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Приведены результаты компьютерного моделирования рассеяния ионов Ar+ от ступенчатой    

поверхности InP(001)<ī10> при разных значениях угла падения с помощью метода аппрокси-

мации бинарных столкновений. Получена зависимость энергии рассеянных ионов от угла их 

рассеяния и показано, что при малых углах падения наблюдается рассеяние от идеальной части 

поверхности. Увеличение угла падения приводит к рассеянию ионов от атомной ступеньки, 

смоделированной на поверхности. Установлено, что при рассеянии от ступенчатой поверх-

ности в зависимости Е() рассеянных ионов наблюдаются овалы, соответствующие много-

кратному рассеянию при одном и том же угле рассеяния. Кроме того, получены энергетические 

спектры, подтверждающие, что с увеличением угла падения ионов появляются пики, соответ-

ствующие зеркально рассеянным, рассеянным от торцевого атома и деканалированным ионам.  
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ВВЕДЕНИЕ 
 

Взаимодействие ионов с поверхностью                     

твердого тела представляет собой сложный    

много-стадийный процесс, в котором перепле-

таются явления атомной физики, физики                      

твердого тела и поверхностной науки. В идеали-

зированной модели кристаллической решетки, 

где атомы расположены в строгом порядке,            

рассеяние ионов подчиняется определенным   

закономерностям, позволяющим анализировать 

структуру и состав поверхности. Однако                   

реальные материалы неизбежно содержат               

дефекты, такие как вакансии, межузельные    

атомы, дислокации и границы зерен, которые 

существенно нарушают эту идеальную картину 

[1–3]. 

Наличие дефектов приводит к локальному   

искажению потенциала взаимодействия между 

ионами и атомами поверхности, что, в свою    

очередь, кардинально меняет траектории рассе-

янных ионов. Дефекты могут выступать в роли 

дополнительных центров рассеяния, создавая 

новые каналы рассеяния и приводя к изменению 

угловых и энергетических распределений рассе-

янных частиц. Например, вакансии могут                     

привести к появлению «теневых» областей, где 

вероятность рассеяния ионов снижается, а      

межузельные атомы могут, наоборот, увеличить 

вероятность рассеяния в определенных направ-

лениях [4–7].  

Изучение рассеяния ионов от дефектных     

поверхностей позволяет проникнуть в фунда-

ментальные механизмы взаимодействия ионов с 

твердым телом на атомном уровне. Анализ      

угловых и энергетических распределений рассе-

янных ионов, а также их зависимость от энергии       

первичных ионов и типа дефектов, дает возмож-

ность получить ценную информацию о          

межатомных потенциалах, электронных                        

процессах, динамике поверхностных атомов,  

механизме образования дефектов. Также                     

изучение дефектов на поверхности полупровод-

никовых соединений представляет большой             

интерес. Рассеяние ионов с поверхности полу-

проводников является важным процессом,               

который определяет их физико-химические 

свойства и технологические характеристики.                  

В частности, наличие дефектов в кристалли-

ческой решетке существенно влияет на                       

траекторию ионов, их энергию и углы рассеяния. 

Исследование этих явлений позволяет лучше    

понять поверхностные процессы, что имеет     

значение для микро- и наноэлектроники, а также 

для разработки новых функциональных                        

материалов [8–10]. В этой статье приведены 

результаты компьютерного моделирования 

рассеяния ионов Ar+ от ступенчатой поверхности 
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InP(001)<ī10) при разных значениях угла                

падения. 
 

МЕТОД ИССЛЕДОВАНИЯ  И РЕЗУЛЬТАТЫ 
 

Известно, что ионно-рассеивательная                    

спектроскопия  дает важную информацию о    

поверхности твердого тела. Столкновения при 

малых значениях энергий бомбардирующих 

ионов с атомами на поверхности твердого тела 

можно рассматривать как изолированные парные 

столкновения, так 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 состав-

ляет величины порядка 10-15–10-16с, что гораздо 

меньше периода колебаний решетки, равного 

примерно 10-13 с. Поэтому, когда энергия,                   

передаваемая в процессе столкновения, превы-

шает энергию связи атома мишени (5–20 эВ), 

этот атом можно считать изолированным от    

решетки [11–13]. 

Если частица с массой М1 и атомным номером 

Z1, обладающая скоростью v0 (и кинетической 

энергией E0), упруго сталкивается с 

недвижущимся атомом мишени с массой М2 и 

атомным номером Z2, то частица с массой М1 

рассеивается в лабораторной системе координат 

на угол 1 по отношению к направлению ее 

первоначального движения. Связь этих                                

параметров определяется следующими 

соотношениями: 
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Для описания ион-атомных столкновений     

использовались потенциалы Бирзака–Циглера–

Литтмарка [14]: 
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где  0,23 0,23

0 1 20,8853a a Z Z  – функция                        

экранирования.  

Потенциал Бирзака–Циглера–Литтмарка 

(ZBL) – это универсальный межатомный потен-

циал, используемый для описания взаимодей-

ствия атомов и ионов на малых расстояниях,    

особенно в задачах рассеяния ионов и радиаци-

онных повреждений твердых тел. В этом столк-

новений происходит потеря энергии, и неупругая 

часть энергии определяется формулой Фирсова, 

модифицированной Л.М. Кишиневским [15]: 
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где  atf = 0,468Å,  v  и  Er  –  относительная                  

скорость и энергия атома соответственно, 1Z 
 и 

Z2 – заряд сталкивающихся ионов и атомов,                    

v – см/c, Еr –  эВ, rmin – Å. 

На рис. 1 представлены полуканал, который 

образовался на ступенчатой поверхности 

InP(001)<ī10), и некоторые траектории                             

рассеянных ионов. Ширина и глубина этого     

полуканала равна 2,86Å и 4,01Å соответственно. 

Следует отметить, что также могут наблюдаться 

зигзагообразные траектории рассеянных ионов.  

На рис. 2 представлена зависимость Е()    

рассеянных ионов Ar+ от ступенчатой поверх-

ности InP(001)<ī10) при разных значениях угла 

падения c начальной энергией Е0 = 5 кэВ.                  

Известно, что зависимость Е() рассеянных 

ионов от идеальной поверхности представляет в 

основном овалы,  соответствующие одно- и           

двукратно рассеянным ионам [16]. В случае 

ступенчатой поверхности эта зависимость 

вглядит иначе. На рис. 2а показано это распреде-

ление при  = 70. Наши расчеты                           

показали, что в зависимости наблюдаются            

только два овала, соответствующих многократ-

ному рассеянию ионов при  = 11,60 и  = 12,850. 

Рассеяния ионов на других значениях угла рассе-

яния не наблюдается. Это связано с большим 

значением ширины полуканала и малым значе-

нием угла падения ионов. Увеличение угла паде-

ния ионов ( = 90) приводит к формированию 

больших значений угла рассеяния, что отражено  

в зависимости Е() рассеянных ионов (рис. 2б). 

Из рис. 2б видно, что, кроме овала, образо-

ванного при  = 180, появляется еще один овал 

при  = 900. Овалы, соответствующие много-

кратному рассеянию ионов и формирующиеся 

при больших значениях угла рассеяния, наблю-

даются при меньших значениях энергии рассе-

янных ионов. При  = 110 число овалов увеличи-

вается и значения угла рассеяния ионов имеют 

более широкий диапазон (рис. 2в). Следует                 

отметить, что при малых значениях угла                        

рассеяния образуются малые овалы, а при                    

больших значениях угла рассеяния – открытые 

овалы, что объясняется большим значением   

массы падающих ионов аргона по сравнению с 

массой   атомов    фосфора,    который    образует      
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Рис. 1. Ступенчатая поверхность InP(001)< ī10>. 
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Рис. 2. Зависимость Е() рассеянных ионов Ar+от ступенчатой поверхности InP(001)<ī10> c начальной энергией Е0 = 5 кэВ 

при разных значениях угла падения: (а) –  = 70; (б) –  = 90; (в) –  = 110; (г) –  = 130. 
 

поверхностную ступеньку. В этом случае наблю-

даются овалообразные зависимости в диапазоне 

углов рассеяния ионов  = 20–700. При значениях 

угла рассеяния ионов больше и меньше этих          

значений наблюдается малое количество ионов. 

Подобную картину, представленную на                 

рис. 2г, можно наблюдать также при  = 130.              

Из этой зависимости видно увеличение числа 

овалов из многократно рассеянных ионов Ar+.      

В этом случае наблюдаются овалообразные зави-

симости в диапазоне угла рассеяния ионов                  

 = 20–900, тогда как при других значениях угла 

рассеяния фиксируется малое количество ионов. 

Анализ результатов показал, что увеличение угла 

падения ионов приводит к еще большему                   

сужению овалов в зависимости.  

Нами также рассчитано энергетическое      

распределение рассеянных ионов Ar+ от ступен-

чатой поверхности InP(001)<ī10> при различных 

значениях угла падения при начальной энергии 

Е0 = 5 кэВ (рис. 3). На рис. 3а представлено энер-

гетическое распределение рассеянных ионов при 

угле падения ψ = 70, соответствующем условиям 

скользящего падения. Как видно из графика, 

данное распределение характеризуется наличием 

одного ярко выраженного пика, что указывает на 

доминирование механизма рассеяния в данных 

условиях. Для интерпретации природы этого  

пика был проведен детальный анализ траекторий 
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Рис. 3. Энергетическое распределение рассеянных ионов Ar+ от ступенчатой поверхности InP(001)<ī10) c начальной                      

энергией Е0 = 5 кэВ при разных значениях угла падения: (а) –  = 70; (б) –  = 90; (в) –  = 110; (г) –  = 130. 
 

рассеянных ионов с использованием численного 

моделирования. Анализ полученных результатов 

показал, что формирование данного пика                  

обусловлено в основном зеркальным рассеянием 

ионов под углом θ = 140. Это означает, что ионы 

отражаются от практически идеальной гладкой 

части поверхности кристалла без существенного 

взаимодействия с атомами ступеней. Энергия 

этих ионов лежит в диапазоне 966–971 эВ.  

На рис. 3б представлено энергетическое               

распределение рассеянных ионов при  = 90. 

Пик, расположенный на высокоэнергетической 

части спектра, относится к ионам, рассеянным на 

 = 180 (зеркальное рассеяние). Их энергия лежит 

в диапазоне 940–968 эВ. А пик, расположенный 

при энергии 230–420 эВ, относится к ионам,  

рассеянным от торцевого атома ступеньки, и их 

угол рассеяния равен  = 900. Следует отметить, 

что в самой низкоэнергетической части спектра 

наблюдаются малоинтенсивные пики, относя-

щиеся к деканалированным ионам. Их угол     

рассеяния >900. Расчет траектории деканалиро-

ванных ионов показывает, что она сначала идет 

по прямой, а после захвата в канал, образо-

ванный за счет ступеньки, приобретает зигзаго-

образную форму. На рис. 3в показан энергети-

ческий спектр рассеянных ионов при  = 110. 

Наиболее интенсивный пик, сформированный в 

высокоэнергетической части спектра, относится 

к зеркально рассеянным ионам при  = 220.                   

До этого пика образовался пик ионов с углом 

рассеяния  = 330.  Ионы с энергией 500–600 эВ 

относятся к ионам, рассеянным при  = 500.    

Малоинтенсивные пики, расположенные в      

низкоэнергетической части спектра, относятся к 

деканалированным ионам, причем их число     

незначительно. 

На рис. 3г представлен энергетический спектр 

при  = 130. Интенсивный пик, сформированный 

в наиболее высокоэнергетической части, отно-

сится к зеркально рассеянным ионам от                    

идеальной части поверхности. Пик, образо-

ванный при энергиях рассеянных ионов                        

700–800 эВ, относится к ионам, рассеянным при 

 = 500. А пики, образованные при 100 и 350 эВ, 

относятся к ионам, рассеянным при  = 900.                

Малоинтенсивные пики деканалированных 

ионов образовались в диапазоне энергий                       

200–300 эВ.  

ВЫВОДЫ 
 

Нами получена зависимость Е() рассеянных 
ионов Ar+ от ступенчатой поверхности 
InP(001)<ī10) при разных значениях угла паде-
ния при  начальной энергии Е0=5 кэВ. Расчеты 

показали, что до  = 70 наблюдается зеркальное 
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рассеяние ионов. С  = 90 происходит рассеяние 
ионов на углы, превышающие угол зеркального 
рассеяния, и наблюдается рассеяние на большие 

углы (до  = 1200). Это объясняется тем, что                
ионы, захваченные поверхностным каналом, при 
выходе из него рассеиваются на большие углы. 
Энергетические спектры рассеянных ионов             
также подтверждают наличие рассеяния как от 
идеальной, так и от дефектной части поверх-
ности. В спектрах наблюдаются пики зеркально 
рассеянных ионов и ионов, рассеянных от                     
торцевого атома и деканалированных от поверх-
ностного канала, образованного атомами                    
ступеней.  

Таким образом, изучение рассеяния ионов от 
дефектных поверхностей не только расширяет 
наши знания о фундаментальных аспектах взаи-
модействия ионов с твердым телом, но и                           
открывает новые возможности для диагностики 
и модификации материалов на атомном уровне. 
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Summary 
 

This paper presents the results of computer simula-
tions of scattered Ar⁺ ions from a stepped InP(001)<ī10> 
surface at different incidence angles using the binary   
collision approximation method. The dependence of the 
energy of scattered ions on their scattering angle was   
obtained, and it is shown that at small incidence angles, 
scattering occurs from the ideal part of the surface.             
An increase in the incidence angle leads to ion scattering 
from the atomic step modeled on the surface.                  
The obtained results demonstrate that, during scattering 
from the stepped surface, oval- shaped features appear in 
the E(θ) dependence of scattered ions, corresponding to 
multiple scattering at the same scattering angle. Energy 
spectra were also obtained, confirming that with                      
increasing the incidence angle of ions, peaks appear               
corresponding to specularly scattered ions, ions scattered 
from the edge atom, and dechanneled ions. 
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