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Определены параметры динамического потенциала ионно-атомного взаимодействия в аналитиче-
ском виде для N–Al в диапазоне значений энергии 10–35 кэВ. Параметры рассчитаны из зависимо-
сти угла радужного рассеяния от энергии частиц, падающих на поверхность (111) кристалла алюми-
ния в направлении [1 0]. Результаты расчета согласуются с имеющимися экспериментальными дан-
ными.
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ВВЕДЕНИЕ
Эффект радужного рассеяния при скользящем

падении частиц на поверхность кристалла иссле-
дуется достаточно давно [1–7]. Это явление воз-
никает при направленном движении частиц под
малым углом вдоль атомных цепочек, когда зави-
симость азимутального угла рассеяния (т.е. угла в
плоскости, расположенной перпендикулярно
атомным цепочкам) от прицельного параметра
относительно выбранной атомной цепочки имеет
экстремумы. Величину угла рассеяния  соот-
ветствующую максимуму углового распределе-
ния рассеянных частиц, называют радужным уг-
лом. Интерес к этому эффекту объясняется тем,
что по угловым распределениям рассеянных ча-
стиц можно судить о структуре поверхности и ха-
рактере потенциала взаимодействия между рассе-
иваемыми атомами и поверхностью кристаллов.
Следует отметить, что эффекты радужного рассе-
яния наблюдаются и в экспериментах на прохож-
дение заряженных частиц через кристаллы [8].
Как и при скользящем падении на поверхность
кристалла, радужный эффект в этом случае обу-
словлен немонотонной зависимостью угла рассе-
яния от прицельного параметра.

В экспериментальных работах [1–3] выявлен
различный характер зависимости углов радужно-
го рассеяния нейтральных атомов поверхностью
металлов и диэлектриков от начальной полной
энергии. В частности, в [2, 3] установлено, что для
атомов азота и кислорода зависимость угла ра-
дужного рассеяния от начальной поперечной
энергии (или, иначе, от поперечной компоненты
скорости, т.е. нормальной к поверхности кри-

сталла) может быть как монотонной при больших
энергиях частиц, так и немонотонной при малых
энергиях. В случае рассеяния поверхностью кри-
сталла Al увеличение полной кинетической энер-
гии частиц сопровождается уменьшением радуж-
ного угла при фиксированном значении началь-
ной поперечной энергии. В случае же рассеяния
атомов поверхностью диэлектрика LiF при таких
же условиях величина радужного угла не зависит
от полной кинетической энергии частиц [2].

О РОЛИ ДИССИПАТИВНЫХ ПРОЦЕССОВ

Наблюдаемые динамические явления в рассе-
янии могут быть связаны с диссипативными про-
цессами, а именно с зависимостью от кинетиче-
ской энергии взаимодействия погруженного в
электронный газ атома с поверхностью металла.
Описанные закономерности можно объяснить
влиянием торможения медленных атомных ча-
стиц электронами вблизи поверхности металла.
Действительно, в цитированных эксперимен-
тальных работах скорость рассеиваемых атомных
частиц не превышает фермиевскую скорость. В
этом случае на характер взаимодействия медлен-
ной атомной частицы с электронной подсисте-
мой существенную роль оказывает статистика
Ферми электронного газа и величина скорости
частицы. При скоростях намного меньше ферми-
евской передача импульса электронам настолько
мала, что только электроны из небольшого слоя
вблизи поверхности Ферми могут перейти в сво-
бодные состояния. Увеличение скорости и, соот-
ветственно, переданного импульса, приводит к
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увеличению толщины этого слоя и, следователь-
но, к увеличению числа электронов, вовлеченных
в процесс передачи импульса. Поэтому тормоз-
ное сечение возрастает вместе со скоростью ча-
стицы [9, 10]. Как показано в [4, 5], именно это
обстоятельство является причиной уменьшения
радужного угла с увеличением скорости налетаю-
щей частицы. Атомные столкновения при малых
скоростях сталкивающихся частиц можно опи-
сывать иным способом, используя зависящие от
скорости парные потенциалы [11]. Зависимость
потенциалов от скорости появляется при учете в
уравнениях Томаса–Ферми–Дирака передачи
кинетической энергии электронам сталкиваю-
щихся атомов. В этом случае статистика Ферми
также определяет доступное число состояний
электронной подсистемы, вовлеченной в переда-
чу энергии. Оба подхода в определенной степени
эквивалентны, поскольку и в том и другом случае
речь идет о передаче энергии электронной подси-
стеме, а область разрешенных начальных состоя-
ний определяется скоростью относительного
движения сталкивающихся атомных частиц.

РЕЗУЛЬТАТЫ КОМПЬЮТЕРНОГО 
МОДЕЛИРОВАНИЯ

Процесс рассеяния пучка моделировали путем
численного интегрирования методом Дормана–
Принcа [12] классических нерелятивистских урав-
нений движения каждой отдельной частицы в поле
поверхности кристалла алюминия с учетом двухча-
стичных потенциалов взаимодействия. Учитывали
поле, созданное ближайшим окружением, при вы-
бранном числе атомов и слоев кристаллической
поверхности. Положения атомов кристалла соот-
ветствовали известной структуре алюминия и
дисперсии нормального распределения тепловых
смещений. Каждая отдельная частица пучка на
протяжении всего пробега (порядка нескольких
постоянных решетки) испытывала влияние поля
неподвижных атомов, находящихся в случайно
смещенных положениях. Потенциал взаимодей-
ствия налетающего атома с ориентированной кри-
сталлической поверхностью определяли как супер-
позицию потенциалов взаимодействия с отдельны-
ми атомами (ионами) поверхности в первом и
последующих слоях. Взаимодействие нейтраль-
ных атомов N с ионами кристалла Al описывали
потенциалом Морзе, который является извест-
ной аналитической трехпараметрической ап-
проксимацией [13]:

(1)

Как показано в [6], аппроксимация Морзе (1)
хорошо описывает рассчитанный на основе тео-
рии функционала электронной плотности стати-
ческий потенциал в широком диапазоне при-
цельных параметров.

На угловое распределение радужного рассея-
ния влияют структурные особенности, связанные
с релаксацией и реконструкцией поверхности.
Нормальная релаксация наблюдается в металлах,
и в большинстве случаев имеет место уменьше-
ние первого межслоевого расстояния. Это обсто-
ятельство приводит к изменению потенциально-
го рельефа, на котором рассеиваются падающие
на поверхность частицы, и к изменению формы
их траекторий и угловых распределений. Эти и
другие особенности учтены при построении мо-
дели взаимодействия и рассеяния атомных ча-
стиц поверхностью кристалла [6].

Для фиксации выходных параметров рассеян-
ных частиц использовали полярные координаты
в соответствии с [3]. Разработанное приложение
позволяет прослеживать отдельные траектории
рассеиваемых частиц, а также зависимость вы-
ходных параметров от прицельного параметра.
Для набора достаточной статистики накапливали
данные для 20000 траекторий. 

Таким образом, путем моделирования траек-
торий частиц изучены особенности отражения
нейтральных атомов азота от поверхности (111)
кристалла Al при скользящем падении вдоль оси
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Рис. 1. Зависимость угла радужного рассеяния 
нейтральных атомов азота от поперечной энергии Etr
при падении налетающих частиц с энергией 10 (1), 20
(2) и 35 кэВ (3) на поверхность (111) кристалла Al в на-
правлении [1 0]: штрихпунктирные линии – резуль-
таты моделирования; символы – соответствующие
экспериментальные данные [3].
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Таблица 1. Константы аналитической аппроксимации
потенциала (1) формулами (2) в диапазоне значений
энергии 10–35 кэВ (α = 1.0 Å–1)

i 1 2 3

εi 0.189 эВ 0.276 эВ 45.74 кэВ

σi 3.616 Å –1.016 Å 59.74 кэВ
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[1 0]. Зависимость угла радужного рассеяния от
начальной поперечной энергии для атомов азота
принципиально отличается от зависимости от
полной кинетической энергии атомов. Угол ра-
дужного рассеяния при увеличении энергии
уменьшается. Сравнение результатов расчетов с
экспериментальными данными позволило уточ-
нить параметры аналитической аппроксимации
парного потенциала взаимодействия атомных ча-
стиц. Зависимость параметров потенциала (1) от
полной кинетической энергии E (кэВ) может быть
аппроксимирована следующими формулами:

(2)

Наилучшее согласие с экспериментальными
данными [3] достигается при динамических пара-
метрах потенциала Морзе (1), выраженного в эВ,
которые приведены в табл. 1. Для сравнения на
рис. 1 представлены результаты моделирования
зависимости радужного угла от поперечной энер-
гии при различных значениях полной энергии и
экспериментальные данные [3].

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В работе показана возможность описания осо-

бенностей радужного рассеяния атомных частиц
поверхностью металлов при скользящем падении
с использованием динамического потенциала в
аппроксимации Морзе. С помощью компьютер-
ного моделирования рассчитаны параметры пар-
ного потенциала взаимодействия ускоренных
нейтральных атомов азота из зависимости угла
радужного рассеяния от энергии падающих на

поверхность кристалла алюминия частиц. Ре-
зультаты расчета согласуются с имеющимися экс-
периментальными данными.
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Dynamic Potential of Interaction between Neutral Atoms and Crystal Surface
E. V. Dergacheva, V. S. Malyshevsky, G. V. Fomin

Parameters of the dynamic ion-atom interaction potential for N–Al in an energy range 10–35 keV were de-
termined in an analytical form. The parameters were obtained from the dependence of the rainbow angle on
the energy of the particles impacting on the (111) surface of the aluminum crystal in the [110] direction. The
calculation results were in agreement with the available experimental data.

Keywords: rainbow scattering, surface, dynamic potential.
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