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Предложены приближенные формулы потенциалов для протонов и атомов водорода в металле и

показано, что учет эффектов экранирования заряда налетающей частицы позволяет объяснить разли-

чие потенциалов межатомного взаимодействия, полученных в рамках теории функционала плотности

для газовой фазы и потенциалов, полученных авторами при обработке экспериментальных данных о

рассеянии атомных частиц от поверхности твердого тела. Установлено влияние экранирки в потенциале

на угловые распределения атомных частиц после прохождения тонких пленок вещества и на ядерные

тормозные способности.
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Хорошо известно, что при движении ионов в ме-
талле поляризация среды приводит к экранирова-
нию потенциала иона. В случае иона, движущего-
ся с некоторой скоростью в среде, отклик электрон-
ной подсистемы происходит с запаздыванием в про-
странстве и во времени, что приводит к возникнове-
нию кильватерного потенциала. Нойфелд и Ричи [1]
развили теорию кильватерного взаимодействия, ко-
торая нашла экспериментальное подтверждение. Об-
зор работ по динамическому экранированию ионов
при движении в твердом теле дан в статье [2]. Экра-
нирование и кильватерный эффект хорошо описыва-
ются возбуждением плазмонов [3].

Нас будет интересовать случай столкновений со
скоростями v < 1 а.е., т.е. статическая экраниров-
ка. В обзоре Дедкова [4] получены общие выражения
для короткодействующей части экранированного по-
тенциала (с учетом собственных электронов). Из со-
временных работ можно отметить работы по расчету
многочастичных потенциалов [5–8] для описания экс-
перимента методами молекулярной динамики. В ра-
боте [9] рассматривалась модель взаимодействия за-
ряженных частиц в неидеальной квазиклассической
плазме.

Потенциал взаимодействия в приближении функ-
ционала плотности рассчитывается как разность
энергии системы атомов при расстоянии R и R = ∞.
Если мы не будем учитывать возмущение электрон-
ной плотности системы, то члены с кинетической
энергией электронов исчезают и потенциал может
быть записан в виде:
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где первый член описывает кулоновское взаимодей-
ствие ядер, а второй член – энергию взаимодействия
между зарядом Z1 и электронами второй частицы,
N2 – число электронов иона решетки. Запишем ρ(r)

в виде [4]:
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где Ai и Bi – коэффициенты разложения в потенци-
але Мольера [10]:
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Согласно работе [11] константа экранирования
для иона с зарядом Z2 и числом электронов N2 мо-
жет быть записана в виде:

a = 0.8853aBZ
−1.2
2 N0.87

2 , aB = 0.529 Å. (4)

Подставляя ρ(r) в виде (2), записывая |R − r| =
=

√
R2 + r2 − 2Rr cos θ и интегрируя по θ и ϕ, имеем:
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Разбивая интеграл на две части r < R и r > R,
получаем:
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Z1(Z2 −N2)
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)

.

(6)

В итоге нами получена формула, аналогичная
предложенной в [11], которая описывает взаимодей-
ствие иона с зарядом Z1 с ионом (N2 < Z2) или ато-
мом решетки (N2 = Z2).

На рисунке 1 представлены потенциалы для си-
стемы H-Au, полученные в рамках DFT приближе-
ния (Density Functional Theory – теория функциона-
ла плотности) для газовой фазы и потенциал, опи-
санный формулой (6). Как видно, они неплохо согла-
суются. На рисунке 1 представлены также потенци-
алы “атомная частица – твердое тело”, полученные
нами из экспериментальных данных об энергетиче-
ских спектрах и угловых зависимостях обратно рас-
сеянных частиц [12], а также из анализа угловых рас-
пределений частиц, прошедших тонкую пленку золо-
та [13]. Как видно, потенциал взаимодействия “ион –
твердое тело”, полученный из эксперимента, заметно
отличается от потенциала, описывающего столкнове-
ния в газовой фазе.

Рис. 1. Потенциал межатомного взаимодействия в за-

висимости от расстояния. Система H-Au. Приведен по-

тенциал DFT для газовой фазы. Точками показаны

данные из работ [12, 13], в которых значения потенциа-

лов получены обработкой экспериментальных данных

о рассеянии частиц на поверхности или прохождения

через тонкие пленки. Линии с точками – расчет по фор-

мулам (6), (8), (11)

В случае взаимодействия иона в твердом теле ку-
лоновский заряд иона экранирован электронами про-
водимости и потенциал иона может быть записан в
виде:

U1(R) =
Z1

R
exp

(
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)

, (7)

где RD – длина экранирования Дебая [14]. Для зо-
лота RD = 1.358 а.е. Заменяя в формуле (1) кулонов-
ский потенциал на потенциал экранированного куло-
новского заряда и проводя аналогичное интегрирова-
ние, получаем потенциал взаимодействия иона, экра-
нированного электронами проводимости, с решеткой
металла (см. рис. 1):
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В случае атома водорода заряд ядра протона
экранируется связанным электроном. В книге [15]
для потенциала атома водорода из решения уравне-
ния Пуассона получено выражение:
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здесь радиус Бора aB = 1 в атомных единицах. Тот
же результат может быть получен, если в формуле
(1) записать электронную плотность для атома водо-
рода в виде:
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πa3
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r
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)

, (10)

и провести соответствующее интегрирование по
электронным координатам.

Заменяя в формуле (6) член Z1/R во втором сла-
гаемом на U2(R) и учитывая, что Z2 = N2, получа-
ем выражение для потенциала взаимодействия ней-
трального атома с решеткой твердого тела:
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Как видно из рис. 1, потенциалы, учитывающие
экранировку, неплохо описывают эксперименталь-
ные данные о потенциале для системы “водородная
частица в металле”.

Для проверки полученных результатов мы про-
вели моделирование угловых зависимостей частиц,
прошедших тонкую пленку золота толщиной 143 Å
с начальной энергией 9 кэВ, используя потенциалы
(6), (8), (11). Методика расчета описана в работе
[13]. Учитывались многократное рассеяние атомов
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на аморфной мишени и тепловые колебания ато-
мов мишени при комнатной температуре. Торможе-
ние на электронах рассматривалось с учетом по-
правки на многократность соударений, предложен-
ной в работе [16]. Результаты моделирования приве-
дены на рис. 2. Согласно работе [17] доля вышедших
нейтральных атомов при начальной энергии 9 кэВ
составляет 87.5 %. Расчет для композитного пучка
представлен на рис. 2 жирной линией и хорошо со-
гласуется с экспериментальными данными.

Рис. 2. (Цветной онлайн) Угловое распределение час-

тиц, прошедших тонкую пленку золота. Точки – экспе-

римент [18]. Линии – наш расчет для потенциалов (6),

(8), (11). Жирная линия – расчет для композитного

пучка с содержанием нейтральных атомов 87.5 %

Учет экранировки в потенциале влияет также на
расчет ядерных тормозных способностей (ЯТС) при
торможении частиц в материалах.

Ядерные тормозные способности удобно рассчи-
тывать в системе центра масс (СЦМ), чтобы избе-
жать неоднозначности зависимости угла рассеяния θ
от прицельного параметра p, которая обычно возни-
кает при рассеянии на потенциалах, имеющих потен-
циальные ямы. Тормозная способность dE/dx равна:

dE

dx
= N

∞
∫

0

2πp · T [θ(p)]dp, (12)

где N – плотность мишени. Потеря энергии при
столкновении T [θ(p)] выражается формулой:
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2

]

E, (13)

M1 иM2 – массы сталкивающихся частиц, θ(p) – угол
рассеяния в СЦМ, E – энергия соударения.
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Здесь U(r) – потенциал взаимодействия, ECM =

= E ·M2/(M1 +M2) – энергия столкновения в СЦМ,
r0 – корень уравнения:

1− U(r0)

ECM
− p2

r20
= 0. (15)

На рисунке 3 приведены ядерные тормозные спо-
собности в зависимости от энергии налетающих час-
тиц для потенциалов, описываемых формулами (6),
(8), (11). Как видно из рис. 3 учет экранировки зна-
чительно уменьшает ядерные тормозные способно-
сти при прохождении протонов (8) и атомов водоро-
да (11), по сравнению с ЯТС для газовой мишени
(расчет с потенциалом Мольера – Moliere).

Рис. 3. (Цветной онлайн) Ядерные тормозные способ-

ности в зависимости от энергии бомбардирующих час-

тиц. Рассматривается система H-Au. Расчет произво-

дился для потенциала Мольера и потенциалов, посчи-

танных по формуле (8) для протона в металле и фор-

муле (11) для атома водорода

Показано, что учет эффектов экранирования за-
ряда налетающей частицы позволяет объяснить раз-
личие потенциалов межатомного взаимодействия,
полученных в рамках теории функционала плотно-
сти для газовой фазы и потенциалов, полученных ав-
торами при обработке экспериментальных данных о
рассеянии атомных частиц от поверхности твердого
тела.

Продемонстрировано влияние экранировки в по-
тенциале на угловые распределения атомных частиц
после прохождения тонких пленок вещества и на ре-
зультаты расчетов ядерных тормозных способностей
при торможении частиц в материалах.
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