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Распыление пленок льда при бомбардировке ионами Ar+

М.К. Курбанов, К.У. Отабаева, Д.У. Худойназарова

Ургенчский государственный университет. Ургенч, Узбекистан
Аннотация. В статье приведены результаты визуального исследования процесса распыления

плёнки льда, покрытой на поверхности Au(111) и состоящей из двенадцати слоёв, при
бомбардировке ионами Ar+. Показано, что с увеличением значении начальной энергии усиливается
эффект кулоновского взрыва и наблюдается быстрое разрушения пленки. Установлено, что
увеличение энергии бомбардирующих частиц приводит к включению в процесс распыления атомов
кристалла. Установлено, что при малых энергиях происходить распыления в виде кластеров
молекул. Проведённые исследования создают предпосылки для разработки инженерных методик
расчета очистки металлических поверхностей от пленок льда, что имеет важное техниическое
значение.

Ключевые слова. Кластер, компьютерное моделирование, распыление, плёнка, дефект.

Введение. Исследование поверхностей с помощью методов ионной бомбардировки
широко используются при решении, как фундаментальных, так и прикладных задач в
направлении модификации характеристик и разработки новых материалов с заданным
комплексом свойств. Одним из методов в этом направлении является метод вторично-
ионной масс-спектрометрии (ВИМС ). Возможности получения сведений о составе
внешнего атомного слоя твердого тела значительно расширялись в связи с разработкой и
усовершенствованием метода вторично-ионной масс-спектрометрии (ВИМС ) и других
методов. Большинство таких методов близки к тому, чтобы анализировать саму
поверхность поскольку основная информация о составе материала поступает из его
приповерхностной области, а чувствительность всех таких методов достаточна для
обнаружения малых долей моноатомного слоя большинства элементов.

Взаимодействие быстрых ионов с твердым телом приводит к выбиванию атомов и
молекул материала, как в нейтральном, так и в заряженном состоянии. На таком явлении
сравнительного эффективного образования заряженных частиц (вторичных ионов) и на
принципе высокочувствительных масс-спектрометрических измерениях и основан метод
ВИМС.

Самое важное значение в вопросе о возможностях ВИМС  как метода анализа
поверхностей имеет взаимосвязь между параметрами пучка первичных ионов,
скоростью распыления поверхности и порогом чувствительности для элементов.

Этот метод также используется при изучении тонких пленок, покрывающих различные
поверхностей [1-4]. Известно, что лед в основном покрывает поверхность материалов. Лед
является одним из основных компонентов твердых тел Солнечной системы, которой сыграл
важную роль при формировании всех планет. Лед в солнечной системе при воздействии
различных факторов подвергается эрозии и в разных состояниях может эмитироваться на
космос. Регистрация этих частиц даёт возможность определить образование жизни в этой
планете. Исследования водных кластеров обеспечивают основное понимание водородного
соединения, водяные решения фазы, а также явления важные в атмосферной науке. Связь
между физическим и химическим свойствами и структурами водных групп изучены при
различных экспериментальных условиях. Другие количественные исследования также сде-
ланы включая те посвященные мере образования и показатель разделения, а также показа-
тели различные интра окружают реакции групп гидрата. Тема значительного интереса
соответствует началу волшебных номеров, нарушений в определенных размерах в в
противном случае гладко varing массовые спекральные распределения. Несколько
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экспериментов обеспечивают подтверждение, которое показывает, что волшебные числа
понаблюданные в кластерных распределениях имеют отношение к стабильным структурам,
факт, который поддержан теоретическими соображениями. Значительное усилие
истрачено, чтобы имитировать структуру водных групп и, чтобы вычислять их связь
энергии. Результаты предусмотрели лучшее понимание этого простого и уникального рас-
творителя.

Распыление льда также изучалось в экспериментах с помощью разных ионов таких
как Ar+, Ne+, N+ и He+ с разными значениями начальной энергии. При изучении распыления
льда они пришли к выводу, что коэффициенты распыления чувствительны к зарядовому
состоянию иона, но не зависят от толщины льда и температуры ниже 60 К. Последующие
исследователи подтвердили отсутствие зависимости от толщины льда или температуры,
причем последнее исследование не обнаружило изменений до T = 140 K. Кроме того
обнаружили, что водяной лед имеет выход 10 молекул на ион при 10 К  при бомбардировке
He+ с энергией 1,5 МэВ, что было в хорошем состоянии [5-7]. Во всех этих работах не
исследовано визуальна сама процесс распыления.

Поэтому в настоящей работе приведены результаты визуального исследования
процесса распыления пленки льда, покрытой Au (111) при бомбардировке ионами Ar+ с
начальной энергиями 300 эВ, 500 эВ и 700 эВ.

Метод  и результаты  исследования. Метод молекулярной динамики был использо-
ван для достижения нашей целы. Развитие молекулярной динамики шло двумя путями.
Первый, обычно называемый классическим, (когда вычисляются траектории атомов) имеет
довольно длительную историю. Он относится к задаче двух частичного рассеяния, которая
может быть решена аналитически. Однако, как хорошо известно, даже уже для трех частиц
появляются трудности, затрудняющие аналитическое решение. Примером может служить
простая химическая реакция H  + H 2 = H2 + H. Для такой реакции Топлей и Эйринг в 1936
году провели попытку расчета нескольких шагов вдоль одной из траекторий. Это было за
30 лет до того, как возможности такого расчета стали возможны на компьютере. Позднее
классический подход был подкреплен полуклассическими и квантово-химическими расче-
тами в тех областях, где влияние квантовых эффектов становилось значимым [149].

Вторым путем развития метода молекулярной динамики стало исследование термо-
динамических и динамических свойств систем. Идеи, лежащие в основу этого пути, восхо-
дят к работам Ван-дер-Ваальса и Больцмана.

Суть метода молекулярной динамики являются заключается в следующем: -задаются
исходные координаты частиц в соответствии с кристаллической структурой вещества, его
плотностью и температурой, -рассчитывается движение некоторого числа характерных ча-
стиц рассматриваемого вещества под действием приложенных сил, - по характеристикам
смещений атомов, произошедших вследствие приложенных сил или каких-либо возмуще-
ний в веществе, определяются макроскопические характеристики состояния этого вещества
[8-12]. Для описания взаимодействия ионов с поверхностных атомов используется потен-
циалы взаимодействия.

Так как настоящей время не существует потенциалов межатомного взаимодействия,
которые удовлетворительно описывали бы взаимодействие в достаточно широком диапа-
зоне расстояний между атомами, то используется комбинация потенциальных функций, т.е.
расчеты разделяются по различным потенциальным функциям в зависимости от расстояния
между частицами. При взаимодействии иона с атомами мишени и взаимодействия атомов
мишени друг с другом описана в работе [13]. Для каждого иона была рассмотрена одна
траектория и каждая траектория длилась несколько пикосекунд. Система, которая исполь-
зована в настоящей работе, также хорошо описана в работе [14].
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МД  представленной в этой работе является моделью микроскопического движения
атомов льда, осаждённых на поверхность металла. Основной частью МД  моделирования -
потенциалы взаимодействия, которые очень важны для описания силы между атомами, бу-
дут представлены в этом разделе. Так как система состоит из атомов металла и молекул
воды (состоит из атомов водорода и кислорода) необходимо выбрать потенциал взаимодей-
ствия, который может описывать реальный характер взаимодействия между этими атомами.

На рис.1а. представлена падающая частица и мишень при t=0 пикоссекунд (пкс). Ион
Ar+ падает на мишень при угле падения 900 с начальной энергией 300 эВ. На рис.1б
показано состояние мишени, когда после падения иона прошел t=2 пкс. Видно, что плёнка
льда разорвались почти на две части в зоне падания иона Ar+. К  этому моменту ион Ar+
успел обратно выходит в вакуум. Также можно увидеть несколько молекул и маленьких
распылённых кластеров. Эти молекулы покидали пленки с самых нижных частей. А  неко-
торые начали образовать ленты молекул воды по краям кристалла. А  на самом кристалле
увеличилось колебания атомов, которые расположены по двум краям. Из-за большой пере-
дачи энергии нижнем правой части и верхнем левой части кристалла колебания атомов зо-
лото больше чем остальные части. При t=3,6 пкс ион находится вдали мишени. Тот размер
той части пленки, которая разделилась увеличилось (открытое пространство). А  атомы
золота в правой нижней части и верхней левой части подвергаются большую колебанию.
Распыление молекул воды тоже увеличиваются (рис.1в). На рис. 1 г представлено состояние
мишени при t=5 пкс. К  этому моменту размер открытого пространства еще увеличился, про-
цесс распыления молекул почти закончился. Следует отметить, что число колеблющих ато-
мов тоже увеличилось и некоторые атомы, расположенные в центральной части кристалла
не участвуют в процессе колебании.

На рис.2 представлен процесс ионной бомбардировки мишени Au (111) покрытой две-
надцатью слоями пленки воды с начальной энергией Ео=500 эВ. На рис.2 б представлено
состояния мишени при t=3 пкс. Видно, что процесс распыления очень мала так как малые
количество молекул воды покидали пленку. А  левая часть пленки почти оторвалось от
кристалла. Также наблюдается колебание всех атомов кристалла. При t=4 пкс левая часть
пленки начинает подниматься верх и большая часть молекул воды находится в этой ото-
рванной пленке в виде большого кластера. Колебания атомов кристалла увеличивается осо-
бенно по краям пару атомов покидали кристалл с правой части (рис.2 в). На рис.2 г пред-
ставлен состояния при t=6 пкс. Видно, что ширина того участка связывающей правую и
левую части уменшилось и левая часть еще перемешается верх. Колебания атомов золота
ещё увеличились. Следует отметить, что правая часть пленки все еще остается на
поверхности кристалла.

На рис.3 представлен процесс бомбардировки иона Ar+ с Ео=700 эВ поверхность
Au(111), покрытой двенадцатью слоями льда. При t=3 пкс(рис.3 б) можно увидеть
распыляющиеся молекулы, кластеры в малых количествах, а также образование открытой
части внутри пленки. Некоторые молекулы также покидают пленки её с краёв. Из-за
больших значений начальной энергии некоторые атомы кристалла с нижней части
кристалла за счет каскадного механизма. На рис.3 в представлен состояния при t=4 пкс.
Видно, что открытая част пленки увеличилось еще. Следует отметить, при малых значениях
начальной энергии разрушенная часть пленки в основном в одной части, то в этом случае
разрушения пленки наблюдаются по всеми пленке. Из-за передачи энергии с пленки на
кристалл, число атомов золота, выбитых с нижней части также увеличилось. Колебания
атомов золота тоже увеличилось. На рис.3 г представлен мишень при t=6 пкс. Видно, что
часть пленки двигается в верхнем направлении. Открытая часть пленки увеличилась.
Атомы  кристалла не участвуют отдельно в процессе колебании, а вес кристалл подвергается
колебаниями. Этот изгиб кристалла золота приводит к отталкиванию пленки от кристалла.
Следует отметить, что ион Ar+ остается внутри пленки.
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При этом распыленными частицами, считались те, которые отлетали от поверхности
в направлении вверх, а частицы, которые вышли из системы в боковом направлении или в
направлении вниз, не учитывались как распыленные.

t=0 пкс (а) t=2 пкс(б)

t=3,6 пкс (в) t=5 пкс (г )

Рис.1 Процесс распыления при бомбардировке ионами Ar+ с начальной энергией Ео=300 эВ. а- 0 пкс,
б-2пкс, в-3,6 пкс и г- 5 пкс

t=0 пкс (а) t=3 пкс (б )

t=4 пкс (с) t=6 пкс (г )
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Рис. 2 Процесс распыления при бомбардировке ионами Ar+ с начальной энергией Ео=500 эВ. а- 0 пкс, б-3пкс,
в-4 пкс и г- 6 пкс

t=0 пкс (а) t=3 пкс(б)

Рис. 3 Процесс распыления при бомбардировке ионами Ar+
с начальной энергией Ео=700 эВ а- 0 пкс, б-3 пкс, в-4 пкс и г- 6 пкс.

Заключение. Визуально изучен процесс бомбардировки двенадцати слоёв льда, по-
крывающих Au(111), ионами Ar+ с Ео=300 эВ, 400 эВ и 700 эВ. Показано, что при значениях
начальной энергии до 300эВ наблюдается обрыв пленки льда, покрытой металлической
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мишени, до 500 эВ наблюдается отрыв какой-то части пленки, а до 700 эВ наблюдается
полное разрушение пленки и изгиб кристалла мишени. При этом также наблюдается рас-
пыления молекул и кластеров воды, а также выбитых атомов золота по краям и нижней
части кристалла.
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