного состава 

увеличивается выход медленных атомов Мо. Различие в скорости атомов Ni и Мо 

больше для поверхности без изменения состава верхних слоёв.  

Эксперимент 

Экспериментальные исследования проводились для распыления заряженных [4] и 

нейтральных [4-6] частиц. Измерения эмиссии вторичных ионов с грани (001) 

упорядоченного монокристалла Ni4Mo проводились на автоматической установке с 

подвижным 180-градусным сферическим энергетическим анализатором, соединённым 

с квадрупольным масс-спектрометром [4]. Результат показан на рис.8:  

 

 
Рис.8. Распределение по азимутальному углу 
выхода φ вторичных ионов Ni+(1) и Mo+(2) с 
грани (001) Ni4Mo, облучаемой ионами Ar+ 

с 
энергией 10 кэВ при нормальном падении; 
полярный угол наблюдения θ = 450; энергия 
Е1 вторичных ионов Ni+ и Mo+ равна 20 эВ. 

 

Как и при расчёте, максимумы выхода ионов Ni+ соответствуют направлениям <011>, 

минимумы – направлениям <001>. Для ионов Mo+ наблюдается противоположная 

картина: максимумы – в направлениях <001>, минимумы – в <011>. Для объяснения 

этого результата рассмотрим положения атомов на грани (001) Ni4Mo. 
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Рис.9. Расположение атомов в плоскости (100) 
монокристалла Ni4Mo. Крупные кружки – атомы Mo, 
мелкие – атомы Ni. Стрелками указаны направления 
преимущественной эмиссии вторичных ионов.  
 

 

 

При распылении и вторичной ионной эмиссии с грани (001) в направлениях <001> 

могут вылетать частицы как Ni, так и Mo. Более благоприятные условия выхода в этом 

направлении имеют атомы Mo с бόльшим эффективным радиусом взаимодействия и 

поэтому с лучшими условиями для фокусировки. В результате, в этом направлении 

наблюдаются максимумы для Mo+ (рис.8, кривая 2).  

Для кристалла Ni4Mo цепочки атомов с плотнейшей упаковкой находятся в 

направлениях <011>. Они состоят из последовательностей четырёх атомов никеля и 

одного атома молибдена (рис.9). В работе [7] было показано, что присутствие в цепочке 

атомов с большой разницей масс не мешает распространению вдоль неё 

сфокусированных соударений. Особенно благоприятные условия создаются, когда на 

поверхность выходят в направлениях <011> цепочки, состоящие из 3-4-х атомов Ni. 

Это приводит к преимущественной эмиссии ионов Ni+ (рис.8, кривая 1). Таким же 

образом объясняется разница в распылении атомов Ni и Mo, полученная в нашем 

расчёте.  

В заключение отметим, что соединения Ni4Mo с высокой устойчивостью к коррозии и 

большой твёрдостью используется в качестве материала для компонентов ракет и 

ядерных реакторов [8]. Полученные результаты исследования распыления и вторичной 

ионной эмиссии для соединения Ni4Mo следует принимать во внимание при 

обсуждении механизмов этих процессов, а также при проектировании устройств для 

анализа входа и выхода нейтральных и заряженных частиц. 

Работа поддержана Российским Фондом Фундаментальных Исследований (грант №15-

02-07819-A). 
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In paper are present the results on synthesis and study of template matrix from 

nanoporous alumina Al2O3 for the formation of metal nanoparticles by the method 

of thermally-activated granulation. The template-matrix were synthesized by 

aluminum surface ion etching in an electrochemical cell. Surface morphology 

before and after ion etching was investigated by method of atomic-force 

microscopy (AFM). It is shown that after ion etching the surface has a mature 

porous structure. Pores have a crater form with smooth edges and rounded bottom. 

Для решения ряда научных и прикладных задач требуется создание 

высокоразвитой поверхности материала. В частности, для формирования на 

поверхности материала массива наночастиц методом самоорганизации при 

термоактивированной грануляции возможно применение матриц-шаблонов в виде 

нанопористой структуры поверхности.  

В данной работе рассмотрена возможность создания таких темплейт-матриц (от 

англ. template – шаблон) на основе нанопористого оксида алюминия Al2O3. Пористую 

структуру получают методом ионного травления алюминиевой полированной 

поверхности электрохимическим способом в электролите 2H+ + SO4
2-. При этом 

поверхность алюминия выступает в роли анода. Авторами настоящей работы ранее 

была рассмотрена математическая модель распределения потенциала в ионной среде 

вблизи заряженного электрода [1]. 

Исследование морфологии поверхности полученной нанопористой поверхности 

осуществлялось методом сканирующей атомно-силовой микроскопии (АСМ, INTEGRA 

NT-MDT). На рис. 1 показаны 3D-изображения рельефа поверхности до и после 

ионного травления. 

 

137



 

  

а       б 

 

Рис. 1 – 3D морфология поверхности пластины алюминия (АСМ, INTEGRA NT-MDT): 

а – исходная структура, б – после ионного травления. 

Fig. 1 – 3D-morphology of the aluminum plate surface (AFM, INTEGRA NT-MDT):  

a – original structure, b – after ion etching. 

 

Как показано на рис. 1а до ионной обработки поверхность алюминия не имеет 

явно выраженных пор, а лишь содержит протяжённые следы механической полировки. 

После ионного травления (рис. 1б) на поверхности формируется пористый слой Al2O3, 

при этом поры имеют чётко выраженную округлую форму с диаметром кратера от 50 

до 400 нм. 

Более детальный анализ параметров морфологии нанопористой структуры 

представлен на рис. 2. Относительное расположение пор представлено на 2D-снимке на 

рис. 2а. Видно, что островки образуют на поверхности правильные шестиугольники, 

или элементы шестиугольников (располагаются под углом 2π/3), что наблюдалось 

также другими исследователями [2]. Отклонение от идеальной гексагональной 

симметрии расположения пор очевидно связано с высокой шероховатостью исходной 

алюминиевой поверхности, а также её поликристаллической структурой. Повышение 

симметричности расположения пор возможно при использовании в качестве исходной 

поверхности тонких плёнок алюминия нанесённых на «высокогладкие» поверхности 

(например стекло с огненной полировкой). 

Для получения информации о структуре пор был выполнен анализ 

соответствующих сечений, которые показаны на рис. 1б. Диаграммы поперечного 

профиля соответствующих сечений показаны на рис. 2б. Видно, что поры имеют форму 

кратера с гладкими краями и округлым дном. Глубина кратера зависит от его диаметра 
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варьируется от 15 до 105 нм. Соотношение глубины и диаметра кратера составляет 

около 1/4 для крупных пор и около 1/6 для мелких. 
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Рис. 2 – Структурные особенности поверхностной морфологии нанопористого Al2O3 

(АСМ, INTEGRA NT-MDT): а – 2D снимок поверхности, б – профиль сечения пор. 

Fig. 2 – Structural features of surface morphology of nanoporous Al2O3  

(AFM, INTEGRA NT-MDT): a – 2D picture of surface, b – profile of pores cutting. 

 

Таким образом, на полученную нанопористую темплейт-матрицу Al2O3 можно 

нанести тонкую плёнку металла (или другого материала, из которого нужно 

сформировать наночастицы), которая будет повторять рельеф поверхности. При 

термоактивированной грануляции наноостровки будут формироваться 

преимущественно внутри пор наследуя их расположение относительно друг друга на 

поверхности. 
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This paper analyzes the results of studies on the use of interaction of ions with surface atoms to obtain 

information about the elemental composition and other properties of the surface of metals. The exper-

imental results indicate the simultaneity of the action of the strongly coupled electron model and the 

free electron model for conduction electrons.  

 

Взаимодействие ионов с поверхностью является самым информативным процес-

сом по исследованию свойств поверхности конденсированных фаз. До уровня техноло-

гического применения разработаны методы вторично-ионной масс спектроскопии [1], 

спектрскопии резерфордовского рассеяния, спектроскопии ионного рассеяния при низ-

ких энергиях [2, 3], спектроскопии атомов отдачи, ионно-фотонной спектроскопии. 

Особенностью исследований поверхности ионными пучками, как и любыми другими 

методами, является необходимость высокой однозначности и достоверности результа-

тов. Целью данной работы являлись анализ результатов исследований технологических 

и модельных объектов разными методами [4-6], изучение влияния электронов прово-

димости на результаты исследований поверхности, а также получение сведений о со-

стоянии электронов проводимости в проводниках и об электронной структуре твердых 

тел в целом. Большой интерес представляет вопрос о поведении электронов проводи-

мости в твердом теле, в частности, для более полного изучения физики взаимодействия 

ионов с поверхностью, так как электроны проводимости являются неотъемлемыми уча-

стниками всех видов взаимодействий на поверхности. Несмотря на широкую разрабо-

танность электронной теории металлов, в настоящее время отсутствуют непротиворе-

чивые физические механизмы направленного движения, в том числе протекания тока в 

металлах, в литературе не затрагивается вопрос передачи силы по проводникам, на-

пример, от генератора к электродвигателю с учетом соблюдения равенства противодей-

ствия действию. Без пояснений и экспериментальных подтверждений существует мно-

го десятилетий единственная модель передачи энергии по металлическим проводникам 

– по воздуху вдоль проводников по теории Пойнтнга. Проблема передачи силы на рас-
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стояние в новой форме возникает с развитием микросистемной техники. Микронные 

линейные размеры микромеханизмов на атомноразмерном уровне являются также 

длинными линиями. Проблема передачи силы по длинным и коротким линиям заклю-

чается, в частности в том, что механические прочностные характеристики проводников 

значительно меньше сил, развиваемых механизмами, питаемыми через эти проводники. 

При этом закон Ньютона действие равно противодействию остается универсальным. На 

уровне первичных понятий остаются объяснения природы электродных потенциалов, 

возникающих у проводников, помещенных в раствор электролита. На таком же уровне 

находится физическая модель направленного движения электронов в металле, созда-

ваемого магнитным полем, особенно на участках контура за пределами действия маг-

нитного поля Чтобы создать эдс как разность зарядовых потенциалов, необходимо 

предварительно сформировать ток, разделяющий заряды. Поэтому результатом изме-

нения магнитного поля является ток, а не эдс. А ток еще до накопления зарядов для эдс 

протекает по всему контуру. Кроме того в замкнутом проводящем контуре заряды на 

отдельных участках накапливаться не могут, и полевой механизм токоформирования не 

реализуем. Согласно физике металлов электрическое поле в металл не проникает. 

Вследствие этого известные механизмы формирования направленного движения сво-

бодных электронов можно отнести к полезным моделям, не отражающим реальные 

процессы. Обсуждаемые противоречия по формированию электрического тока в метал-

лических проводниках подтверждается опытами по контактной разности потенциалов 

[7]. Конденсатор большой емкости с пластинами из материалов с разными работами 

выхода при электрически нейтральных электродах создает измеряемой величины ток 

по замыкающему их проводнику. При этом пластины заряжаются электростатически, а 

ток, спадая до нуля, протекает от отрицательно заряжающегося электрода к положи-

тельно заряжающемуся электроду против поля электродов. Так как избыточные элек-

трические заряды накапливаются исключительно на поверхности, то направленное пе-

ремещение электронов в металле происходит не под действием электрического поля. 

Опыты с к.р.п показывают, что движущими силами, проявляемыми на пластинах, яв-

ляются силы электронного сродства, выражаемые разницей энергий связи электронов в 

разных металлах. Отсутствие перепада концентрации электронов на соединительном 

проводнике, особенно в начальный момент тока, указывает на формирование направ-

ленного движения валентных электронов, находящихся на своих орбитах, но способ-

ных свободно переходить от атома к атому. Такой механизм подтверждается исследо-

ваниями рассеяния ионов низких энергий от поверхности металлов, полупроводников и 
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диэлектриков. Согласно теории свободных электронов на поверхности концентрация 

электронного газа спадает постепенно, и электронный газ вытекает за пределы атомной 

решетки, распределяясь на последних слоях атомов с периодичностью решетки по 

фриделевским колебаниям. За пределами решетки ионов оказывается концентрация, по 

меньшей мере, в десятые доли от полной концентрации в 10 
23

 эл/см
3
. На поверхности  

диэлектриков вытекающего электронного газа нет. На поверхности полупроводников 

вытекание должно определяться уровнем легированности донорами. Вытекающий 

электронный газ неизбежно должен воздействовать нейтрализующим образом на рас-

сеяние ионов, и на выход вторичных ионов в ВИМС. Вместо ожидаемой повышенной 

нейтрализации вылетающих от поверхности ионов на металлах, контрастно проявляет-

ся на состоянии выбитых отлетающих ионов их исходное зарядовое состояние на по-

верхности. Это хорошо обнаруживается на окиси алюминия, на арсениде галлия и ме-

таллическом галлие. Исходное зарядовое состояние в твердом теле обнаруживается на 

ионах отдачи методом спектроскопии атомов отдачи. Изменение зарядового состояния 

атомов вольфрама и цезия хорошо наблюдается при рассеянии ионов неона и гелия от 

поверхности вольфрама при нанесении на него атомов цезия до монослоя [8]. Перерас-

пределение валентного электронного заряда цезия между атомами вольфрама и цезия в 

зависимости от субмонослойной концентрации цезия и отображение этих состояний на 

зарядовом состоянии рассеянных ионов указывают на отсутствие свободного электрон-

ного облака над поверхностью цезированного вольфрама. В диапазоне гипертермаль-

ных энергий спектры содержат пик ионов, рассеянных с первоначальной энергией, что 

указывает на наличие единых эквипотенциалей с энергией до 80 эВ, охватывающих  

большие группы атомов поверхности  (десятки – сотни). При этом вероятность сохра-

нения заряда рассеянного иона остается высокой. Одновременное наличие в спектре 

пика (пиков) парного рассеяния и их динамика изменений по величине при полной ста-

бильности энергетических положений позволяют предполагать отсутствие помех в ви-

де  зарядовых флуктуаций свободного электронного газа. Наличие больших отража-

тельных атомных комплексов с положительными эквипотенциалями могут быть обу-

словлены большой энергией связи атомов, формируемой коллективными электронами 

и, возможно, валентными. Рассмотренные элементы модели электронной подсистемы 

металлов без независимого от ионной решетки атомов электронного газа позволяют 

непротиворечиво объяснить формирование направленного движения электронов в ме-

таллах, построить модели передачи силы и энергии по проводниками, в частности,  с 

помощью электронной подсистемы металла.   
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Выводы. В данной работе проведен анализ результатов исследований по приме-

нению ионных пучков для анализа свойств поверхности модельных и технологических 

объектов: металлов, полупроводников, диэлектриков. Полученные сведения о зарядо-

вом состоянии атомов поверхности методами вторично-ионной массспектроскопии, 

рассеяния ионов низких и гипертермальных энергий и атомов отдачи указывают  на от-

сутствие свободного электронного газа за пределами поверхности металлов и на выде-

ляющееся проявление исходного зарядового состояния атомов исследуемых объектов в 

потоках выбитых и рассеянных ионов.  

Результаты экспериментов указывают на одновременность действия для элек-

тронов проводимости модели сильно связанных электронов и модели свободных элек-

тронов. При этом сильная связь, вероятно, обусловлена локализацией валентных элек-

тронов на собственных орбитах в атомах, а свободное перемещение их обусловлено 

объединенностью валентных орбиталей соседних атомов. Эллиптичность орбиталей, 

вращательное движение атомов и температурные колебания периодически нарушают 

соединенность орбиталей, что обусловливает сопротивление направленному движению 

электронов. В такой модели квантование поведения электрона будет происходить не 

размерами кристалла, а по правилам внутриатомного квантования. 
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1. Introduction 

Ion beam analysis comprises of a family of well-established analytical tools employed in a 

wide range of materials science applications. For MeV ions, the simplicity of the underlying 

ion-solid interaction makes quantification of experiments often straightforward. Analysis often 

features the additional benefit of minimum impact on sample structure and composition. At ion 

energies of only a few keV, methods such as Low-Energy Ion Scattering (LEIS) and Secondary 

Ion Mass Spectrometry (SIMS) both with outstanding sensitivity have become widely used.  

At medium energies (several ten keV up to a few hundred keV per amu), the situation is 

different. The high potential due to e.g. superior depth resolution combined with reasonable 

probing depth and the surplus of almost negligible beam doses has been less exploited and 

applications outside the classical fields such as solid-state physics and electronics are still 

scarce.  

The medium-energy regime is, at the same time, also of interest for fundamental 

investigations of ion-solid interaction: the interaction of the ion with the target can be no longer 

considered as a series of binary collisions in an otherwise adiabatic interaction. At the same 

time, the complexity of trajectories, uncertainty of scattering potentials and influence of surface 

chemistry or similar are not complicating the picture as severely as e.g. in LEIS or SIMS. 

Medium-Energy Ion Scattering (MEIS) has been developed with a number of different 

spectrometric approaches (e.g. electrostatic, magnetic, time-of-Flight - ToF). Due to its 

flexibility the ToF-approach is particularly useful for studying fundamentals of ion-solid 

interaction. 

We have performed a series of ToF-MEIS studies to investigate ion-solid interaction in 

terms of energy loss measurements [1],[2]. We have furthermore investigated the yields of 

secondary particles such as photons [3], secondary ions [4] and electrons emitted by solids upon 

ion impact. 
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2. Experiments and methods 

The experiments within the present contribution have been performed using the ToF-MEIS 

set-up at Uppsala University [5] based on a 350 kV Danfysik ion implanter. An electrostatically 

chopped beam, bunched by a drift tube buncher permits to obtain beam packages with down to 

0.3 ns pulse length. The products of ion-solid interaction such as photons, scattered primary 

particles or ejected secondary particles (electrons and ions) are detected by a rotatable position-

sensitive microchannelplate (MCP) detector with large active diameter of 120 mm situated at 

300 mm distance from the sample. 

For the sake of brevity details on the different target systems are described in the respective 

publications. Target compositions have been commonly investigated by Time-of-Flight Elastic 

Recoil Detection Analysis (ToF-ERDA) using 36 MeV I8+ ions provided by the 5 MV NEC 

tandem accelerator at Uppsala university. Thin-film systems have been additionally 

characterized using Rutherford Backscattering Spectrometry (RBS) employing 2 MeV He+ 

primary ions. 

In ToF-MEIS, for spectrum acquisition, typically a time window of up to 16 000ns was 

recorded. In Fig. 1 one can see a typical spectrum obtained for impact of 120 keV He+ ions on 

a TiN film grown on Si. Note, that for acquisition of the present spectrum a bias of 500V was 

applied to the sample to accelerate positively charged secondary particles towards the MCP 

detector. At lowest flight time, i.e. at 1 ns a narrow peak due to photon emission induced by ion 

impact can be observed (1). Subsequently, scattered particles contribute to the yield (2). At high 

flight times, desorbed and sputtered secondary species from the sample can be detected (3). 

Note, that also electron detection is possible, but requires reverse bias (not shown here). As the 

field between sample and detection system is well-known, a conversion of the x-scale to a mass 

to charge ratio can be performed as shown in the figure. 

3. Results and Discussion 

3.1 Electronic interactions 

 In Table 1, results for the electronic energy loss are presented in form of the friction 

coefficient Q (in atomic units a.u.) obtained from a fit to the experimental data assuming the 

electronic stopping S being proportional to the ion velocity v, S = Q∙v. For H, B and Ne, S ∝ v 

is observed at velocities below 1 a.u. In contrast, for He, an extrapolation to non-vanishing  
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Figure 1: ToF-MEIS spectrum recorded for 120 keV He+ ions impinging on 189 Å TiN on 

Si. Indicated are emitted photons (1), scattered particles (2) and desorbed atomic and molecular 

ions (3). 

Ion species Qexp (a.u.) QSRIM (a.u.) QDFT (a.u.) 

H 0.32 0.36 0.32 

He 0.87 0.69 0.72 

B 1.54 1.65 1.28 

N 2.37 2.04 1.60 

Ne 2.47 2.04 0.83 

Al 2.27 2.08 0.63 

Table 1: Comparison of the experimentally observed electronic stopping power of TiN for 

H, He, B, N, Ne and Al ions expressed in terms of the “friction coefficient” Q assuming velocity 

proportionality. Data can be compared to predictions by SRIM as well as from DFT. For details, 

see text.  

energy loss at vanishing ion velocity is observed. N and Al show substantial deviations from 

velocity proportionality. However, as for all ions data is available in an overlapping energy 

range, and a linear velocity dependence is observed for all datasets, linear fits result in a good 

estimate for the magnitude of the electronic energy loss. The table holds also a comparison to 

predictions from SRIM [8] as well as the DFT-model by Echenique et al. obtained for a free 
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electron gas [9] with density equivalent to the valence electron density in TiN as obtained from 

the plasmon frequency [10]. 

 The data collected in the table illustrates that DFT is capable to reproduce the energy 

loss of protons in titanium nitride with high accuracy. An overall impression illustrates, that the 

predicted oscillations in electronic stopping with atomic number Z1 of the projectile (concept 

of effective charge) are not observed. Only a possible weak oscillation, shifted to much higher 

Z1, is observed, requiring unrealistic electron densities in the employed model. 

3.2 Photon emission induced by keV-ions 

 The time-dependence of the measured photon yields indicates, that the photons can be 

considered to be prompt within the time-resolution of the system, i.e. the convoluted resolution 

of acquisition electronics and ion pulse length. Thus, long-living states are excluded as the 

predominant source of photons detected upon ion impact.  By comparing photon yields for a 

certain sample orientation but different detector positions, a decrease in intensity is observed 

for more grazing detection angles which can be interpreted as an indication for photon emission 

along the ion trajectory. A comparison of the yields observed for Si and SiO2 as target materials 

strongly suggests that the photons origin from transitions in the valence and conduction 

electronic structure of the target material. Specifically, the observed yields are found to differ 

by more than a factor of 50, which cannot be understood if a significant fraction of the photons 

was due to emission from atomic states of either O or Si. This conclusion is also supported by 

experiments with a CaF2 filter in between sample and the detector resulting in band-pass 

filtering due to the response function of the MCP detector and the transmission function of the 

window detection. Additionally, yield dependencies on ion species and projectile energy have 

been studied in detail. Finally, investigations with a solid state detector showed no detectable 

x-ray yield for the chopped beam when incident on Al-targets, which yield, however a clear 

photon signal on the MCP detector. 

3.3 Secondary ion emission in ToF-MEIS 

 In Fig. 1 the spectrum associated with secondary charged particles shows several distinct 

features, which can be uniquely identified as specific atomic or molecular species. For example, 

hydrogen and its molecules result in clear signals in form of narrow symmetric peaks. Other 

signals can be attributed to different hydrocarbon species and H3O+. Other noticeable features 

include the presence of an asymmetric peak associated with Ti (peak close to mass/charge equal 
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to 50). Comparing H and He as primary ions, could show, that peak ratios for symmetric peaks 

change by an almost constant factor of about 2.5 for identical ion velocity. For the asymmetric 

peaks the corresponding change in intensity is, however, found stronger. Thus, it is concluded, 

that two different mechanisms of particle emission are active for the detected species: The 

symmetric peaks are originating mainly from electronic sputtering of surface species also 

leading to emission of molecular species. The asymmetric peaks, in contrast, are attributed to 

nuclear sputtering in collision cascades. 

3.4 Electron emission in ToF-MEIS 

 The employed goniometer system has been recently reconstructed to permit 

performance of transmission experiments. Moreover, the detector electronics have been 

modified to permit also detection of negative secondary particles, i.e. electrons ejected upon 

ion-solid interaction. We will in our contribution present some first experiments using the new 

set-up. 
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The problem of an accurate ion-solid interaction potential is one of the basic problems 

in description of the ion-solid interaction [1]. This work reports on the possibility to construct 

the universal rainbow channeling proton-crystal interaction potential. It has been done by 

modifying the Moliere’s interaction potential applying the crystal rainbow theory [2, 3]. 

Theory of the crystal rainbows [2] is based on the analysis of mapping of the impact 

parameter (IP) plane to the transmission angle (TA) plane determine by the ion 

scattering/channeling process: 

          ,   ) and            ,   ),                                (1) 

where 0x  and 0y  are the transverse components of initial ion position vector, i.e., the 

components of its impact parameter vector,    and    are the components of final ion 

channeling angle, i.e., the components of its transmission angle. It should be noted that the 

mapping (1) also depends on the ion’s energy, crystal channel and its thickness, which are 

treated as fixed parameters. 

Since the components of ion channeling angle are small (smaller than the critical angle 

for channeling [4]) the ion differential transmission cross section is given by [2]: 
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  ,                      (2) 

where yxxyyyxxyxJ  0000
),( 00  is the Jacobian of the mapping (1). Thus, the 

equation 

0),( 00 yxJ ,                        (3) 

defines the rainbow lines in the IP plane. The mapping of these lines determined by functions 

(1) are the rainbow lines in the TA plane, and they should be compared with the angular 

distribution of channeled ions in the TA plane [5]. 
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 The famous and the most frequently used interaction potential is the Zigler, Bierstack 

and Littmark (ZBL) one, with, the so called, the universal screening function calculated by 

applying the Hartree-Fock method [6]. Also, Moliére proposed a good analytical 

approximation to the Thomas-Fermi model of an atom, with the atomic Thomas-Fermi 

screening radius [7]. One can apply this potential in the ion-atom scattering process. The 

obtained interaction potential can only be justified if the influence of an ion on the screening 

function can be neglected. However, one can also use the Moliére’s approximation to the 

Thomas-Fermi model of an atom with the screening function proposed by Firsov, which 

includes the effect of both the ion and the atom [8]. 

We have analyzed channeling of 2 MeV protons and the following 28 crystals in the 

(001) orientation with the cubic crystallographic structure. With the FCC crystallographic 

structure: aluminum (Al
13

), calcium (Ca
20

), nickel (Ni
28

), copper (Cu
29

), strontium (Sr
38

), 

rhodium (Rh
45

), palladium (Pd
46

), silver (Ag
47

), cerium (Ce
58

), ytterbium (Yb
70

), iridium 

(Ir
77

), platinum (Pt
78

), gold (Au
79

), lead (Pb
82

) and thorium (Th
90

); the BCC crystallographic 

structure: vanadium (V
23

), chromium (Cr
24

), iron (Fe
26

), niobium (Nb
41

), molybdenum (Mo
42

), 

barium (Ba
56

), europium (Eu
63

), tantalum (Ta
73

) and tungsten (W
74

), and the diamond type 

crystallographic structure: carbon (C
6
), silicon (Si

14
), germanium (Ge

32
) and tin (Sn

50
). 

The ZBL potential reads [6] 

      = 
     

 

 
   

 
   exp ( 

   

    
                                                                         (4)  

where    and     are the atomic numbers of ion and atom, respectively,   

                           is the distance between ion and atom,       
   

   
       

  

  
       is the ZBL screening radius,    is the Bohr radius,    = (0.1818, 0.5099, 0.2802, 

0.02817),   = (3.2, 0.9423, 0.4028, 0.2016) and   = 0.23 are the fitting parameters. 

The Molière's ion-atom interaction potential is given by [7] 

    = 
     

 

 
   

 
   exp ( 

   

   
                                                                                  (5) 

where      
   

   
      

    
   is the atomic Thomas Fermi screening radius, and    = (0.10, 

0.55, 0.35) and    = (6, 1.2, 0.3) are the fitting parameters. As it has already been mentioned, 

this interaction potential can only be justified if the influence of an ion on the screening 

function can be neglected. However, in the case of the Molière's potential the Firsov screening 
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radius     
   

   
       

   
   

   
        instead of     is also frequently used [8]. On the 

other hand, it should be noted that if one changes parameters    to   
  = 

  

   
      (5.124, 

1.025, 0.2562) and instead of the atomic Thomas Fermi uses the Firsov screening radius, the 

following expression for     holds:    =  
     

 

 
   

 
   exp ( 

  
  

  
    

     
 

 
   

 
   exp 

( 
   

   
 . This expression will be extensively used in this work. 

In the scattering process, the      potential was dominantly applied for the smaller 

(not large) ion-atom impact parameters. However, Krause et al. [9], in analyzing their 

channeling experiments through a very thin silicon crystal, concluded that the obtained results 

were better reproduced by the    interaction potential, taking into account that they recorded 

the angular distributions generated by the channeled ions moving far from the atomic strings 

of the crystal defining the channel. Recently, Petrović et al. [3] have been able to merge      

and    interaction potentials by changing the fitting parameters   
  to    

  = (5.124, 1.828, 

0.2562) demonstrating an excellent match between the high-resolution ion channeling 

experimental and calculated angular distributions for 0.7 - 2 MeV proton beams and the 55nm 

ultrathin (001) silicon crystal. 

The aim of this work is to try to apply the same method for 2 MeV protons and the 

crystals into consideration here. The method was based on the fitting procedure in which the 

rainbow line in the TA plane generated by the ZBL potential and small impact parameters of 

protons should be matched with the rainbow line generated by the rainbow channeling 

potential, and, at the same time, the rainbow line in the TA plane generated by the    

potential for large impact parameters of protons should be matched with the rainbow line 

generated by the same rainbow channeling potential. The analysis shows that this is possible 

and that one can speak of the universal axial (001) rainbow channeling interaction potential. 

According to the results presented in Ref. [3], the    
  and    

  fitting parameters are treated as 

being constant and equal to 5.124 and 0.2562, respectively. The method for adjusting the 

parameter    
  consists of the minimization of the expression   

  +    
       

        
   + 

     
      

  , where     
 and     

, are the intersections of the rainbow line in the TA 

plane with the    = 0 line, corresponding to the rainbow channeling potential, for outer and 

inner rainbow lines, respectively,   while,       
 and     

 are the intersections of the 

rainbow lines in the TA plane with the    = 0 line, corresponding to the ZBL and    

potentials, for outer and inner rainbow lines, respectively. These points are the image of the 
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corresponding points in the IP plane,     ,     ,        and     , respectively. It should be 

noted that a crucial assumption for the method applied here is that the rainbow channeling 

potential approximates well the ZBL potential for small impact parameters and the    

potential for large impact parameters. As it has already been mentioned, in the case of 2 MeV 

protons and the (001) 55 nm thick Si crystal, this assumption has been experimentally proven 

[3]. Accordingly, we have adjusted the thickness of the crystals under consideration here to 

obtain well separated outer and inner rainbow lines corresponding to small and large impact 

parameters, 

 

 

respectively. 

Fig. 1 shows dependence of the    
  fitting parameter on the crystal atomic number. 

The average value of    
  is 1.85 with the standard deviation of 0.12. Further, one can clearly 

observe that Ca, Sr, Ba and Eu form a group of elements with higher values of    
 , with 

average values of 2.08 and the standard deviation of 0.04. On the other hand, for the 23 

elements, not including carbon, the average value of variable    
  is equal to 1.83, with the 

standard deviation equal to 0.01. It seems that the carbon case is an exemption. One can 

explain this by the fact that the carbon atom has a small number of electrons, and, therefore, a 

Figure 1. Dependence of the fitting parameter    
  on the crystal atomic number. 
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Coulomb like ion-atom interaction potential with a screening function is not well established. 

However, it is rather astonishing that one can obtain a universal rainbow channeling potential, 

designated by   
   in which the parameters are    

   = (5.124, 1.85, 0.2562), with the relative 

standard deviation of    
   of 6% (including carbon). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 2 shows rainbow lines in the TA planes for the      - black lines,     - blue lines 

and  the rainbow interaction potentials – red lines, for 2 MeV protons channeled through the 

(001) Fe crystal. The thickness of the Fe crystal was 32 nm. 

 

 
Figure 2. Rainbow lines in the TA planes for the      - black lines,     - blue lines and  the 

rainbow interaction potentials – red lines and 2 MeV protons channeled through the (001) Fe 

crystal. 

157



In this theoretical work, it is shown that a universal rainbow channeling proton-crystal 

potential,   
 = 

     
 

 
   

 
   exp ( 

   
   

  
  , where    = (0.10, 0.55, 0.35) and    

   = (5.124, 

1.85, 0.2562) are the fitting parameters, and     
   

   
       

   
   

   
        is the Firsov 

screening radius, can be constructed applying the rainbow morphological method. The 

relative standard deviation of the fitting parameter    
  is 6%. This potential merges the ZBL 

potential, for the small impact parameters, and the Molière's potential, with the Thomas-Fermi 

radius, for the large impact parameters. The accuracy of the obtain interaction potential should 

be investigated in a series of high resolution transmission channeling experiments for 

different proton-crystal combinations, as suggested in this work. 
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1. Introduction 

Ions impinging in matter lose energy due to interaction with either electrons or nuclei of 

the target, called electronic and nuclear stopping, respectively. A measure for this energy loss 

is the stopping cross section (SCS), ε, which corresponds to energy loss per path length per 

target density, N: ε = 1/N ﮲ dE/dx. Accurate knowledge of electronic stopping is not only of 

interest for fundamental understanding, but is also crucial for applications of ion beam 

analysis (IBA) techniques, e.g. for characterization of thin films, surfaces and nanomaterials 

[1,2]. For this purpose, stopping power tabulations are available which provide information 

for all ion – material combinations [3]. These tables are based on experimental data, which 

however, are scarce for transition and rare earth metals and in particular their compounds [4]. 

This lack of data implies that for many materials of technological interest the stopping power 

is obtained by available data by interpolation, which ignores e.g. possible effects due to the 

(partially filled) states in the d- and f-bands of these materials. For this reason, we performed 

measurements of the electronic energy loss of keV light ions for a series of compounds of 

transition metals with high technological relevance, i.e. in different oxides (VO2, HfO2, 

Ta2O5) as well as in nitrides (TiN, ZrN, HfN).  

2. Experiment 

The electronic energy loss was evaluated from energy spectra of backscattered projectiles 

in two different time-of-flight (ToF) setups to cover a total primary energy regime from 1 keV 

up to 150 keV. The low energy ion scattering (Tof-LEIS) setup [5] at the Johannes Kepler 

University Linz allows proton and He stopping measurements for primary energies up to 10 

keV and the setup features a fixed backscattering angle of ϑ = 129°. The medium energy 

regime was covered with the ToF-MEIS setup [6] at the University of Uppsala with a 

minimum projectile energy of 20 keV and a variable backscattering angle ϑ between 90° and 

160°. 
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Two different sample types have been used for the present studies: thin films on a 

substrate and bulk samples. In the case of the thin films, electronic stopping can be deduced 

from the width of the single scattering signal originating from the metal component, if the 

film composition and thickness are known. For the thick samples, electronic stopping can be 

extracted from a comparison of the  height of the spectrum of the metal to the height of a 

reference material with known electronic stopping [7]. 

3. Oxides 

The investigated oxides exhibit a wide variety of electronic properties, for instance, they 

feature band gaps between 0 eV (VO2 in metallic phase) and 9 eV (SiO2). Electronic stopping 

data for protons obtained in metallic (at room temperature) and semiconducting VO2 

(Eg ~ 0.7 eV at 300 K) show no difference indicating no significant influence of the band gap 

on the electronic energy loss. This result is supported by a comparison of all electronic 

stopping data in oxides as depicted in Fig. 1. The figure displays the energy loss per oxygen 

atom and clearly shows that all data coincide within experimental uncertainties [8]. This result 

indicates, that the stopping cross section of the oxides is only governed by the number of 

oxygen atoms per building block. Moreover, data for all systems extrapolates to the same 

finite threshold within the experimental accuracy achieved here. 

 

Figure 1: Electronic energy loss of protons per oxygen atom in different metal oxides as a 

function of ion velocity [8–10]: VO2, Ta2O5, HfO2, Al2O3, and SiO2. Additionally the 

equivalent proton energies are plotted at the upper abscissa. 
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4. Nitrides 

In a next step we focused on electronic stopping in several different transmission metal 

nitrides. The investigated group IV and V nitrides are refractory compounds (high hardness, 

high melting point as well as corrosion resistance). In contrast to most metal oxides, which 

exhibit mixed ionic and covalent bonds, these nitrides show mostly metallic bonding with 

much less pronounced covalent and ionic components. 

A thorough characterization of the samples with Rutherford Backscattering Spectrometry 

as well as Elastic Recoil Detection Analysis show that most of the samples contain up to 7 % 

impurities with the most common ones being O, Ar from the sputtering process and either Zr 

or Hf for the HfN and ZrN, respectively. We corrected the evaluated energy loss in the films 

for this light impurities according to Bragg’s rule [11,12] which is expected to result in 

residual systematic uncertainties < 2 %. The electronic stopping cross section of protons is 

plotted in Fig. 2. For low energies ε coincides for TiN and the N2 gas, indicating equivalent 

contribution from nitrogen and the metal to energy loss [13]. Furthermore, a comparison 

between the different nitrides shows that the influence of the metals is not negligible even for 

low primary energies resulting in an increased stopping with increasing atomic number. This 

finding can be understood on the basis of the less ionic character of the chemical binding in 

nitrides. 

 

Figure 2: Electronic stopping cross sections for protons in different transition metal nitrides 

for TiN [13], ZrN and HfN. Additionally, the energy loss in N2 gas [14] is plotted for 

comparison. 
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It is shown that the excitation of autoionization states during collisions of keV-energy 

ions with a solid plays a determining role in the formation of inelastic energy losses and, 

accordingly, the electronic stopping powers dE/dx. It is proposed to estimate the dE/dx values 

using the relationship between the cross section for autoionization state excitation and the 

ionization cross section. For cases where the ionization cross sections are unknown, scaling is 

used to calculate the ionization cross sections when the L and M shells are excited. The 

threshold dependence of dE/dx versus the energy of the bombarding ions is predicted. 

 

The commonly accepted model of inelastic interaction between two atoms at slow 

atomic collisions is the molecular orbital promotion model [1]. At internuclear distances Rc 

comparable with the radii of L shells, the 4fσ molecular orbital is formed from 2p levels of 

colliding atoms and is sharply promoted upward at the internuclear distance Rc, crossing 

several upper vacant levels. In view of electron transitions from this orbital to vacant levels, 

the orbital at the removal of particles can become vacant, and an autoionization state appears. 

The autoionization state decays through an Auger transition; consequently, the formation of 

the autoionization state is related to the subsequent ionization. 

Inelastic losses caused by the excitation of M shells were studied in [2,3]. It was found 

that discrete lines with different excitation thresholds appear in energy loss spectra. In the 

case of the M shell excitation, several orbitals (5f, 5g, 6h, etc.) are promoted, which 

results in the formation of autoionization states. Thus, the main mechanism of inelastic losses 

at collisions between keV particles is MO promotion with the following formation of 

autoionization states, and their decay results in the ionization of collision partners. 

The electronic stopping power and inelastic energy losses at collisions are related as 

  

  
 

  

  
                                               

Here, V0 is the volume of one atom in a solid target, b is the impact parameter, the term Q0 is 

due to the excitation of plasmons and other excitations at the passage of a particle through the 

target, and the term Q1 reflects the contribution from the ionization of particles, W(b) is a 

probability of inelastic transition. The relation between the cross section for autoionization 

state nlj formation and ionization cross section nlj
ion

 is nlj=(1/N)nlj
ion 

where N is the 
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number of electrons produced during the vacancy decay. Finally, equation (1) can be 

rewritten: 

  

  
 

 

   
      

     
         

   

             

Therefore, to estimate the contribution of the autoionization processes to dE/dx we need to 

know the values of Q1nlj and ionization cross sections nlj
ion

.  

The electronic stopping powers dE/dx calculated by Eq. (2) are shown in Figs. 1 and 2 

in comparison with the values from the SRIM database [4]. This database is obtained by the 

empirical scaling of existing experimental data, which are very scarce at collision energies 

below 100 keV. 
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Fig. 1. Electronic stopping power for the Ne-solid Ne (a) and Ar-solid Ar (b). Points are our estimation 

based on ionization cross section. Dashed line - SRIM [3]. Our estimate of the K shell ionization in 

Ne-Ne case is also shown by open triangles. In Ar-Ar case the contribution of L-shell ionization is 

shown by closed squares. The thick solid line is the sum of the L and M shell excitation contributions. 

 

The ionization cross section for the case of Ne
+
- Ne collisions was obtained using the 

data from [5-8]. The value Q=45 eV was taken from [9]. Fig. 1a demonstrates satisfactory 

agreement with the values from the SRIM database. The autoionization model gives values 

exceeding those from the SRIM database. It is remarkable that this model predicts a threshold 

character of the dependence of the electronic stopping power dE/dx because inelastic energy 

losses increase stepwise at internuclear distances necessary for the formation of autoionization 

states. Fig. 1a also shows the contribution of the ionization of the K shell. 

We also consider collisions of argon ions with solid argon (Fig. 1b). The ionization 

cross sections for the case of Ar
+
-Ar collisions were taken from [5-7, 10]. In the M shell case 

the formation of states with energies of 14, 28, and 50 eV were observed [2]. The contribution 

of the formation of vacancies in the L23 shell was also taken into account. The cross section 

for the formation of L23 vacancies was obtained from the experimental data on the emission of 

electrons at the Auger decay of an L23 vacancy [11]. The formation energy of the L vacancy 
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was taken to be 340 eV [12]. The solid line in Fig. 1b is the sum of the contributions to the 

electronic stopping power dE/dx from the excitation of the L and M shells. As seen, the 

excitation of the L shell increases the electronic stopping power dE/dx. This figure also 

demonstrates the threshold behavior of the electronic stopping power dE/dx. Therefore, in 

both considered cases, our approach predicts a dominant contribution of ionization processes 

to the electronic stopping power dE/dx. 

An important consequence of the applicability of the autoionization model is the 

possibility of its use for calculating electronic stopping powers for various unstudied 

combinations “bombarding ion-solid.” An unknown L shell ionization cross section can be 

estimated using scaling proposed in our work [13]. The probability of the formation of an L 

vacancy at the internuclear distance R0 can be described by the expression 

      
 

         
  

  
    

                 

where =1.02, =22.8, and the parameter Rc is determined from the condition W(Rc)=0.5 and 

is close to the internuclear distance at which the 4f orbital crosses unfilled upper levels. 

Fig. 2 shows the dependence of the parameter Rс on the sum of the nuclear charge numbers of 

colliding particles. This dependence was obtained in [13] by processing existing experimental 

data on the excitation thresholds of the L23 shell at collisions of atomic particles in both gas 

and solid phases. This dependence is in good agreement with the calculations of the 

dependence of the behavior of molecular orbitals on the internuclear distance. 
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Fig. 2. Parameter Rc versus the sum Z1+Z2 of 

the nuclear charge numbers of colliding 

partners [13]. The solid line is the universal 

dependence for L vacancies proposed in [13]. 

Open and closed symbols are experimental 

data in the gas phase and at collisions with a 

solid, respectively. The dashed line is a similar 

dependence for the excitation of M shells. 

 Fig. 3. Ne-Si case, experimental data of dE/dx 

[16] is shown as solid triangles, our estimates 

of autoionization state contribution are shown 

as a solid line, our estimates of friction with 

outer shell electrons obtained using formula 

from [9] is a dotted line. SRIM – dashed line. 
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Thus, the ionization cross section associated with the excitation of the L23 shell can be 

obtained as follows: first, the parameter Rc is determined from the data shown in Fig. 2 and, 

then, the ionization cross section is calculated by integration of W[R0(b)] given by (3) over all 

impact parameters. The formation energies of an L23 vacancy can be obtained from 

measurements [3,12,14]. It was shown in [13], that the ionization cross section for the case of 

L23 excitation is described by an universal curve with the normalization of cross sections to 

the factor NRc
2
, and with the normalization of the energy scale to the factor U(Rс)/Ecm. Ecm is 

collision energy in centre mass. U(Rc) is the value of interaction potential at Rc. 

Using this method we made estimations of the contribution of L-excitation of Ne in 

Ne-Si collisions. The autoionization model provides approximately 60% of the total electronic 

stopping at the collision energy of 10 keV. The remaining difference can be connected with 

the excitation and ionization of M-shell in Si.  The mechanisms of electron-hole production 

could also be taken into account in the considered case. We also estimated the value of Q0 

using formula given in [9] for friction-like energy loss of an ion interacting with the free 

electron gas in the solid. At E=10 keV, this value is only 13% of the data presented in SRIM 

(see Fig. 3).  

A similar approach can be used to estimate the ionization cross section in the case of 

the M shell excitation. 
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Guiding of slow multiply charged ion beams using insulator capillaries or tubes has 

attracted attention since discover [1] of the effect. Slow multiply charged ions can transmit 

thin capillaries or tubes even if they are tilted or bent with respect to ion beam axis due to 

electrical charge accumulation on insulator surface upon impingement with multiply charged 

ions. More secondary electrons than the charge state of incident ions results in positive charge 

accumulation on the surface. Coulomb repulsive force from positive charge patch prevents the 

following incident ions from colliding with the surface atoms. This guiding of a multiply 

charged ion beam has a high potential for pioneering novel ion beam technologies. Simpler, 

smaller, and cheaper devices may be developed by applying these phenomena to various ion 

beam technologies, e.g., surface analysis, coating, lithography, milling, modification, 

implantation, and bio imaging.  

However, controlling shape and conditions of inner wall surface in capillaries or tubes is 

difficult. Such difficulties have been a barrier for stable and accurate handling of the ion beam 

using insulator capillaries or tubes. Thus, we previously proposed a new method to guide the 

ion beam using a pair of cylindrical optical glass lenses [2] (Fig. 1). Cylindrical glass channel 

(CGC), the device used in the previous study, has a narrow gap between a cylindrical convex 

glass and a cylindrical concave glass. The cylindrical glasses are optical borosilicate glass 

(BK7) lenses with a common curvature of 155.7 mm and a focal length of 300 mm for green 

 

 

Fig. 1 Schematic (left) and photo of optical lenses (right) of cylindrical glass channel (CGC). 
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light. It is easy to choose curvature, gap width, roughness, and other physical properties for 

the CGC. In this study, I attempted to evaluate the guide effect of the slow multiply charged 

Ar ion beams using the CGC. 

There is also another aim in this study. It’s a successful measurement of kinetic energy of 

transmitted ion through the CGC. To my knowledge, kinetic energy distribution of 

transmitted or guided ions has never been measured because of its technological difficulties. 

Long thin insulator capillaries or tubes prevent researchers from measuring kinetic energy of 

each transmitted ion using usual electrical and time-resolved methods. To opposite that, 

present experimental method described below can measure kinetic energy of each transmitted 

ion because of the short channel and large exit hole.  Figure 2 depicts a schematic illustration 

of the experimental setup [3] used in this study. Mass-to-charge ratios (m/q) of ions were 

analyzed upon their exit from the narrow gap of the CGC at various tilt angles, θ, when a 

pulsed 2.5 × q keV-Ar
q+

 (q = 3 and 4) ion beam entered the front hole (diameter of 1.5 mm) of 

the CGC. m/q of the ions that were transmitted through the CGC were measured using a time-

of-flight, T, via the displacement, y, on a position sensitive ion detector with a microchannel 

plate (MCP-PSD), according to Equation (1):  

 

 
   

     

 
 
 

 
       

    
       

  

                
 

 

 ,   (1) 

where EPP (= 53 V/cm) is the electric field in the parallel plate, e is the elementary electric 

charge, and    is the initial speed of the Ar
q+

 ion beam. The lengths of                      

were 31, 98, 20, 35, 529, and 40 mm, respectively. Ar
q+

 ion beam was extracted from a 

compact electron beam ion source. 

 
 

Fig. 2 Schematic illustration of the experimental setup 
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Figure 3 shows (a) x distributions and (b) kinetic energy distributions of the ions 

transmitted through the CGC at various tilt angles in incidence of the 7.5 keV-Ar
3+

 ion beam. 

The kinetic energies of the transmitted ions were calculated from the mass (m) and the time of 

flight, T. Peak positions for the x distribution also shifted to the negative direction at both 

positive and negative tilt angles. Thus, the CGC deflected the ion beam. Furthermore, the 

kinetic energy distributions of all tilt angles almost preserved their initial distributions of the 

primary 7.5 keV-Ar
3+

 ion beam through the peak located at approximately 6.8 keV because of 

the insufficient position calibration of the MCP-PSD. Therefore, the CGC guided the Ar
3+

 ion 

beam. Thus, guiding of the 7.5keV-Ar
3+

 ion beam was clearly demonstrated in this study.  

This work was supported by JSPS KAKENHI Grant Number 17K05602. 
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Fig. 3 x distributions (a) and kinetic energy distributions (b) of the ions transmitted through 

the CGC at various tilt angles in incidence of the 7.5 keV-Ar
3+

 ion beam. 
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Quantum behavior of nanostructures, arising due to its finite size, is very promising for 

development of new technologies, e.g. single-electron transistors and molecular computers 

[1]. During the last years a lot of research studies were focused on gold nanoclusters, that 

show high catalytic activity, e.g. can effectively oxidize CO and hydrocarbons [2]. To 

understand the fundamental aspects of nanoclusters catalytic behavior, the comprehension 

about its local electronic structure and surface reactivity is necessary. Surface reactivity of 

nanoclusters strongly depends on electron transfer processes with adjacent 

molecules/atoms/ions. In this sense ion-surface interaction and especially ion neutralization 

during low-energy ion scattering (LEIS) are rather useful techniques to probe surface 

reactivity [3]. 

Neutralization of alkali metal ions during scattering on metallic nanoclusters has been 

studied experimentally by several groups [3,4]. The common trend is significant enhancement 

(~ order of magnitude) of neutralization probability (NP) for small clusters. Several possible 

explanations of this effect were suggested earlier, but they don't fully explain existing 

experimental data. 

Neutralization of alkali metal ions on metallic surfaces occurs via resonant electron 

transfer (RCT). The basics of RCT modeling and NP calculation can be found elsewhere, for 

instance in articles [5,6]. In this work we refine the theoretical basis of RCT modeling and 

show that correct description of interaction with image charges in the case of nanoclusters 

explains NP enhancement, see details in ref. [7]. The main idea is that neutralization 

probability enhancement on metallic nanoclusters can be explained by the alkali ion level 

downshift due to alteration in image charges configuration. To validate the main idea of the 

paper and theoretical methods [8,9,10] we use experimental data on Na
+
 neutralization on Au 

nanoclusters deposed on TiO2 substrate [4]. 

Figure 1 shows the neutralization probability of 2 keV Na
+
 ions as function of Au 

nanocluster radius. Experimental data and parameters are taken from ref. [4]. We see that 

calculation results quantitatively correspond to the experimental data. The theoretical 
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estimation also reproduces neutralization probability increase for small nanoclusters radius. 

This is strong argument for accounting of specific image charge factor in the case of "non-

flat" metallic surfaces. It should be noted, that the calculation results in the original article are 

rather close to experimental data as well [4]. In both studies, the numerical algorithms involve 

the change of Fermi energy (or work function) relative to the ion energy level. But in study 

[4] the work function reduction due to negative nanocluster charging was implied. While the 

advantage of our model is the explanation of relative shift of ion energy level by fundamental 

factor of interaction with image charge, that is relevant in the case of conducting substrates as 

well. 

 

Figure 1 Neutralization probability of Na
+
 ions as function of nanocluster radius. Primary 2 

keV Na
+
 ion beam impugning Au nanoclusters on TiO2 substrate along the normal; scattering 

angle is 150
0
. Experimental data are taken from ref. [4]. 

 

Also we have considered discrete electronic structure of metallic nanoclusters, which 

was suggested to influence on NP enhancement [4]. Figure 2 presents comparison of 

calculated eigenstates (2D surface projection) and STM data for Ag hexagonal clusters with 

inner diameter 10.4 nm [11]. The calculated eigenstates of nanocluster reasonably well 

correspond to STM images. The eigenstates calculation procedure is described in ref. [12]. 

The typical size of cluster in experiments on alkali metal ions neutralization is about 1 nm 

height and 2.5 nm diameter. For the cluster of such size the calculated electron eigenstates 

density near the Fermi level is about 50 states per 1 eV. I.e. mean energy interval between 

adjacent states is less than thermal broadening kT = 0.026 eV. Of note, experimental dI/dV 
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spectra indicate that energy difference between adjacent (visible) states is about 0.1-0.2 eV 

[13] (depends on cluster size). 

 

Figure 2 Selected eigenstates (2D surface projections) for Ag hexagonal nanocluster. 

Nanocluster size and eigenstates were selected according to fig. 3 of ref. [11]. a) original STM 

images [11]; b) our calculations. 

 

The possible explanation of these contradictory results is that only a part of discrete 

electronic states of nanocluster participate in RCT or electron tunneling process. Figure 3 

illustrates a model calculation of electron tunneling between H
-
 ion and metallic nanocluster 

of hexagonal shape. The electron successively occupies the discrete eigenstates of 

nanocluster: at the beginning in the direction normal to the surface and then parallel to the 

surface. Note, that 3D eigenstates of nanocluster can be approximated as combination of 1D 

eigenstates along normal to the surface and 2D eigenstates in the plane parallel to the surface. 

Initially electron propagates along the normal to the surface, reflects from the remote 

nanocluster boundary and starts moving mainly parallel to the surface. During this stage of 

RCT process electron "chooses" single 1D eigenstate, which depends on nanocluster height 

and ion energy level (fig. 3 left). During the second stage the electron propagates parallel to 

the surface and occupies one or more 2D eigenstates after reflection from radial borders of 

nanocluster. It is important, that electron "preserves" 1D eigenstate, "selected" at the first 

stage (compare number of harmonics along z-coordinate at left and right parts of fig. 3). This 

process is described in more details in ref. [12]. As a result, only a certain subset of electron 

eigenstates of nanocluster takes part in electron tunneling process. E.g. for nanocluster of 1 
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nm height and 2.5 nm diameter, the mean energy interval between such eigenstates is about 

0.2 eV, that is consistent with experimental data [13]. 

 

Figure 3  Evolution of the active electron density of H- ion located above Ag nanocluster. The 

figure shows isosurface of electron density at successive time moments: left part – 300 a.u., 

right part – 600 a.u. Nanocluster has a hexagonal shape, its thickness is 15 a.u. and inner radius 

50 a.u. (see dotted line). Ion is located on the symmetry axis of nanocluster, ion-surface distance 

is 12 a.u. (ion location is pointed by the cross). 

 

                                                 

1 M. Valden, X. Lai, and D.W. Goodman, Science 281 (1998) 1647. 

2 M. Haruta, Catal. Today 36 (1997) 153. 

3 J. Shen, J. Jia, K. Bobrov, L. Guillemot and V.A. Esaulov, Gold Bull 46 (2013) 343. 

4 G.F. Liu, Z. Sroubek and J.A. Yarmoff, Phys. Rev. Lett. 92 (2004) 216801. 

5 J. Los and J.J.C. Geerlings, Phys. Rep. 190 (1990) 133. 

6 H. Winter, Phys. Rep. 367 (2002) 387. 

7 I.K. Gainullin, Surf. Sci. 681 (2019) 158. 

8 I.K. Gainullin, Phys. Rev. A 95 (2017) 052705. 

9 I.K. Gainullin, Surf. Sci. 677 (2018) 324. 

10 I.K. Gainullin, Comp. Phys. Comm. 210 (2017) 72. 

11 J. Li, W.-D. Schneider, S. Crampin and R. Berndt, Surf. Sci. 422 (1999) 95. 

12 I.K. Gainullin and M.A. Sonkin, Phys. Rev. A. 92 (2015) 022710. 

13 I. Barke and H. Hovel, Phys. Rev. Lett 90 (2003) 166801. 

173



APPLICATION OF KEV-ENERGY PROTON SCATTERING FOR SURFACE 
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Low- and medium-energy ion scattering (LEIS/MEIS) are widely used techniques of 

surface analysis [1–4]. Conventional LEIS/MEIS setups utilize noble gas ions and electrostatic 

energy analyzers that makes these methods very sensitive to composition of the uppermost 

atomic layers of an analyzed sample. However, high neutralization probability of noble gas ions 

restricts LEIS/MEIS depth profiling capabilities [5]. The use of hydrogen ions with lower 

neutralization probability instead of noble gas provides possibility to measure the thickness of 

surface layer if its atomic mass is very different from that of underlying target, that is the case 

e.g. in nanoelectronics [6] or for redeposition of plasma-facing materials in fusion devices [7]. 

In this work we present simulated and experimental data on implementation of keV-energy 

proton scattering (KEPS) for surface analysis. 

In case of the presence of a light (low atomic mass) element on a heavy (high atomic mass) 

substrate, high-energy peak on energy spectra of scattered protons (that corresponds to the 

scattering from heavy substrate) shifts towards lower energies with the increase of surface layer 

thickness, as shown in fig. 1. The shift corresponds to protons’ energy losses in a light surface 

layer and indicates the thickness of this layer.  If a heavy element layer is present on a light 

substrate, it forms high-energy peak on spectra with full width at maximum (FWHM) 

proportional to the thickness of surface layer (fig. 2). Low-energy tail of spectra is formed by 

the scattering from underlying light substrate. 

Experiments on the application of KEPS for in situ surface layer thickness determination 

were carried out on the Large MEPhI Mass-monochromator facility [8]. Fig. 3 shows the energy 

spectra of protons scattered from Si substrate during deposition of Au layers on it. The picture 

is qualitatively similar to the simulated spectra in fig. 2: with the growth of Au layer a peak 

formed by this layer is increased in height and width. The spectra of scattered protons obtained 

during Li deposition on W substrate are presented in fig. 4. The high-energy peak shifts to the 

left with increase of Li surface layer thickness, as predicted by simulations. In both cases, 

additional calibration with independent surface layer thickness analysis allows determining 

thickness from energy spectra assuming the linear dependence of it on peak parameters.  
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Fig. 1. Simulation of energy spectra of particles scattered from W substrate with Be 

surface layers of various thickness, proton initial energy E0=15 keV, scattering angle ϑ=30°. 

Simulation was performed with SCATTER code [9].  

 

 

Fig. 2. Simulation of energy spectra of particles scattered from Be substrate with W 

surface layers of various thickness at irradiation with E0=25 keV protons, ϑ=45°.  
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Fig. 3. Dynamics of scattered protons energy spectra change measured during Au deposition 

on Si, E0=25 keV, ϑ=38°. The spectrum with minimal intensity corresponds to minimal (~ 

1 nm) Au layer thickness. The spectrum with the highest intensity corresponds to ~10 nm.                                                                                                            

 

 

Fig. 4. Evolution of energy spectra of scattered protons during Li deposition on W, E0=9 keV, 

ϑ=38°. The spectrum with maximum intensity corresponds to minimal Li layer thickness. The 

spectrum with the lowest intensity corresponds to Li layer thicker than projectiles’ range. 
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Therefore, it is shown with computer simulations and experimentally that keV-energy 

proton scattering can be used for analysis of surface layer thickness in nanometer range (up to 

40 nm for E0=25 keV) if atomic masses of surface layer and underlying substrate are very 

different. The accuracy of thickness determination depends on many factors, such as surface 

roughness and energy analyzer resolution, and was found to be ~0.5 nm under our experimental 

conditions. 
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A theoretical model is presented the description the evolution of the charge-energy 

distribution of ions passing through the matter as a Markov process in which the 

probability of transitions between the elements of the phase space is proportional to 

the inelastic collision cross sections and inelastic energy losses. 

 

Зарядовые и энергетические распределения ионов в современных теоретических 

моделях рассматривались независимо друг от друга. Отчасти это связано с тем, что 

измерения потерь энергии быстрых ионов в твердых мишенях проводились в диапазоне 

энергии ионов и толщины мишени, которые соответствуют равновесному распределению 

ионов по зарядам, а также тому, что методы расчета неупругих потерь энергии для ионов 

с неравновесным зарядовым распределением в настоящее время отсутствуют. В 

программе SRIM ионы всех зарядов теряют одинаковую энергию, которая соответствует 

потери энергии ионов с равновесным зарядом. В этой модели все ионы имеют одинаковые 

заряды, и неравномерность распределения ионов по зарядам в диапазоне разброса потерь 

энергии не учитывается, а распределение по энергии можно описать функцией Гаусса. 

Тем не менее, неравновесные зарядовые распределения ионов в поверхностных слоях 

мишени могут существенно отличаться от равновесных. Кроме того, отличия в средних 

зарядах ионов в областях энергии больше и меньше средней энергии могут стать 

источником асимметрии в распределении ионов по энергии. Следовательно, для 

улучшения моделирования транспорта ионов в веществе требуется уточнение и развитие 

имеющихся теоретических моделей. 
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В настоящей работе предлагается модель, которая учитывает корреляцию 

зарядового распределения и неупругих потерь энергии ионов в газах и твердых мишенях. 

Изменение распределения ионов по зарядам и энергии при увеличении толщины мишени 

x описывается системой дифференциальных уравнений перезарядки, модифицированной с 

учетом потерь энергии ионов [1]: 

 
 


' '

','''',

'
),,(),(),,(),(

qk qk

tkqqqtkqkkk

q
ZZEExGZZEExG

dx

dG
                  (1) 

),,,(',

'
xZZES

dx

dE
tqqq

q
 , 

где ),( qq ExG  количество ионов с зарядами q и энергией qE , Z – заряд ядра ионов, tZ – 

заряд ядра атомов мишени, ),,(', tqq ZZE  – сечения потери и захвата электронов [2], 

),,,(', xZZES tjqq  потери энергии ионов в столкновениях с изменением зарядов ионов с q 

на q’ [1]. В расчетах количества ионов ),'( '' qq ExG  при увеличении толщины мишени от x 

до xxx '  используются величины потерь энергии, сечений ионизации атома мишени 

для qq ' , сечений перезарядки для qq ' . 

Взаимосвязь распределения ионов с зарядами q и энергией E с распределениями по 

зарядам q’ и энергии E’ после прохождения ионами мишени толщиной x  показана на 

рисунке 1. Потери энергии в столкновениях без изменения зарядов ионов составляют 

более 80 – 85% неупругих потерь энергии [3] и представляются в виде суммы 

),,,(),,(),,,(, xZZESZZESxZZES tqtntqq  , где ),,( tn ZZES  – упругие потери энергии 

ионов [4], а ),,,( xZZES tq  –  потери энергии ионов в процессах ионизации и возбуждения 

атома мишени в приближении эффективного заряда [1]. В одном столкновении с атомом 

ионы теряют энергию пропорционально переданному импульсу, величина которого 

связана с прицельным параметром. При усреднении дифференциального сечения 

взаимодействия по углу рассеяния это приводит к разбросу потерь энергии и появлению в 

распределении при xxx '  ионов с энергией qq EE   и qq EE   (рис.1). В 

приближении тонкого слоя x  можно считать, что разброс потерь энергии 'qE  при 

xxx '  описывается распределением Гаусса, а количество ионов с энергией qq EE   и 

qq EE   совпадает. 

Процессы перезарядки приводят к появлению в распределении )','(' ExGq  ионов с 

зарядами 1'  qq  и 2'  qq , энергия которых в общем случае может отличаться. Из за 
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отличий в величине сечений потери и захвата электронов распределение по зарядам 

асимметрично (рис.1). В области энергии, где вероятность ионам потерять электроны 

больше вероятности их захвата ( ),,(),,( 11 tqtq ZZEZZE   ), средний заряд ионов q  при 

прохождении слоя x  увеличивается ( qq  ). Для неупругих потерь энергии в процессах 

перезарядки ионов, как правило, выполняется соотношение ),,(),,( 11 tqtq ZZESZZES   , 

которое объясняется дополнительными потерями энергии, связанными с переходом 

электрона из потенциальной ямы в континуум. Кроме того, из соотношения 

1),,(/),,( 12  tqtq ZZEZZE   [5] следует, что ),,(),,( 12 tqtq ZZESZZES   . В 

результате, для энергии ионов после потери 1qE  и захвата 1qE  одного и двух 2qE  

электронов получаем: 211   qqq EEE . 

 

Рис.1 Схема, демонстрирующая изменение распределений по энергии (на нижней шкале) и 

зарядам (на левой шкале) при прохождении ионами мишени толщиной Δх. Черным цветом 

показано распределение ионов с энергией E0 и зарядами q при толщине мишени x . Вклад от 

разных неупругих процессов в распределения по зарядам и энергии ионов при толщине мишени 

x+Δх выделен цветом: серым – от процессов ионизации и возбуждения атома мишени, белым – от 

процессов перезарядки. 

 

Распределение по энергии на нижней шкале рисунка 1 при толщине мишени xxx ' . 

демонстрирует, что процессы перезарядки приводят к увеличению количества ионов с 

энергией  qEE  . В распределении по энергии появляется асимметрия, а  средняя энергии 

ионов E  возрастает. Кроме того, в области энергии EE  , находятся преимущественно 

ионы с зарядами qq ' , а при EE   ионы с зарядами в диапазоне 2'2  qqq . Так 
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как потери энергии ),,,(', xZZES tjqq  зависят от зарядов ионов 'q , то асимметрия в 

распределении ионов по энергии должна усиливаться по мере замедления ионов в 

веществе. Этот эффект раньше не учитывался, но он важен для моделирования транспорта 

ионов в веществе. 

Особенность нового метода описания зарядово-энергетического распределения 

ионов заключается в том, что количество ионов )','(' ExGq  при небольшом изменении 

толщины мишени x  зависит только от количества ионов на предыдущем шаге ),( ExGq . 

В математике такие процессы, которые основаны на вычислении вероятности изменения 

количества частиц в пространстве нескольких параметров, называют Марковскими. Этот 

формализм успешно используется, например, для решения транспортного уравнения, 

которое описывает зависимость координат и импульсов частиц от времени.  

В данной работе для моделирования неравновесных распределений ионов по 

зарядам и энергии с учетом их корреляции предлагается использовать формализм 

Марковского процесса, в котором энергия и заряды ионов рассматриваются в качестве 

двумерного пространства, а толщина мишени считается переменной. Предложенный 

метод учитывает корреляции процессов перезарядки и ионизации атомов мишени и 

описывает влияние потерь энергии ионов на процесс установления равновесного 

зарядового распределения, а также асимметрию в распределении ионов по энергии из-за 

различия в потерях энергии ионов с разными зарядами. 
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 The contribution of the processes of ionization, excitation, charge exchange, and 

stripping in the collisions of particles to the electronic stopping powers for p-He and p-Ar 

systems is analyzed. The significant role of energy transfer to electrons formed during 

ionization of collision partners is shown. The quantitative agreement of measurements of 

cross sections of electronic energy losses with independent measurements of cross sections of 

elementary processes has been achieved. 

 

Сопоставление измерений электронных тормозных способностей с 

экспериментальными данными о сечениях элементарных процессов позволяет 

установить вклад в сечение тормозных потерь различных процессов и 

совершенствовать теоретические модели торможения частиц в веществе. 

При столкновениях протонов с мишенями происходит ионизация и возбуждение 

атомов мишени, может вносить вклад  многократная ионизация, а также происходит 

перезарядка протонов с образованием нейтральных атомов в основном и возбужденном 

состоянии. В равновесном пучке появляется фракция нейтральных атомов водорода. В 

свою очередь атомы водорода могут ионизовать мишень, могут потерять электрон в 

реакции обдирки или произойдет ионизация и возбуждение обоих партнеров 

соударения. 

При ионизации атомов энергия затрачивается не только на преодоление 

потенциала ионизации, но часть энергии уносит появившийся электрон, поэтому связь 

величины сечения электронных тормозных потерь Q с  сечениями n-кратной ионизации 

σn может быть записана следующим образом 

              

 

   

  

 

 

где Ik – потенциал k-кратной ионизации, We – средняя энергия, уносимая электроном. В 

случае многократной ионизации нужно суммировать соответствующие ионизационные 

потенциалы и учитывать суммарный вклад энергий всех удаляемых электронов. 
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Рис.1. Зависимости средних энергий выбитых электронов от начальной энергии падающих 

частиц. 

 

На рис. 1 приведены зависимости средних энергий выбитых электронов от 

начальной энергии падающих частиц [1-3]. Обращает на себя внимание, что поведение 

кривых для двух различных мишеней подобно. Наблюдаемая зависимость может быть 

объяснена моделью динамической ионизации [4] при медленных столкновениях, а при 

энергиях свыше 100 кэВ имеется неплохое согласие с результатами расчетов в 

Борновском приближении [5]. Учет энергии, уносимой выбитыми электронами весьма 

важен. В качестве примера приведем случай соударений p-Ar, 300 кэВ. Потенциал 

ионизации аргона составляет 15.8 эВ, а вклад энергии унесенной электроном - 40 эВ, 

т.е. в несколько раз больше. 

В случае возбуждения или перезарядки учитывается разность значений энергии 

начального и конечного состояний.  

Мы провели компиляцию данных измерений сечений интересующих нас 

процессов. Концентрация атомов водорода в пучке, проходящем сквозь достаточно 

толстую мишень, определяется соотношением сечения перезарядки σсх и сечения 

обдирки σst, при этом доля нейтральной фракции в пучке: n0 = σсх / (σсх + σst), а доля 

заряженной фракции будет составлять n+ = σst / (σсх + σst). 

В рассматриваемых случаях в пучке может появиться небольшая фракция 

отрицательных ионов Н
-
. В случае столкновений p-He она не превышает 1%, а в случае 

p-Ar – 4%. Чтобы не усложнять рассмотрение в данной работе, мы не будем уделять 

внимание присутствию в пучке отрицательных ионов. 
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Рис.2. Зарядовые фракции в пучке для случаев p-He и p-Ar. 

 

На рис 2 приведено сопоставление данных прямых измерений [6] состава 

зарядовых фракций в пучке и данных, рассчитанных с использованием приведенных 

выше  формул. Изменение зарядового состава пучка для изученных случаев носит 

существенно разный характер, и этот факт должен учитываться при построении 

теоретических моделей. Введение универсальных зависимостей для описания 

зарядовой фракции в пучке не всегда уместно. 

При ионизации атомов мишени доля выхода многозарядных ионов несколько 

меняется при различной начальной энергии протона, а при больших энергиях хорошо 

согласуется с выходом многозарядных ионов при бомбардировке электронами с той же 

скоростью соударения [7, 8]. Выход двукратно ионизованных частиц обычно составляет 

несколько процентов. При расчете вклада в сечение тормозных потерь Q этого процесса 

благодаря суммированию потенциалов ионизации и энергии, унесенной электронами, 

увеличивается до 6.4% в случае p-He и до 23% в случае p-Ar.  

Сечение  процессов возбуждения в рассматриваемых случаях заметно меньше 

сечений ионизации. Потенциал возбуждения также существенно меньше величины 

Ik+We, Поэтому вклад возбуждения в тормозные способности в рассматриваемых 

случаях не превышает нескольких процентов. 

На рис. 3 представлены относительные вклады процессов ионизации атомов 

мишени при протонном ударе (в этой компоненте учтен вклад многократной ионизации 

и возбуждения мишени), вклад процессов перезарядки и вклад ионизации при 

столкновении с атомами мишени перезарядившихся атомов пучка (в этом случае также 

учтен процесс обдирки и процесс ионизации мишени), а также вклад возбуждения 

обоих партнеров соударения. 
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Рис.3. Вклад различных элементарных процессов в сечения тормозных способностей Q для 

систем p-He и p-Ar 

 

 Как видно из рис. 3, существующие данные об электронных тормозных 

способностях хорошо описываются с помощью сечений элементарных процессов, 

полученных из независимых измерений. 

  Вклад процессов возбуждения в рассматриваемых случаях оказался менее 5%, 

хотя часто предполагается, что вклад процессов возбуждения и ионизации сравним [9]. 

Учет процессов многократной ионизации существенен и вносит поправку на уровне 6% 

в случае p-He и 23% в случае p-Ar. 

Вклад процесса перезарядки в электронные тормозные способности 

относительно невелик и в значительной степени определяется малой величиной 

дефекта резонанса, т.е. разностью энергий начального и конечного состояния. 

Важную роль в потере энергии играют выбитые электроны, а учет их средних 

энергий приводит к существенному возрастанию тормозных потерь. 
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DETERMINATION OF RADIATION DEFECTS QUANTITY IN METALS UNDER 
IRRADIATION BY HEAVY CARBON IONS 

A. Prima, R. Zyryanova, N. Pereday, V. Medvedsky 

Tomsk Polytechnic University, Russia, Lenin str., 30, 634050 

 

Активное развитие в области космических исследований, атомной промышленности 

и термоядерного синтеза требует материалы, устойчивые к интенсивному облучению. 

Для разработки новых технологий производства таких материалов необходим 

оперативный метод исследования радиационной стойкости материалов, позволяющий 

проводить испытания в условиях интенсивного облучения. При реакции деления 235U в 

ядерном реакторе образуются вторичные нейтроны, энергия которых составляет 0,1-17 

МэВ (см. рис. 1). Наиболее вероятная энергия, соответствующая максимуму спектра 

нейтронов деления, составляет 0,71 МэВ [1].  

 

 

Рисунок 1. Функция плотности вероятности энергетического спектра нейтронов 

деления 235U [1] и имитационный спектр разных ионов  

 

Облучение конструкционных материалов быстрыми нейтронами (облучение в 

ядерных реакторах) и ионами (имитационное облучение) образует аналогичные 

процессы структурных изменений (набухание, образование сегрегаций и вторичных фаз) 

[2]. Использование генератора мощных ионных пучков (МИП) с энергией ионов, не 

превышающей 300 кэВ, обеспечивает возможность имитационного облучения 

конструкционных материалов, используемых в тепловыделяющих элементах ядерного 

реактора и других элементах горячей зоны. На рисунке 1 показан имитационный 

(нейтронный) спектр ионов, генерируемых ускорителем ТЕМП-6 [3], рассчитанный в 

модели двухчастичного упругого столкновения иона С+ и атома Fe. 
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Эксперименты проводили на ускорителе ТЕМП-6 при работе ионного диода в 

режиме фокусировки МИП собственным зарядом [3]. При этом в результате перезарядки 

ионов формировался комбинированный пучок ускоренных атомов и ионов.  

 

 

Рисунок 2. Схема генерации МИП (1-анод, 2-катод, 3 – ионный пучок) и измерения его 

плотности энергии (4-мишень, 5-окно из BaF2, 6- тепловизор) 

 

Эксперименты были выполнены на мишени, размеры которой значительно меньше 

поперечных размеров МИП. Это обеспечивало ее однородное облучение и 

предотвращало потери тепловой энергии из нагретой области за счет теплопроводности.  

Экспериментальные данные позволяют рассчитать количество радиационных 

дефектов в мишени после облучения, используя следующее соотношение: 

,
2

d
d

E
N

E


                                                                    (1) 

где E – энергия в мишени после облучения; Ed – энергия смещения атома.  

 

E = (1 − 𝐻) ∙ 𝑐𝑣 ∙ 𝜌 ∙ ∆ ∙ 𝑆 ∙ (𝑇1 − 𝑇0), Дж                                       (2) 

 

где T1 –температура мишени после облучения; T0 – исходная температура мишени; 

H – доля потерь энергии на формирование фононов; cv –удельная теплоемкость 

материала мишени; ρ – плотность материала; Δ – толщина мишени; S – площадь мишени.  

В расчетах по соотношению (1) принимали Ed для Cu, Ti и Zn 30 eV [4-6], для Fe Ed 

= 40 eV [5]. Количество радиационных дефектов для латуни рассчитывали, как для 

суммы атомов меди и цинка в соответствующей пропорции (64% Cu+36% Zn).  

На рисунке 3 приведены результаты экспериментального определения количества 

радиационных дефектов в мишени после облучения МИП. 
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Рисунок 3. Зависимость количества радиационных дефектов в разных мишенях от 

поглощенной энергии в мишени 

 

Выполненные исследования показали, что зависимость количества радиационных 

дефектов в мишени от плотности энергии МИП описывается линейной функцией 

Nd=Kd·Esum, где Kd – коэффициент, равный количеству радиационных дефектов, 

формируемых в мишени ионным пучком с энергией 1 Дж. Тогда усредненное количество 

радиационных дефектов в каскаде смещений можно рассчитать по соотношению: 

,d d ionn K E 
                                                                   (3) 

где Eion – средняя энергия ускоренных атомов (или ионов) в пучке. 

Экспериментальные данные по количеству радиационных дефектов в каскаде 

смещений Nexp иона С+ с энергией 235 кэВ представлены в таблице. 

Таблица. Количество радиационных дефектов в каскаде  

Материал 

мишени 

Потери энергии Количество дефектов в каскаде 

Эл. торможение Фононы NSRIM NПВА Ncor Nexp 

Ti 84% 12% 657 2050  4600  3704  

Fe 81% 16% 684 2110  3462  2594 

Zn 77% 19% 1111 3090 4500  

Латунь 77% 19% 1167 3346  4768  3360 

Cu 78% 19% 1198 3490  4918  3380 

 

Кроме экспериментальных исследований формирования радиационных дефектов 

при облучении мишени мы выполнили моделирование по программе SRIM. Результаты 

расчета количества радиационных дефектов в каскаде смещений (NSRIM) иона С+ с 

энергией 250 кэВ представлены в таблице. 

Моделирование по программе SRIM показало, что основная часть кинетической 

энергии иона при торможении в металлической мишени расходуется на возбуждение 
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электронной подсистемы. Количество радиационных дефектов в каскаде смещений иона 

при этом в 2.5-5 раз меньше экспериментальных значений. Это подтверждает высокую 

концентрацию ускоренных атомов в МИП, формируемом фокусирующим диодом. 

Для расчета количества дефектов в каскаде ускоренного атома в SRIM использовали 

метод первично выбитого атома (ПВА). Рассчитывали количество дефектов в каскаде 

смещений в медной мишени при торможении медного иона с энергией 250 кэВ (NПВА), 

Elatt задавали равной Ed для материала мишени. Аналогичные расчеты были выполнены 

для других мишеней, см. таблицу.  

Моделирование количества радиационных дефектов в каскаде смещений в SRIM 

методом ПВА показало хорошее совпадение с экспериментальными данными для 

медной и латунной мишеней, однако для других мишеней при моделировании получили 

заниженные данные: нержавеющая сталь (-23%) и титан (-80%).  

Результаты моделирования в SRIM также использовали для оценки количества 

радиационных дефектов в каскаде атома углерода (Ncor). Энергию, теряемую атомом при 

электронном торможении, учитывали при формировании дефектов, см. таблицу. При 

этом моделирование показало завышенные значения на 25-46% для всех мишеней. 

 

Исследование было поддержано грантом РФФИ № 17-08-00067 
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In this work, the impact of multiple elastic scattering on the intensity and angular 

distribution of the elastic peaks made up by the electrons elastically scattered from 

multicomponent targets is analysed. The situations when processes of multiple 

elastic scattering play an essential role are discussed 

XXI век ознаменовался созданием аппаратуры, позволившей успешно определять 

пики электронов, упруго-отраженных от различных атомов многокомпонентного 

образца с разрешением удовлетворяющем критерию Релея [1]. С появлением 

Спектроскопии Пиков Упруго Отраженных Электронов (СПУОЭ) возникла 

потребность создания методики обработки экспериментально измеренных спектров для 

получения количественной информации о послойном составе исследуемой мишени. 

Это привело к необходимости решения ряда задач: 1. задача вычитания фона, известная 

нам из рентгеновской фотоэлектронной спектроскопии (РФЭС) [2], 2. проблема 

влияния многократных упругих рассеяний на уширение и смещение пика упруго 

отраженных электронов [3], 3. последовательный учет влияния многократных упругих 

рассеяний на интенсивность сигнала СПУОЭ. Если ответы на первые два вопроса 

нашли свое отражение в работах [2, 3], то решению 3-ей задачи посвящена настоящая 

работа. 

Рассмотрим двухкомпонентную мишень, обобщение на большее число 

компонент, как это будет видно из контекста, не представит труда. Решение граничной 

задачи для уравнения переноса электронов в двухкомпонентной среде будем стоить на 

основе метода инвариантного погружения (МИП) [4]. Упростить МИП уравнения 

удается благодаря «сильной вытянутости» сечения упругого рассеяния ( )el  :  

  (0) ( )el el   . (1) 
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Уравнение, которое описывает плотность потока электронов, которые изменили 

нисходящее движение в мишени на восходящее отразившись от первой компоненты 

или 
01 0( , )R   , записанное в малоугловом приближении имеет вид (cм. [4]) 

 
1

0
01 0 1 1 0 01 0

0 0

( , ) ( , ) ( , ) ( , )R x R x d


 

             
   . (2) 

Уравнение для суммарной функции отражения 
0 01 02R R R    

  
1

0
0 0 0 0 0

0 0

( , ) ( , ) ( , ) ( , )R x R x d


 

             
    

1(cos ) (cos ) /el elx      - индикатриса рассеяния на 1 ой компоненте соединения, 

x2 – индикатриса рассеяния на 2 ой компоненте соединения, σel - интегральное сечение 

упругого рассеяния, 1 1 1 2 2 2 1 2

1 1 2 2 1

x x x x
x

    
 

    
, 1 1

1

1 1 2 2 in

 
 

    
 - вероятность 

упругого рассеяния на первой компоненте соединения, аналогично 

2 2
2

1 1 2 2 in

 
 

    
 - вероятность упругого рассеяния на второй компоненте 

соединения 1 1 2 2
1 2

1 1 2 2 in

   
    

    
 - вероятность или альбедо однократного 

упругого рассеяния, αk - доля k-ой компоненты в соединении. 1k

k

  , 

2 2
2 1

1 1

/
 

    
 

           (3) 

соответственно 
2 1    ,  1 / 1    ,  2 / 1     

Будем решать уравнение (2) методом итераций: 

 1 0
01 0 1 1 0

0

( , ) ( , )R x
 

     
 

. (4) 

Полученная в пренебрежении процессами однократного рассеяния формула (4) 

традиционно используется для определения относительной концентрации компонент 

мишени в первом приближении [5].  

Решая уравнение (2) методом итераций и выполняя аналитическое продолжение в 

интегралах в область (0, 1) используя представленную в работе [4] методику получаем  
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 (5) 

Реализация расчетов на основе (5) выполняется с использованием метода 

сферических гармоник [4].  
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  0 1
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00 1 2

2 1
( , ) ( ) ( ) ln(1 )

2

l
l

l l l l
l

xl
R P P x

x x





  
      

  
 . (7) 

Где x
l
 - коэффициенты разложения индикатрисы рассеяния в ряд по полиномам 

Лежандра.  

Аналогично  

 0 2
02 0 0

00 1 2

2 1
( , ) ( ) ( ) ln(1 )

2

l
l

l l l l
l

xl
R P P x

x x





  
      

  
  (8) 

 

Рис.1 Отношения площадей под пиками вычисленные в приближении однократного 

рассеяния:
1 1

01 02/R R  - сплошная линия, и с учетом многократных упругих рассеяний: 01 02/R R  - 

пунктир, как функция параметра ξ. 
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График, представленный на рис.1 позволяет по отношению площадей под пиками 

сформированными упруго-отраженными электронами определить параметр ξ (см. (3)). 

Формула (3), если известны полные сечения упругого рассеяния компонент мишени, 

позволяет вычислить искомое соотношение концентраций исследуемой мишени: 

1 2
/a a . Вычисления сделаны для модели, в которой упругое рассеяние считается 

происходящем на обратно квадратичном потенциале, с параметрами рассеяния λi.  

Рис. 1 указывает на необходимость учета эффектов многократного упругого рассеяния, 

пренебрежение которыми может привести к значительной методической погрешности в 

определении компонентного состава исследуемого образца. 

 

Рис.2 Угловые распределения электронов отраженных от ядер углерода и ядер водорода в С-Н 

мишени 

 

Работа была выполнена в рамках государственного задания № 3/1414/2017 ПЧ. 
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ЧИСЛЕННЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ ПОРОГОВ РАСПЫЛЕНИЯ МЕТАЛЛОВ  

ПРИ БОМБАРДИРОВКЕ ИОНАМИ НИЗКИХ ЭНЕРГИЙ 

 

NUMERICAL STUDY OF THE SPRAYING THRESHOLDS FOR METALS UNDER 

BOMBARDING BY THE LOW ENERGY IONS 

 

В.В.Евстифеев, Н.В.Костина 

V.V.Evstifeev, N.V.Kostina 

 

Кафедра «Физика», Пензенский государственный университет,  

Красная,40, Пенза, Россия, e-mail: physics@pnzgu.ru  

 

Possibility for determination of the spraying thresholds for metals under bombarding by the 

low energy ions has been discussed. The interaction potential VS, reestablished by the 

MOLCAO method for the “K–V” system, has been used under numerical simulation. 

 

Ранее [1,2] методом молекулярной динамики изучены закономерности передачи 

и накопления энергии в упругих взаимодействиях ионов Nb
+ 

(Е0=0,1÷3 кэВ) с атомами 

поверхностной грани (100) монокристалла ниобия. Установлено, что накопление 

энергии отдачи происходит в области наиболее плотной упаковки атомов в основном в 

нескольких (N=1–3) внешних атомных слоях кристалла, что является ответственным за 

места зарождения «очагов» распыления, а сам метод расчета может быть использован в 

качестве прогноза результатов распыления различных материалов при ионной 

бомбардировке. В расчетах взаимодействие иона с атомами кристалла описывалось с 

помощью потенциала Циглера-Бирзака-Литтмарка (ЦБЛ) с радиусом обрезания r = 2,5 

Å. При этом было показано, что центры ионов с энергией Е0<100 эВ не доходят до 

границы раздела «металл-вакуум» (z = 0), разворачиваются в сторону вакуума и уходят 

от поверхности. Это свидетельствует о том, что никакого проникновения ионов внутрь 

кристаллической решетки не происходит. 

Исследование диапазона начальных энергий Е0=10÷100 эВ на предмет передачи 

бомбардирующим ионом части своей энергии поверхностным атомам твердого тела 

может быть использовано для определения порогов распыления различных материалов. 

(За порог распыления принимается та минимальная энергия бомбардирующего иона 

Е0=Епор, при которой начинается распыление вещества (коэффициент распыления 

Sp≠0)). 
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В данном сообщении предлагаются такого рода компьютерные расчеты порогов 

распыления разных металлов с использованием потенциала VS, полученного в работе 

[3] для системы калий-ванадий квантово-механическим методом молекулярных 

орбиталей, построенных в виде линейной комбинации атомных орбиталей (метод 

МОЛКАО). Потенциал VS выбран для решения данной задачи потому, что он оказался 

более дальнодействующим, чем потенциалы Борна-Майера и ЦБЛ. 

Если предположить, что максимальная энергия отдачи max

от ,Е полученная атомом 

мишени от иона в процессе бомбардировки, равна энергии связи Есв металла и 

достаточна для его распыления, то рассчитав max

отЕ для разных Е0, можно найти и порог 

распыления данного металла. Для этой цели необходимо знание величины энергии Есв 

и вида зависимости  max

от 0Е Е  как функции от Е0. Та минимальная энергия Е0, для 

которо й max

от свЕ Е , и будет являться порогом распыления Епор. 

Правомочность использования потенциала VS в данной работе подтверждается 

удовлетворительным согласием рассчитанных гистограмм (1) рассеяния ионов K
+
 

ванадиевой мишенью для начальных энергий Е0, эВ: а–60, б–80 и в–100 с 

экспериментальными спектрами (2) K
+
→V (угол падения φ=55° и угол рассеяния 

ψ=70°), полученными нами ранее для тех же энергий и геометрии рассеяния. На 

рисунке приведены эти результаты. 
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ОСОБЕННОСТИ ПРОХОЖДЕНИЯ КВАНТОВЫХ ЧАСТИЦ  

ЧЕРЕЗ ПОРИСТЫЕ СТРУКТУРЫ 

 PROPAGATION OF QUANTUM PARTICLES THROUGH THE PORES 
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1
, А.С. Сабиров
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В настоящей работе рассматривается проникновение потока квантовых частиц 

через пористую структуру на основе законов квантовой механики.  Специальное 

внимание уделяется возможности образования вихрей в потоке вероятности при 

прохождении как через отдельную пору в  мишени, так и возможное влияние 

интерференционных явлений при прохождении потока через систему упорядоченных 

пор. Возможность вихреобразования следует из представления ротора вектора тока  j  в 

виде векторного произведения 

 21

2
rot 

m


j ,             

в котором 1  и 2  − соответственно вещественная и мнимая часть волновой функции,  

m  и   − масса частицы и постоянная Планка. 

Рассмотрим движение квантово-механической частицы вдоль оси z  

перпендикулярно тонкой пленке, в которой имеются одна или несколько круглых пор 

радиуса R . Также рассматривался случай падения волнового пакета на щель в тонкой 

пленке. Пленка моделировалась как пространственный слой толщины a , в котором 

задан постоянный потенциал величины 0U . Плоскость xOy  проходит через середину 

слоя, причем центры пор симметрично расположены на оси y . Начальное состояние 

частицы задается в виде широкого в поперечном направлении пакета, описываемого 

волновой функцией вида 
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Эволюция волнового пакета находилась методом численного решения 

трехмерного нестационарного уравнения Шредингера. Важное значение имеет 

применение таких методов, которые давали бы достаточно точное решение УШ при 
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больших значениях времени. Отметим, что обычные итерационные методы, такие как 

метод Кранка-Николсона, накапливают существенную погрешность в расчетах 

эволюции волновой функции. В последнее время получили развитие новые подходы к 

численному решению УШ при больших временах [1,2]. Сравнение эффективности 

различных методов дано в работе [3]. В данной работе для численного решения УШ 

использовался метод расщепления оператора эволюции. Этот метод предполагает 

пошаговое выполнение оператора эволюции и основан на формуле Троттера [4] для 

операторной экспоненты 

         )(ˆ2/ˆexpˆexp2/ˆexpˆˆexp 3 oABABA .  (1) 

Представление (1) имеет погрешность порядка 3 . Существуют аналогичные 

формулы более высокого порядка точности [5], однако в этом случае возрастает 

трудоемкость вычислений. В работах [6,7] анализируются погрешности подобных 

разложений операторной экспоненты. 

С учетом (1), разделив кинетическую и потенциальную энергии в гамильтониане, 

эволюцию ВФ для достаточно малого шага по времени   можно представить в виде 
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Вычисление действия операторных экспонент, входящих в это выражение, удобно 

проводить путем перехода в импульсное представление ВФ 
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Для перехода в импульсное представление и возвращения обратно в 

координатное использовалось дискретное преобразование Фурье (ДПФ) с применением 

алгоритмов быстрого преобразования Фурье (БПФ). При этом эволюция волновой 

функции рассматривалась на трехмерной прямоугольной области, достаточно большой, 

чтобы взаимодействие волнового пакета со структурами пленки происходило далеко от 

границ области решения УШ. Для подавления нефизического отражения на границе 
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области использовался метод поглощающих границ, который состоит в добавлении 

мнимого дополнительного потенциала в некотором δ-слое вблизи границы сетки.  

 

Рис. 1.  Эволюция волнового пакета, падающего на плоскую щель. 

 

Мы уделяем особое внимание отличию закономерностей потока вероятности от 

потока идеальной жидкости в гидродинамике. Производилось предварительное 

исследование возможности возникновения специфического квантового трения и 

соответствующей вязкости в потоке вероятности. На рис. 1 показаны детали расчетных 

данных для различных этапов проникновения квантовой частицы через пору. Заметны 

характерные волновые процессы типа дифракции и интерференции. В отражаемой от 
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пористой структуры части волнового пакета отмечается наличие вихревых 

образований, чего без проведения подробных расчетов трудно было ожидать. 

На рис. 2 показаны результаты сравнения проникновения через пористую пленку 

как для классической частицы, так и для волнового пакета в эквивалентной постановке 

задачи. В выбранном диапазоне энергий заметной разницы не было обнаружено. 

 

Рис. 2. Зависимость доли потока вероятности, прошедшего через щель в пленке от ее 

ширины d.  Точки – квантовый расчет, сплошная линия – классический. 

 

Совпадение классических и квантово-механических оценок на рис. 2 говорит 

только об аккуратности произведенных оценок, однако не отменяет значительного 

отличия квантово-механического поведения потока от классического. Понятно, что 

классическая механика не в состоянии объяснить того упорядочения потоков 

вероятности, которое представлено на рис. 1. В дальнейшем при анализе 

коэффициентов прохождения частиц через пористые структуры мы постараемся 

специально обращать внимание на явления, когда классическая и квантовая теории по-

разному оценивают значения данных коэффициентов. 
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Abstract 

The energy distribution of scattering Ne+ ions from the InP (001)<110> and <ī10>  at 

the grazing incidence have been investigated by the method computer simulation. The  

computational  results show  that  in  the  energy  spectrum  the  characteristic  peaks 

corresponding to scattering of ions by the surface atomic chains and  semichannels  are  

observed.  The situation and intensity of these peaks depend on the geometrical shape of the 

surface semichannels. 

Введение 

В последнее время фундаментальные исследования процессов, происходящих, 

при взаимодействии атомных частиц с поверхностью твердого тела, получили широкое 

развитие в мировом масштабе. Актуальность таких исследований обусловлена: 

развитием и внедрением в практику новых прогрессивных технологий, использующих 

методы ионного напыления, ионной имплантации и молекулярной эпитаксии, 

проблемой первой стенки управляемых термоядерных реакторов и ионных двигателей, 

получением новых материалов с заданными свойствами, требующих эффективных 

методов контроля, в частности, методов, основанных на диагностике поверхности 

ионными пучками. Исследование взаимодействия ионов с поверхностью является 

одним из основных направлений физической электроники.  

В последние годы значительно возрос  интерес ученых к исследованиям 

структур с пониженной размерностью, которые способны проявлять ряд необычных 

свойств, не свойственных для исходного полупроводникового кристалла. Подобная 

модификация структурных параметров поверхности приводит к значительным 

изменениям физических и химических свойств исходного материала. Достигнут в 

последние годы прогресс в изучении свойств полупроводников группы А
3
В

5
 . 

Особенно большой интерес ученых направлен в сторону полупроводника 

фосфида индия (InP), поскольку энергетические параметры его монокристаллической 
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фазы  очень близки к параметрам монокристаллического кремния, и на основе его 

легко изготавливать приборы интегральной оптоэлектроники совместимые с кремнием, 

в частности, резистивные оптопары. 

Нами был смоделирован процесс малоуглового рассеяния ионов Ne
+
 с 

поверхности монокристалла InP (001)<110> и <ī10> с начальной энергией 5 кэВ.  

Метод исследования и результаты 

Известно, что спектроскопия  ионного рассеяния даёт важную информацию о 

поверхности твёрдого тела. Обсуждается применимость метода парных столкновений к 

столкновениям на поверхности кристалла. При малых значениях энергий ионно-

атомные столкновения на поверхности твердого тела можно рассматривать как 

изолированные парные столкновения и их последовательности. Этот вывод 

основывается на рассмотрении времени взаимодействия падающего иона и атома 

кристалла, а также энергий, характерных для таких  столкновений. Так как 

отталкивающая  составляющая потенциала быстро уменьшается с увеличением 

межатомного расстояния, то время  взаимодействия для таких столкновений составляет 

величины порядка 10
-15

-10
-16

с, что гораздо меньше периода колебаний решетки, 

составляющего примерно 10
-13

с. Поэтому, когда энергия, передаваемая в процессе 

столкновения, превышает энергию связи атома мишени (5-20эВ), этот атом можно 

считать изолированным от решетки. 

Приводятся основные соотношения элементарного акта взаимодействия двух 

частиц с помощью метода парных столкновений. Если частица массы М1 с атомным 

номером Z1, обладающая скоростью v0 (и кинетической энергией E0), упруго 

сталкивается с покоящимся атомом мишени массой М2 и атомным номером Z2, то 

несложно показать, что налетающая частица рассеивается в лабораторной системе 

координат на угол 1 по отношению к направлению ее первоначального движения. При 

этом атом мишени в результате столкновения начинает двигаться в направлении, 

составляющем угол 2 с первоначальным направлением налетающей частицы. Связь 

этих параметров определяется следующими соотношениями: 

2
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2
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1

2
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)sin)((cos)1(

)sin)((cos)1(













fEE
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Для описания ион-атомных столкновений использовались потенциалы Бирзака-

Циглера-Литтмарка [1]: 
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где, а=0,8853а0(Z1
0,23

+Z2
0,23

)   - функция экранирования. 

Что же касается неупругой потери энергии атомной частицы в элементарном 

акте столкновения, то она определяется формулой Фирсова, модифицированной 

Кишиневским [1]: 
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где,  atf=  0,468Å,  v  и  Er  -  относительная скорость и энергия атома, Z1- и Z2 –заряд 

сталкивающихся ионов и атомов, v - см/c, Еr-  эВ, rmin- в ангстремах. 

Полупроводниковые соединения типа InP(001) имеют кристаллическую 

структуру с тетраэдрическими  связями (цинковой обманки ZnS). На поверхности  этих 

полупроводников образуются полуканалы, которые отличаются геометрическими 

параметрами и сортами атомов.  Атомы индия и фосфора расположены послойно, то 

есть, на поверхности могут находиться атомы только индия или только фосфора. 

На рис.1. изображен энергетический спектр рассеянных Ne
+
 ионов с InP 

(001)<110> и <ī10> при бомбардировке с энергией E0= 5 кэВ, когда поверхность 

завершается атомами индия. В спектре видны отчетливые пики рассеянных ионов с 

поверхностных атомных цепочек (высокоэнергетической части спектра) и полуканала 

(низкоэнергетической части спектра). Отметим, что обе пик наблюдаются в связи с  

многократными столкновениями в твердом теле, когда в первом соударений ион неона 

передает часть своей кинетической энергии атому мишени. 

На рис.2. представлен энергетический спектр рассеянных Ne
+
 ионов с InP (001)<110> и 

<ī10> при бомбардировке с энергией E0= 5 кэВ, когда поверхность завершается 

атомами фосфора. Видно, в случае бомбардировки направлении <110> ширина 

полуканального пика, шире, чем <ī10> . Это связано с узким размером полуканала, 

образованного в направлении <110> . 

Сравнения этих энергетических спектров показывают, что сорт атома, 

расположенного первом слое и размер полуканала влияют на интенсивность и энергию 

рассеянных частиц.   
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Из рисунков видно, что обоих случаях, интенсивность пика рассеянных ионов с 

полуканала больше чем, интенсивность рассеянных ионов с поверхностных атомных 

цепочек. 
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Рис.1. Энергетический спектр рассеянных ионов Ne
+
 с InP(001)<110> и <ī10> при =5

0
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0
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0 
с энергией 

E0= 5 кэВ, когда поверхность завершается атомами индия.  
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Рис.2. Энергетический спектр рассеянных ионов Ne
+
 с InP(001)<110> и <ī10> при =5

0
,7

0
,9

0 
 с энергией 

E0= 5 кэВ, когда поверхность завершается атомами фосфора. 

 

Выводы  

Рассчитаны энергетические распределения малоуглового рассеяния ионов Ne
+
 с 

поверхностью монокристалла InP(001) в направлениях  <110> и <ī10>. Показано, что в 

энергетическом  распределении можно четко разделить вклад рассеяния ионов 

приповерхностной области, которые образуют несколько дискретных пиков в 

низкоэнергетической части спектра.  
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POWER OF INTERACTION OF TWO ATOMS TAKING INTO ACCOUNT THE 

PAULI PRINCIPLE 
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Фурье-компонента потенциальной энергии взаимодействия двух атомов пред-

ставлена в виде многочлена четвертой степени от атомного форм-фактора. Чис-

ленный расчет выполнен в приближении экранированного кулоновского потенци-

ала. Показано, что учет принципа Паули приводит к потенциальному барьеру и 

дополнительной области притяжения двух атомов. Показано, что данная модель 

качественно описывает результаты эксперимента, в котором с помощью атомного 

силового микроскопа была измерена, в частности, сила взаимодействия между 

двумя атомами ксенона в зависимости от расстояния между ними. 

The Fourier component of the potential energy of the interaction of two atoms is repre-

sented as a fourth-degree polynomial in the atomic form factor. The numerical calcula-

tion is performed in the approximation of the screened Coulomb potential. It is shown 

that the Pauli principle leads to a potential barrier and an additional region of attraction 

of two atoms. It was shown that this model qualitatively describes the results of an ex-

periment in which, using an atomic force microscope, the interaction force between two 

xenon atoms was measured, depending on the distance between them. 

 

В [1] с помощью атомного силового микроскопа (см., например, [2]) была изме-

рена, в частности, сила взаимодействия между двумя атомами ксенона в зависимости 

от расстояния между ними. По результатам эксперимента была восстановлена потенци-

альная энергия взаимодействия, которую авторы сравнили с расчетами, выполненными 

в рамках теории функционала плотности (см., например, [3]). Недавно было показано 

[4], что применение метода функционала плотности приводит к неоднозначным резуль-

татам. В [5] было показано, что Фурье-компонента потенциальной энергии взаимодей-

ствия двух атомов может быть представлена в виде многочлена четвертой степени от 

атомного форм-фактора. Дальнейшее развитие подхода [5] представлено в настоящей 

работе. В [5] принцип Паули был учтен для фурье-компоненты потенциальной энергии 

взаимодействия обоих атомов с помощью двух дополнительных сомножителей  

      
   2

1 2

1 1 2 22

1 2

4
1 1

F k F ke
U k Z F k Z F k

k Z Z

    
              

   
, (1) 

где  1F k   атомный форм-фактор;  1 10F Z . 
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Численный расчет выполнен для случая ZZZ  21 . 
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Атомный форм-фактор в приближении экранированного кулоновского потенциа-
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где а1 ; a  длина экранирования. 

Результат вычисления имеет вид 
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Формула (4) описывает потенциальную энергию взаимодействия с учетом принципа 

Паули для двух атомов. Cила взаимодействия определяется формулой 

 
 U r

F
r


 


. 

Для случая, когда ZZZ  21 сила взаимодействия имеет вид 
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. (5) 

На рис. 1 представлена потенциальная энергия (штрихпунктирная линия) и сила 

взаимодействия (сплошная линия) двух атомов в зависимости от расстояния между ни-

ми. На рис. 2 представлены результаты эксперимента [1] (сплошная линия) и сила вза-

имодействия (пунктирная линия) для двух атомов ксенона. В расчете длина экраниро-

вания 


 4.0a . Результаты расчета )(rF выполнены по формуле (5) и уменьшены в 12 

раз. На рис. 3 представлена потенциальная энергия взаимодействия двух атомов ксено-

на [1] (сплошная линия) и результат расчета по формуле (4) (штрихпунктирная линия). 

Результаты расчета ( )U r были уменьшены в 9 раз.  Видно, что данная модель каче-

ственно описывает результаты эксперимента [1].  
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Рис.1a. Потенциальная энергия (штрихпунктирная линия) и сила взаимодействия (сплошная 

линия) двух атомов в зависимости от расстояния между ними.  

 

 

Рис.2. На рисунке представлены результаты эксперимента [1] (сплошная линия) и расчета силы 

взаимодействия (пунктирная линия) для двух атомов ксенона. В расчете длина экранирования 

0.4a   . Результаты расчета )(rF выполнены по формуле (5) и уменьшены в 12 раз. 
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Рис.3. Потенциальная энергия взаимодействия двух атомов ксенона [1] (сплошная линия) и ре-

зультат расчета по формуле (4) (штрихпунктирная линия). В расчете длина экранирования 

0.4a   . Результаты расчета ( )U r были уменьшены в 9 раз. 
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Low-energy (1-20 keV) ion scattering spectroscopy is the widespread method of 

surface analysis [1,2]. The surface layer composition can be reconstructed from narrow peaks 

in the energy spectra of the scattered inert gas ions and recoil ions [3]. The main advantage of 

the surface analysis using inert gas ions is the high sensitivity to the first layer of surface 

atoms. This is due to the low initial energy of the ions (and therefore small ion penetration 

depth) and the high neutralization probability of the reflected ions, which increases with the 

penetration depth of the incident particle into the solid [3]. However, for quantitative surface 

analysis, it is extremely important to determine the neutralization probability (or the 

probability of ion survival), since this method usually detects reflected ions only.  

Simple method for estimating the survival probability of helium ions reflected from the 

various metal surfaces is presented in this paper. The method is based on binary collisions 

code simulations, in particular SCATTER [4] and TRIM [5] codes have been used in the 

present study. The fraction of energy lost by particles reflected from the surface layer upon a 

single collision is negligible, as a consequence these particles contribute to a narrow peak in 

the energy spectrum. Particles reflected from the deeper layers have wider energy spectrum 

widens with maximum shifted to the low-energy region. Energy spectra of He particles 

reflected from thin layers of different materials were simulated with TRIM and SCATTER 

codes. Modeling was carried out for a gradually increasing sample thickness, starting from 

one atomic layer and adding one more on every consequent iteration. This procedure 

continued until the simulated spectra agreed with the experimental spectra taken from [6-10]. 

The agreement was determined based on the maximum spectrum position, the spectrum width 

at half-height and the spectrum shape. For example, the experimental energy spectra of 

reflected helium ions He
+
 and neutrals (1 keV) from polycrystalline gold are shown in figure 

1 [6]. These spectra are qualitatively compared with the energy spectra simulated using TRIM 

code (figure 2). It was assumed that all helium particles reflected from the 3Å gold layer are 

charged, whereas particles reflected from the 1000Å layer can come out for the material both 

as neutrals and ions, the ratio between the latter two has to be determined from the 
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comparison of the simulations and experimental data. The best match between the simulations 

and experiment was obtained for the one atomic layer thickness of gold. Thus, it can be 

concluded that virtually all the particles getting into the bulk come out in the neutral state. 

 

800 840 880 920 960 1000
0

100

200

300

400

500 TRIM

 3A        Ssurface  

 1000A    Svolume

C
o
u
n
ts

Final energy (eV)

 
Figure 1. Experimental energy spectrum of 

reflected helium ions and neutrals (1 keV) 

from polycrystalline gold (at a perpendicular 

incidence angle α=0
o
, scattering angle 

θ=129
o
) [6] 

Figure 2. Energy spectra obtained by TRIM 

code for different gold thicknesses (3 и 

1000А). He/Au 1 keV, at a perpendicular 

incidence angle α=0
o
, scattering angle θ=129

o 

 

 

Therefore, it is possible to estimate the survival probability of helium ions reflected 

from gold as the ratio of the surface to the volume reflection, which equals the ratio of areas 

underneath the corresponding curves in Fig. 2: 

 , where N
+
 is the yield of backscattered ions in the 

given scattering angle, N
o
 – the yield of backscattered neutrals in the given scattering angle, 

Ssurface – the area underneath the surface reflected particle spectrum, Svolume – the area 

underneath the bulk reflected particle spectrum. The ratio of these areas depends on the 

effective penetration depth of ions into the sample, which itself is a function of the ion 

velocity and incidence angle. However, for the sake of simplicity we assume that for the case 

of a perpendicular incidence of ions with the several keV energy the ratio dependence on the 

penetration depth can be neglected. 

The energy spectra of the reflected helium particles with other surfaces (Au, Cu, Al) 

have beed simulated and compared with experimental data [6-10] in a similar way. The results 

of estimating the ion fraction probability (for different surfaces) are shown in table 1: 

Table 1 The results of estimating the ion fraction probability 

Literature, particle, incident surface, initial energy, incident 

angle, scattering angle 

TRIM SCATTER 

Article [6], He
+

 →Au, E
0
=1кэВ, α=0

o

, θ=129
o

 
4,3%±0,7% 6,1%±1,7% 
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Article [7], He
+

 →Cu, E
0
=2кэВ, α=0

o

, θ=136
o

 
6,4%±1,1% 6,6%±1,5% 

Article [8], He
+

 →Al, E
0
=3кэВ, α=0

o

, θ=142
o

 
9,3%±2% 6,9%±2,5% 

Article [9], He
+

 →Al, E
0
=1кэВ, α=0

o

, θ=136
o

 
4,2%±1,5% 3,5%±1,5% 

Article [9], He
+

 →Сu, E
0
=1кэВ, α=0

o

, θ=136
o

 
5,3% ±1,1% 4,3%±1,5% 

 

The values obtained in the TRIM and SCATTER codes coincided within the error 

margins. The error was determined from the difference between the widths at half maximum 

of the energy spectra with similar thicknesses of the films. 

Independently of the nature of the neutralization process (resonant or Auger), we 

assume that the probability of an electronic transition (from metal to incident ion) is 

proportional to the time spent by the ion near the surface [11]. The inverse transition of an 

electron from an atomic particle to the surface can be neglected. Hence from [3] the survival 

probability (ion fraction probability) is defined as: 

, where τ is the transition rate (the 

characteristic time of electron transfer from the metal to the incoming Не
+
 ion), vc –the 

characteristic velocity of this process, commonly used in the context of neutralization, as the 

integral of the transition rate from zero distance to infinity (unique constant for each 

combination of incident ion and surface), v⊥ - the perpendicular velocity, i.e. the component 

of the ion velocity perpendicular to the surface on the way in or out. 

Simulations of He
+
 scattering from the aluminum surface for the incidence energies in 

the range of 0.5 – 5 keV was carried out using the procedure described above. The values P
+ 

obtained from the simulation, are shown in semi-logarithmic scale in Fig. 3 as a function of 

1/v⊥.  

One can see that in the range from 1,2x10
-5

 to 5,5x10
-6

 s/m (1 – 4 keV) the values of 

P
+
 obtained from the simulation agree with the experimental data within the error margins for 

Al and are 2 times less for Cu. The angular slope coefficients of the lines (namely, the 

characteristic velocity values vc) also agree within the error margins with the experimentally 

obtained in values [10]. The linear dependence of the logarithm of survival probability was 

also reproduced. 
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Figure 3. Semi-logarithmic 

graph of the survival probability 

of He
+
 ions reflected from Al 

depending on 1/v⊥. 

Experimental data from the 

article [10]. 

The values of the characteristic rate of transition of an electron from a metal to an 

incident ion are presented in the table 2: 

Al, [10]: vc =3,3x10
5
m/s Cu, [10]: vc =1,9x10

5
 m/s 

TRIM: 

vc =(3,5±0,3)x10
5
 

m/s 

SCATTER: 

vc =(3,0±1,2)x10
5
 m/s 

TRIM: 

vc =(1,8±0,3)x10
5
 m/s 

SCATTER: 

vc =(1,6±0,3)x10
5
 

m/s 

 

For the energies below 1 keV, due to the low penetration depth, virtually all the 

particles are reflected from the first atomic layers, hence the value of P+ is overestimated. For 

the high energies (above 5 keV) particles pass through the first layers freely and thus the 

number of the particles backscattered from the first atomic layer becomes comparable to the 

ionized fraction of the particles backscattered from the bulk. Therefore in the high energy 

limit the value of P
+
 determined by this method is greatly underestimated. 
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ИССЛЕДОВАНИЕ ПОВРЕЖДЕНИЙ В МОНОКРИСТАЛЛАХ Y3Fe5O12, 

ОБЛУЧЕННЫХ БЫСТРЫМИ ТЯЖЕЛЫМИ ИОНАМИ, МЕТОДОМ 

РАМАНОВСКОЙ СПЕКТРОСКОПИИ 

INVESTIGATION OF DAMAGES IN Y3Fe5O12 SINGLE CRYSTALS IRRADIATED 

WITH SWIFT HEAVY IONS USING RAMAN SPECTROSCOPY  
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The Raman spectroscopy method was used to study the radiation damage formed along the 

path of swift heavy ions in a yttrium iron garnet (Y3Fe5O12, YIG). YIG single crystals have been 

irradiated with swift Xe and Bi ions with energies of 167 and 715 MeV, respectively. Irradiation 

was carried out at room temperature in the range of fluences from  10
11

 to 10
13

 ions /cm
2
. The 

results obtained in this work is compared with previously obtained direct data (transmission 

electron microscopy) and indirect methods (Rutherford backscattering spectroscopy, X-ray 

diffraction). 

 

Метод спектроскопии комбинационного рассеяния был использован для изучения 

радиационных повреждений, формируемых вдоль пробега быстрых тяжелых ионов в 

железоиттриевом гранате (Y3Fe5O12, YIG). Монокристаллы YIG облучались ионами Xe и 

Bi с энергиями 167 и 715 МэВ соответственно. Облучение проводилось при комнатной 

температуре в диапазоне флюенсов от 10
11

 до 10
13

 ион/см
2
. Анализ спектров 

комбинационного рассеяния показал, что при значениях флюенса больше 10
12 

ион/см
2 

для 

ионов Xe и Bi происходит полная аморфизация облученного приповерхностного слоя, что 

позволило косвенно оценить эффективный радиус повреждения от одного иона (радиус 

латентного трека). Измерение толщины аморфного слоя в YIG после облучения 

высокоэнергетическими ионами Xe и Bi дало возможность оценить порог образования 

латентных треков. Кроме этого, были зарегистрированы сдвиги положения пиков в 

Рамановских спектрах в зависимости от глубины проникновения ионов, что указывает на 

появление внутренних механических напряжений в кристаллах после облучения. 

Приводится сравнение результатов, полученных в данной работе, с ранее полученными 

данными прямыми (просвечивающая электронная микроскопия) и косвенными методами 

(спектроскопия обратного резерфордовского рассеяния, рентгеновская дифракция). 
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ИЗУЧЕНИЕ ВЛИЯНИЯ ПАРАМЕТРОВ ЭКСФОЛИАЦИИ ГРАФИТА НА 

СОСТАВ МУЛЬТИГРАФЕНА МЕТОДОМ РЕЗЕРФОРДОВСКОГО ОБРАТНОГО 

РАССЕЯНИЯ. 

STUDY OF INFLUENCE OF GRAPHITE EXFOLATION PARAMETERS ON THE 

MULTIGRAPHENE COMPOSITION BY THE RUTHERFORD 

BACKSCATERRING SPECTROSCOPY  

Н.Г Савинский, Н.С. Мелесов. Е.О. Паршин, В.И. Бачурин, А.Б. Чурилов  

N.G. Savinski, N.S. Melesov, E.O. Parshin, V. I. Bachurin, A.B. Churilov  

Ярославский Филиал Федерального государственного бюджетного учреждения науки 

Физико-технологического института имени К.А. Валиева Российской академии наук 

150007, ул. Университетская, д. 21, г. Ярославль, Россия, e-mail: vibachurin@mail.ru  

RBS was used to study the influence of the electrochemical exfoliation of graphite conditions on the 

multigraphen composition. It was established that in the process of exfoliation a significant oxidation 

of a sample of multigrafen is observed. 

  

Уникальные электронные, механические, оптические, теплофизические свойства 

графена делают его кандидатом номер один  для следующей генерации электронных, 

оптоэлектронных приборов и сенсорики [1]. Среди многочисленных способов 

получения графена, методы эксфолиации отличают низкая стоимость и 

технологическая простота процесса. Эксфолиации это сложный процесс, в течение 

которого в пространство между графеновыми базальными плоскостями диффундируют 

частицы из внешней среды, внутри проходит целый ряд физико-химических процессов, 

результатом которого, является отслоение графеновых частиц от массивного образца. 

Химическая эксфолиация, обычно, ассоциируемая  с методом Хаммерса  для синтеза 

оксидов графена [2], достаточно гибкий технологический метод с хорошим выходом. 

Однако полученный продукт по своим свойствам далек от графена так как содержит 

значительное количество дефектов в виде кислородных групп. Даже после 

восстановления, кислородные группы не удаляются полностью. Электрохимическая 

эксфолиация  рассматривается, сегодня, как перспективная стратегия  производства 

графена в промышленных масштабах с высокой эффективностью и низкой ценой.  

Сущностью метода является диффузия ионов из раствора в  межслойное пространство 

графитовых слоев под действием электрического поля. И катодный и анодный 

потенциал способны продвигать «гостевые» ионы, которые в дальнейшем 

осуществляют структурные деформации в графитовых рабочих электродах . Катионная 

интеркаляция, в основном, проходит в среде органики и не позволяет проводить  

процесс  в окислительных условиях и поэтому, конечный продукт графен не включает 

213

mailto:vibachurin@mail.ru


кислородных групп. В большинстве  случаев получившийся графен представляет собой 

мультиграфен с несколькими слоями, которые требуют для разделения слоев УЗ или 

СВЧ обработки. Анионная интеркаляция проводится преимущественно в водных 

растворах и занимает значительно меньшее время по сравнению с катионной (менее 1 

часа).  

В данной работе  эксфолиацию проводили в двухэлектродной ячейке. В качестве 

анода использовалась графитовая фольга (иногда свернутая в трубку), а в качестве 

катодов металлические фольги платины или нержавеющей стали. Коммерческая 

графитовая фольга «Графлекс» (производства РФ) 0.5 мм толщиной, имеющая 

содержание углерода 99.5%, серы ≤0.12, хлора ≤ 50ppm, использовалась после сушки 

при 100
0
 С в течение 5 часов. Для приготовления рабочих растворов электролитов 

использовали деионизованную воду, в которой растворяли сульфат аммония 

квалификации «ОСЧ» в  необходимой концентрации, перемешиванием  до полного 

растворения на магнитной мешалке. После приготовления раствора электролита 

графитовый анод и платиновый катод  помещались в раствор электролита. В таблице 1 

приведены условия проведения процесса. В процессе эксфолиации выделяются пузыри 

газа на обоих электродах, в раствор переходят частицы мультиграфена. По окончании 

процесса суспензия мультиграфена фильтруется через 2 мкм ПТФЭ фильтр, обильно 

промывается водой для удаления остатков электролита, и затем один раз 

изопропанолом. Сушка в сушильном шкафе 24 часа при 60˚С.  

Таблица1 Условия проведения процесса электрохимической эксфолиации графитовой фольги 

№ Образец Условия проведения эксфолиации 
Концентрация, 

(NH4)2SO4 

Напряжение, 

В 

1 Ex G1 Катод Pt, Анод Графитовая фольга 3.0M 10 

2 Ex G2 Катод Pt, Анод Графитовая фольга 0.1M 10 

3 Ex.G3 
Катод Pt, Анод Графитовая фольга. 

Аскорбиновая кислота (0.01M) 

3.0M 

Ascorbic Acid 

0/01M 

10 

4 G Folga Исходная  графитовая фольга - - 

Элементный состав образцов мультиграфена проводился методом 

резерфордовского обратного рассеяния (РОР). В качестве образцов использовались три 

таблетки из спрессованного мультиграфена и пластина графита, как  эталон. Измерения 

проводились на установке K2MV (HVEE).  Использовались ионы He
+
 с энергией 
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1,0 MeV. Падение ионного луча на образец было нормальным. Регистрация рассеянных 

ионов осуществлялась под углом θ = 150° с помощью полупроводникового детектора с 

поверхностным барьером, имеющего разрешение 13 кэВ. Телесный угол детектора 

равен 3,415 мср.  Доза облучения во всех экспериментах составляла 54 мкКл,  при 

величине ионного тока на образце 40 нА. Обработка спектров РОР осуществлялась с 

помощью программы SIMNRA.  

На рисунке 1 приводятся спектры для всех четырёх образцов. Красными 

вертикальными маркерами с подписями химических элементов на графике обозначено 

положение поверхностных сигналов от соответствующих элементов: 

 

Рис. 2. Сравнение спектров РОР трёх образцов мультиграфена и графита. 

Результаты количественного анализа состава образцов методом РОР сведены в 

таблицу 2. 

Анализ проведенных измерений позволяет сделать следующие выводы.  Для 

исходной графитовой фольги содержание углерода к кислороду составляет 142, тогда 

как после проведения эксфолиации по условиям 1 (образец 1) -  4.83. Это характеризует 

процесс эксфолиации как окислительный. Тем не менее, получившийся графен 

декорирован кислородными группами, благодаря положительному потенциалу, 

используемому для кислых электролитов, например серной кислоты [3]. Так же 

окислительные процессы сопровождают эксфолиацию в растворах сульфониевых солей, 
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используемых как электролиты. Во время электрохимической диссоциации воды 

генерируется  весьма сильный окисляющий агент гидроксил-радикал OH
* 
 (SHE - 2.8V) 

[2]. Поэтому, очень желательно  удалить этот радикал и значительно улучшить 

качество конечного продукта [3]. Второй образец имеет соотношение С/O равное 6.32. 

При уменьшении концентрации исходного электролита до  c 3M до 0.1M  процесс 

окисления замедляется, но при этом значительно уменьшается  производительность 

процесса эксфолиации. В третьем случае, в ходе эксфолиации использовался 

классический восстановитель - аскорбиновая кислота. Соотношение С/O 15.2 в этом 

случае выше, но, тем не менее, процесс окисления идет значительно и в этом случае. В 

дальнейшем необходимо исследовать процесс эксфолиации графитовой фольги с целью 

уменьшения негативного процесса окисления графита. 

Таблица 2 Результаты элементного анализа образцов эксфолиированного графита 

методом Резерфордовского обратного рассеяния (RBS). 

№ 
Содержание, ат. % 

C O Na S K Fe 

1 80.7 16.7 1.9 0.08 0.36 0.06 

2 84.7 13.4 1.1 0.27 0.04 0.48 

3 92.7 6.1 0 1.1 0 0.15 

4 99.1 0.7 0 0.12 0 0.01 

В данной работе проведено исследование методом РОР влияние условий процесса 

электрохимической эксфолиации графита на состав мультиграфена. Установлено, что в 

процессе эксфолиации наблюдается значительное окисление образца мультиграфена. 

Использование антиоксиданта восстановителя аскорбиновой кислоты позволило 

уменьшить окисление эксфолиированного графена.  

Работа выполнена в рамках Государственного задания Ярославского Филиала 

Физико-технологического института имени К.А. Валиева РАН Минобрнауки РФ по 

теме № 0066-2019-0003 на оборудовании Центра коллективного пользования 

«Диагностика микро- и наноструктур». 
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Accepted theory and simulation codes of ion penetration and ion-beam-induced 

radiation effects rely on a scheme introduced by Lindhard et al. (LSS) more than fifty years 

ago [1]. In this model, interactions are classified into nuclear collisions obeying the laws of 

classical elastic scattering, whereas electronic energy loss enters as a continuous friction 

force. This model has been very successful in both fundamental and applied ion beam 

physics.  

Electronic energy transfer in atomic collisions depends on the scattering angle via the 

impact parameter. This feature is ignored in the LSS description. It has been shown recently 

that this causes significant errors in stopping cross sections extracted from transmission 

experiments, especially at beam velocities around and below the Bohr speed [2]. This analysis 

relied on impact-parameter-dependent energy loss computed by the PASS code [3]. 

 Stimulated by experiments of Bauer and coworkers [4] we studied the influence of 

impact-parameter-dependent electronic energy loss on energy spectra of reflected ions. This 

was done by modifying the OKSANA code [5]. For H in Ag we find deviations between 

reflected-ion spectra when simulated with the standard version and the expanded version 

which assumes impact-parameter-dependent stopping. This implies that the stopping cross 

section is underestimated if impact-parameter dependence is neglected in the analysis. This 

effect is noticeable from 10 keV/u downward, and below 1 keV/u the shapes of the two 

spectra differ drastically.  

We discuss implications on related topics and other ion-target combinations. 
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By computer modeling using molecular dynamics collision of hydrogen molecules 

with a kinetic energy of 20 eV with a graphene at grazing incidence angle of 5° 

and 10° are studied. The angular distribution of scattered hydrogen molecules were 

found and discussed. 

Графен представляет собой двумерную гексагональную углеродную 

кристаллическую решётку (рис. 1). Сначала компьютерным моделированием методом 

минимизации энергии были смоделированы молекула водорода и графен 

прямоугольной формы, состоящий из 112 атомов углерода, причём на граничные атомы 

накладывались периодические условия вдоль плоскости этой структуры. Для описания 

межатомного взаимодействия использовался потенциал Бреннера второго поколения 

(REBO), который хорошо описывает углеродные структуры и молекулу водорода [1]. 

Далее компьютерным моделированием с использованием молекулярной динамики 

изучались процессы столкновения молекул водорода с кинетической энергией 20 эВ с 

графеном. Угол падения молекул водорода, отсчитываемый от плоскости графена, 

задавался в 5° и 10°, направления скорости падения выбиралось либо вдоль «zigzag»-

направления либо вдоль «armchair»-направления графена (см. рис. 1). Для каждого угла 

и направления падения было моделировано 100 случаев падения, причем каждый раз 

задавалась случайным образом как точка падения, так и ориентация оси падающей 

молекулы относительно графена.  

Введем «абстрактную» детекторную пластинку, расположенную параллельно 

графену, для представления угловых распределений рассеянных на графене молекул 

водорода. На этой пластинке определим две точки: точку, над которой рассеивается 

молекула (показано крестиком на рис. 2 и 3) и условную точку – среднеарифметическая 

точка всех зарегистрированных рассеянных молекул (показано серым треугольником 

на рис. 2 и 3). Отметим что, расстояние между двумя этими точками разное для разных 

углов скользящего падения и для разного направления падения. На рис. 3 эти 

расстояния приведены одинаковыми для всех рассмотренных нами случаями путем 

изменения масштаба. Из рис. 3 видать, что при скользящем угле падения 10° 
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рассеиваемые молекулы водорода ложатся более кучно, чем при угле 5°. С другой 

стороны при скользящем угле падения 5° рассеиваемые молекулы образуют картинку 

вытянутой параболы, что особенно заметно для «armchair»-направления движения 

падающих молекул. 

 

 

Рис. 1 Участок графена, показанный в плане. Пунктирная стрелка 1 указывает «armchair»-

направление графена, сплошная стрелка 2 - «zigzag»-направление. 

 

 
Рис. 2 Схема, поясняющая роль «абстрактной» детекторной пластинки (помечено detector), для 

представления угловых распределений рассеянных на графене молекул водорода. 
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Рис. 3 Следы на «абстрактной» детекторной пластине, оставленные рассеянными на графене 

молекулами водорода с первоначальной кинетической энергией 20 эВ. Крестиками отмечено 

место рассеяние над графеном, серым треугольником показана среднеарифметическая точка 

всех зарегистрированных рассеянных молекул для данного случая. Острие серого треугольника 

также указывает направление движения падавших молекул водорода до рассеяния на графене. 

Случаи a) и b) соответствует скользящему углу падения 5°, случаи c) и d) - 10°; «armchair»-

направление движения падающих молекул водорода – это  a) и b),  zigzag»-направление -  это c) 

и d).  

 

1. D.W. Brenner, O.A. Shenderova, J.A. Harrison, S.J. Stuart, B. Ni, S.B. Sinnot, Phys: 

Condens. Matter. 14. (2002) 783. 
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The reflection coefficients in the scattering of hydrogen isotopes and helium atoms on 

amorphous beryllium, carbon, and tungsten targets, that are of interest for thermonuclear 

plasma physics, were calculated. The results demonstrate good agreement with the available 

experimental data. 

 

ITER is planned to work on deuterium-tritium plasma. We chose the scattering of 

deuterium atoms from tungsten as the main object of our research. As known, tungsten was 

chosen as the divertor material in the ITER tokamak-reactor. Carbon and beryllium are 

considered as promising materials for the first wall of the reactor. The 100 eV to 10 keV 

energy range of incident particles was chosen here for studying because these are typical 

energies of plasma particles. To investigate the isotope effect, we calculated the reflection 

coefficients of hydrogen, deuterium and tritium atoms scattered from tungsten. Helium atoms 

are products of the thermonuclear reaction, therefore scattering coefficient of helium atoms on 

Be, C and W targets were calculated. 

The experimental data on reflection coefficients for C and W is extremely limited 

[1, 2], while that for Be is not available. Computer modeling is widely used to study the 

scattering of atomic particles from the surface of materials [3]. The most commonly used code 

SRIM [4] is based on the binary collision approximation (hereinafter referred to as BCA) 

which was proposed in [5]. In BCA, scattering of an incident particle from the nearest solid 

atom is considered, and the particle trajectory is approximated by its asymptotes in the 

incoming and outgoing parts of the particle trajectory. In our papers [6, 7], the BCA method 

was used to calculate the reflection coefficients and angular distributions for the scattering of 

deuterium atoms from various faces of crystalline tungsten using the repulsive potential. The 

presence of a well in the potential causes the attraction of particles at large internuclear 

distances. This attraction that influences the reflection coefficients has not been considered 

previously. 

A more accurate method for obtaining reflection coefficients is based on the particle 

trajectory calculations [8]. This method is free from simplifying approximations used in BCA 

and makes it possible to take into account simultaneous interactions of the incident particle 
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with the set of target atoms.  The calculations using this method are time-consuming. We 

calculated reflection coefficients using both BCA and trajectory calculations methods. 

Thermal vibrations  of the lattice atoms were taken into account. Vibrations of the 

atoms were assumed to be independent, and a shift in the coordinates along three directions 

was chosen randomly under the assumption of a Gaussian distribution with vibration 

magnitudes of 0.05 Å for W, 0.07 Å for C and 0.09 Å for Be. Values of the electronic 

stopping given in the NDS database [9] were used.  

 

Fig. 1. Comparison of the potential calculated by DFT 

method [10] with the ZBL potential [11] and Zinoviev's  

formula [12] for the D-W case. The DFT method 

predicts the existence of an attractive well in the 

potential. U0 is well depth. 

  

The calculations of the potential for the H-W, C, 

Be systems performed by the DFT method [10] 

showed the presence of a well in the potential, 

which leads to attraction of particles at large distances (see Fig. 1). The repulsive part of this 

potential is consistent with the Zinoviev’s formula [12]. The repulsive part of the ZBL 

potential decreases slower with the increase of internuclear distances than our DFT potential 

and Zinoviev potential. Both the repulsive part of potentials and the presence of a well 

influence scattering cross sections and reflection coefficients. 

 The depth of the potential well can be related to the molecular bond dissociation 

energies. The values of the molecular bond dissociation energies for C-H and Be-H molecules 

are U0=3.500.03 eV and U0=2.340.022 eV, respectively [13]. In [14], internuclear distances 

of diatomic molecules are presented. They are 1.1198 Å for H-C system and 1.3431 Å for H-

Be. The positions of the minima in the dependence of the potential on the internuclear 

distance, calculated by the DFT method, coincided with these data. The accuracy of U0 

calculation using DFT method is estimated to be about 1 eV. Therefore, for the attractive part 

of the potential, we normalized the results obtained by the DFT method to the experimental 

U0. We have not found any experimental data on the dissociation energy for the case of D-W 

in the literature. Our DFT results (4.6 eV) are in good agreement with the value U0=4.55 eV 

calculated in [15].   

We have calculated the reflection coefficients RN for scattering of deuterium from amorphous 

tungsten at initial energy 0.4 keV via the repulsive ZBL potential and our DFT potential 

involving the attractive well. Fig. 2 shows that at small glancing angles  the difference 
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between the results for different potentials is remarkable. The values obtained with the 

recommended potential are consistent with experimental results [1]. At small glancing angles, 

experimental data are absent. Data obtained using BCA and trajectory methods are in good 

agreement. 

 

 

Fig.2. Reflection coefficients for D atoms 

scattered from amorphous W calculated by our 

program code using the ZBL and DFT 

potentials. For comparison, experimental data 

[1] are shown.  

Fig.3. Reflection coefficients for D atoms 

scattered from amorphous C in comparison 

with experimental data [2].  

 

More extended experimental data exists for the D-C case [2]. Fig. 3 shows that there is 

a good agreement between the experiment and our results obtained using the recommended 

potential. Therefore, we can conclude that reliable data on reflection coefficients for 

amorphous targets can be obtained by considering the presence of the attractive well in the 

potential using the BCA method. 
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Fig.4. Reflection coefficients for He atoms 

scattered from amorphous Be versus parameter 

E=E0sin2(). The numbers at the curves are 

the incident particle energies.   

Fig.5. Reflection coefficients for He atoms 

scattered from amorphous W versus parameter 

E. The numbers at the curves are the incident 

particle energies. 
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Fig. 6 shows data on the reflection coefficients for the H-W and D-W cases. The data for H-W 

and D-W are very close because the same potential was used. Scattering cross-sections for 

these cases are very close too. The difference appears because of a difference in their 

electronic stopping at considered energies. Data for D-Be is shown in Fig. 7. 
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Fig.6. Reflection coefficients for H and D 

atoms scattered from amorphous W. The 

numbers at the curves are the incident particle 

energies.   

Fig.7. Reflection coefficients for D atoms 

scattered from amorphous Be. The numbers at 

the curves are the incident particle energies.   
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