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ÔÈÇÈ×ÅÑÊÀß ÎÏÒÈÊÀ

1. Ââåäåíèå

Â ïðåäûäóùèõ ðàáîòàõ [1, 2] áûë ïðåäëîæåí ïîä-
õîä ê îïèñàíèþ ðàçðóøåíèÿ íàíî÷àñòèöû, âûçâàí-
íîãî äåéñòâèåì ìîùíîãî ëàçåðíîãî óëüòðàêîðîòêî-
ãî èìïóëüñà (ÓÊÈ). Ýòîò ïîäõîä áûë ïðèìåíåí äëÿ
ñëó÷àÿ ïîëíîé èîíèçàöèè íàíî÷àñòèöû. Ïðåäëîæåí-
íûé ïîäõîä îòëè÷àåòñÿ îò øèðîêî èñïîëüçóåìîãî äëÿ
ýòèõ æå öåëåé ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ)
[3–6] òåì, ÷òî ïîçâîëÿåò îïèñûâàòü ïðîöåññ ðàç-
ðóøåíèÿ àíàëèòè÷åñêè, ïî êðàéíåé ìåðå, äëÿ ìîäåëü-
íûõ ñèòóàöèé. Â äðóãèõ ñëó÷àÿõ ýòîò æå ïîäõîä ïî-
çâîëÿåò ïðîâåñòè êîìïàêòíîå êîìïüþòåðíîå ìîäå-
ëèðîâàíèå äèíàìèêè äâèæåíèÿ àòîìîâ è èîíîâ,
ñîñòàâëÿþùèõ íàíî÷àñòèöó, êîððåêòíî îïèñûâàÿ
îñíîâíûå ïðîöåññû ïðè çàòðàòàõ ìàøèííîãî âðå-
ìåíè íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ ìåíüøèõ, ÷åì ïðè
èñïîëüçîâàíèè ìåòîäà ÌÄ. Òåì ñàìûì ïðåäëàãàåìàÿ
ìåòîäèêà äàåò âîçìîæíîñòü ïðîñëåäèòü ïîñëåäñòâèÿ
íàðóøåíèÿ çàðÿäîâîãî ðàâíîâåñèÿ â ðåàëüíûõ ñè-
ñòåìàõ, íàïðèìåð, ïðè ôîêóñèðîâêå èçëó÷åíèÿ â
ïÿòíî ðàçìåðàìè â íåñêîëüêî ìèêðîìåòðîâ, à íå
â àíñàìáëÿõ, ñîñòîÿùèõ èç 102–104 ÷àñòèö, êàê ïðè
èñïîëüçîâàíèè òåõíèêè ÌÄ.

Ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî èñõîäíûì ïðîöåññîì, âûçûâàþ-
ùèì íàðóøåíèå çàðÿäîâîãî ðàâíîâåñèÿ âíóòðè ÷à-
ñòèöû, ÿâëÿåòñÿ óõîä èç íåå çíà÷èòåëüíîãî ÷èñëà
ýëåêòðîíîâ â ðåçóëüòàòå ôîòîýìèññèè. Îñòàâëÿÿ çà
ðàìêàìè íàñòîÿùåé ðàáîòû âîïðîñ î ìåõàíèçìå

ýëåêòðîííîé ýìèññèè ïðè âîçäåéñòâèè ÓÊÈ, ìû
áóäåì ðóêîâîäñòâîâàòüñÿ òåì, ÷òî ñàì ôàêò óõîäà
íîñèòåëåé òâåðäî óñòàíîâëåí â öåëîì ðÿäå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ ðàáîò [7–8]. ×òî êàñàåòñÿ êîëè÷åñòâåí-
íîé îöåíêè ñòåïåíè íàðóøåíèÿ çàðÿäîâîãî ðàâíî-
âåñèÿ, òî, êàê ñëåäóåò èç ðåçóëüòàòîâ [9–11], ïðè
èíòåíñèâíîñòÿõ ñâåòà â íåñêîëüêî òåðàâàòò íà êâàä-
ðàòíûé ñàíòèìåòð è âûøå ìîæíî îæèäàòü âîçíèê-
íîâåíèÿ â ñèñòåìå èîíîâ ñ êîíöåíòðàöèåé îò íå-
ñêîëüêèõ ïðîöåíòîâ äî íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ ïðîöåí-
òîâ îò îáùåãî ÷èñëà óçëîâ ðåøåòêè. Ïîä÷åðêíåì,
÷òî íàèáîëåå “áëàãîïðèÿòíûå” óñëîâèÿ áåçâîçâðàò-
íîãî óõîäà ýëåêòðîíîâ èç ñèñòåìû ðåàëèçóþòñÿ äëÿ
íåáîëüøèõ, íàíîìàñøòàáíûõ ÷àñòèö, â êîòîðûõ èñ-
êëþ÷åíû ïðîöåññû “ïîäïèòêè” èîíèçóåìîé îáëàñ-
òè ýëåêòðîíàìè â ðåçóëüòàòå äèôôóçèè èç íåîñâå-
ùåííûõ ó÷àñòêîâ êðèñòàëëà.

Ýìèññèîííûé óõîä ýëåêòðîíîâ èç íàíî÷àñòèöû
ïîðîæäàåò â íåé ýëåêòðîñòàòè÷åñêîå ïîëå íåñêîì-
ïåíñèðîâàííîãî ïîëîæèòåëüíîãî çàðÿäà. Åñëè ýòî
ïîëå äîñòàòî÷íî ñèëüíîå, òî îíî èíèöèèðóåò äâè-
æåíèå çàðÿæåííûõ ÿäåð (èîíîâ) â íàíî÷àñòèöå è
ìîæåò, âñëåäñòâèå ýòîãî, ïðèâåñòè ê åå ðàçðóøåíèþ.
Âîçìîæíû äâà âèäà äåñòðóêöèè: ïðè ñëàáîé è ñèëü-
íîé èîíèçàöèè. Â ïåðâîì ñëó÷àå, êîãäà íàïðÿæåííî-
ñòè êóëîíîâñêèõ ïîëåé íå äîñòèãàþò ýêñòðåìàëüíî
âûñîêèõ çíà÷åíèé, äåñòðóêöèÿ âûçûâàåòñÿ êîíå÷-
íûìè ñìåùåíèÿìè èîíîâ è ñâîäèòñÿ ê ôðàãìåíòà-
öèè íàíî÷àñòèöû. Ïðè ñèëüíîé èîíèçàöèè íàíî÷à-
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ñòèöû èîíû ðàçëåòàþòñÿ çà åå ïðåäåëû, ïðèâîäÿ ê
ïðÿìîìó ðàçðóøåíèþ ìàòåðèàëà.

Äëÿ îïèñàíèÿ ðàçëåòà èîíîâ â ðàáîòàõ [1, 2] áûë
ïðåäëîæåí ïîäõîä, èñïîëüçóþùèé ìàêðîñêîïè-
÷åñêèå (êîíòèíóàëüíûå) ìåòîäû, ïðèìåíÿåìûå
äëÿ îïèñàíèÿ íåïðåðûâíîé ñðåäû. Òàì æå âûïîëíåíî
ñîïîñòàâëåíèå ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííîãî ìîäå-
ëèðîâàíèÿ è àíàëèòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ êóëîíî-
âñêîãî ðàçëåòà ïîëíîñòüþ èîíèçîâàííîé íàíî÷àñòèöû,
ïîäòâåðäèâøåå àäåêâàòíîñòü àíàëèòè÷åñêîãî ìåòîäà.

Îäíàêî, êàê îòìå÷åíî âûøå, ïðè èíòåíñèâíîñòÿõ
ñâåòà â 1–10 ÒÂò/ñì2, òèïè÷íûõ äëÿ ýêñïåðèìåíòîâ
ïî ëàçåðíîé äåñòðóêöèè, ìîæíî îæèäàòü, ÷òî áóäåò
èîíèçîâàíî ëèøü íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ óçëîâ ðåøåò-
êè íàíî÷àñòèöû. Ïðè àíàëèçå äèíàìèêè äâèæåíèÿ
çàðÿäà è ìàññû â ýòîì ñëó÷àå ÓÊÈ âîçäåéñòâèÿ óìå-
ðåííîé èíòåíñèâíîñòè âàæåí ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ
èîíèçîâàííûõ ÷àñòèö ñ óçëàìè ðåøåòêè, îñòàþùè-
ìèñÿ “íåéòðàëüíûìè”. Ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿåò èíòå-
ðåñ ðàçâèòèå ïðåäëîæåííîãî ìåòîäà àíàëèçà êóëî-
íîâñêîãî ðàñòàëêèâàíèÿ íà ñëó÷àé íåâûñîêîé ñòå-
ïåíè èîíèçàöèè ñðåäû, ÿâëÿþùååñÿ ïðåäìåòîì
íàñòîÿùåé ðàáîòû.

2.  Îïèñàíèå ìîäåëè

2.1.  Îáùèå çàìå÷àíèÿ

Ïîñêîëüêó â êîíäåíñèðîâàííûõ äèýëåêòðè÷åñêèõ
ìàòåðèàëàõ ïåðåíîñ ýëåêòðîíîâ ìåæäó óçëàìè çàò-
ðóäíåí, âîçìîæíà èîíèçàöèÿ óçëîâ ðåøåòêè â íàíî-
÷àñòèöå. Íà çàðÿæåííûå è íåéòðàëüíûå óçëû äåéñòâó-
þò ðàçíûå ñèëû, êîòîðûå âûçûâàþò ñìåùåíèå óçëîâ.
Íà èîíû äåéñòâóåò êóëîíîâñêîå êîëëåêòèâíîå ïîëå
èîíèçîâàííîé íàíî÷àñòèöû, à “íåéòðàëàì” ïåðåäà-
þòñÿ èìïóëüñû ñìåùàþùèõñÿ èîíîâ. Êîãäà èîíîâ â
êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäå ìàëî ïî ñðàâíåíèþ ñ íåéò-
ðàëàìè, êóëîíîâñêèå ñèëû ìîãóò ëèøü íåçíà÷èòåëü-
íî ñìåñòèòü çàðÿæåííûå, à âìåñòå ñ íèìè è íåéòðàëü-
íûå óçëû èç ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ, ñîçäàâàÿ â íàíî-
÷àñòèöå âíóòðåííèå ìåõàíè÷åñêèå íàïðÿæåíèÿ.
Ñ ðîñòîì ñòåïåíè èîíèçàöèè êóëîíîâñêèå ñèëû ìî-
ãóò ñòàòü äîñòàòî÷íûìè, ÷òîáû âûçâàòü äâèæåíèå
èîíèçîâàííûõ ÿäåð â ñðåäå. Åñëè îòíîñèòåëüíàÿ êîí-
öåíòðàöèÿ òàêèõ ÿäåð ìàëà, òî ïåðåäàííûå èìè èì-
ïóëüñû áûñòðî ïåðåðàñïðåäåëÿþòñÿ â ñðåäå íåéòðà-
ëîâ. Ýòî âûçûâàåò íåðàâíîâåñíûé íàãðåâ íåéòðàëîâ,
à íå íàïðàâëåííûå ïîòîêè ÷àñòèö, äëÿ ñîçäàíèÿ êî-
òîðûõ òðåáóåòñÿ ñïåöèôè÷åñêèé íàáîð óñëîâèé.

Íàêîíåö, ïðè çíà÷èòåëüíûõ ñòåïåíÿõ èîíèçàöèè
êóëîíîâñêèå ñèëû ìîãóò îêàçàòüñÿ äîñòàòî÷íûìè
äëÿ áûñòðîãî ïåðåìåùåíèÿ èîíîâ â ñðåäå íåéòðà-
ëîâ, ïîäîáíîãî òîìó, êàê ýòî ïðîèñõîäèò ïðè ýëåêò-
ðîëèçå ðàñïëàâîâ ñîëåé èëè ïðè èìïëàíòàöèè áûñò-
ðûõ èîíîâ â êîíäåíñèðîâàííóþ ñðåäó.

2.2.  Îñíîâíûå ÷åðòû ìîäåëè

Ìû ðàññìîòðèì ñèòóàöèþ, êîãäà âîçìîæåí âûõîä
èîíîâ çà ïðåäåëû íàíî÷àñòèöû. Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî
âëèÿíèå íåéòðàëîâ íà ðàçëåò èîíîâ ñâîäèòñÿ ê ýôôåêòó
òðåíèÿ, ñèëà êîòîðîãî ïðîïîðöèîíàëüíà ñêîðîñòè èîíà
r.t. Êðîìå ýòîãî, ïðè îöåíêàõ ìû ïðåíåáðåæåì èçìåíå-
íèÿìè íåéòðàëüíîé ñðåäû çà âðåìÿ âûíîñà èîíîâ èç
íàíî÷àñòèöû. Â òî æå âðåìÿ ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî
íàïðÿæåííîñòè êóëîíîâñêèõ ïîëåé âûøå òåõ, ïðè
êîòîðûõ âûïîëíÿåòñÿ çàêîí Îìà. Â ðàññìàòðèâàåìûõ
íàìè óñëîâèÿõ äâèæåíèå èîíîâ ïðîèñõîäèò òàê æå,
êàê ïðè èìïëàíòàöèè èõ â êîíäåíñèðîâàííûå ñðåäû.

Ïðè èìïëàíòàöèè, ñîãëàñíî òåîðèè Ëèíäõàðòà–
Øàðôà–Øèîòòà, ñêîðîñòü íàïðàâëåííîãî äâèæåíèÿ
èîíîâ â ñðåäó óáûâàåò ïî çàêîíó ëèíåéíîãî òðåíèÿ.
Îäíàêî, â îòëè÷èå îò ðàñïëàâîâ ñîëåé, ïîäâèæíîñòü
èîíîâ ïðè èìïëàíòàöèè çíà÷èòåëüíî âûøå è ñêî-
ðîñòè èõ äâèæåíèÿ äîñòèãàþò 106 ñì/ñ. Ïîýòîìó èîí
ìîæåò âûéòè èç íàíî÷àñòèöû çà âðåìÿ, ìåíüøåå
10–12 ñ, ò. å. áûñòðåå, ÷åì ðàçëåòèòñÿ åå íåéòðàëü-
íàÿ îñíîâà.

3. Ðåçóëüòàòû àíàëèçà

3.1. “Êîíòèíóàëüíîå” ïðèáëèæåíèå

Â èîíèçîâàííîé íàíî÷àñòèöå, îáëàäàþùåé ñôå-
ðè÷åñêîé ñèììåòðèåé, èîíû äâèãàþòñÿ ïîä äåéñòâè-
åì êóëîíîâñêèõ ñèë ðàñòàëêèâàíèÿ ïðåèìóùåñòâåí-
íî â ðàäèàëüíîì íàïðàâëåíèè. Ìû ïðåäïîëàãàåì,
÷òî â ïëîòíîé íåéòðàëüíîé ñðåäå ðàñõîäÿùèåñÿ
èîíû íå îáãîíÿþò äðóã äðóãà, êàê è â ïîëíîñòüþ
èîíèçîâàííîé ñðåäå [1, 2], ïîýòîìó äâèæåíèå èîíîâ
îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèåì

( ) 2
0 / ,r r qQ r mr+ β =                       (1)

ãäå β – êîýôôèöèåíò òðåíèÿ, èìåþùèé ðàçìåðíîñòü
1/ñ, îïðåäåëÿåòñÿ ÷àñòîòîé ïåðåäà÷è èìïóëüñà èîíîâ
c ìàññîé m ñðåäå íàíî÷àñòèöû, à r0 – íà÷àëüíîå óäà-
ëåíèå èîíà îò åå öåíòðà. Çàðÿä Q(r) = qNr, íàõîäÿ-
ùèéñÿ âíóòðè ñôåðû ðàäèóñà r, îïðåäåëÿåòñÿ ïîë-
íûì ÷èñëîì èîíîâ Nr âíóòðè íåå.

Ïðè ðàâíîìåðíîì íà÷àëüíîì ðàñïðåäåëåíèè çà-

ðÿäà ( )
0

3
0 0

4 ,
3 rQ r qcr qN= π = ãäå a – ñðåäíåå ðàññòîÿ-

íèå ìåæäó èîíàìè, à Nr0 – èõ ÷èñëî âíóòðè ñôåðû
ðàäèóñà r0.

Â íàøèõ óñëîâèÿõ ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ÷àñòîòà
ýòèõ ñòîëêíîâåíèé çàâèñèò îò ñêîðîñòè èîíà v, ò. å.

( ),kr kv rβ = =                           (2)

ãäå k – îáðàòíàÿ äëèíà ïðîáåãà èîíà. Â ýòîì ñëó÷àå
èçìåíåíèå ïî ðàäèóñó êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè E äâè-
æóùèõñÿ èîíîâ îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèåì
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( ) 2
02 /E kE qQ r r′ + =                     (3)

ñ íà÷àëüíûì óñëîâèåì E(r0) = 0.
Äàííîå óðàâíåíèå óäîáíî ðåøàòü â ïðèâåäåííûõ

åäèíèöàõ:
2 2

0 0/ , 2 , / , / ,w E q cR b kR x r R x r R= = = =

òîãäà îíî ïðèíèìàåò âèä
3 2
0/w bw x x′ + =                          (4)

ñ óñëîâèåì w(x = x0) = 0.
Åãî ðåøåíèå åñòü

( )
0

3 ( ) 2
0 0, / .

x
b x y

x

w x x x dye y− −= ∫                
(5)

Íà ãðàíèöå (x = 1) èîí èìååò ýíåðãèþ

( ) ( )
0

1
3 ( 1) 2

0 1 0 01, / ,b y

x

w x w x x dye y−= = ∫        (5à)

êîòîðàÿ îïðåäåëÿåò íà÷àëüíîå çíà÷åíèå ýíåðãèè
äâèæåíèÿ èîíà âíå íàíî÷àñòèöû, ñòàðòîâàâøåãî èç
ïîëîæåíèÿ x0.

Äâèæåíèå èîíà âíå íàíî÷àñòèöû òàêæå îïèñû-
âàåòñÿ óðàâíåíèåì (4) ïðè b = 0. Ðåøåíèå ñîîòâåò-
ñòâóþùåãî óðàâíåíèÿ îïðåäåëÿåò ýíåðãèþ èîíà W
íà áåñêîíå÷íîì óäàëåíèè îò íàíî÷àñòèöû

( ) ( )
0

1 ( 1)
3 3

0 1 0 0 0 21 .
b y

x

eW x w x x x dy
y

−⎡ ⎤
⎢ ⎥= + = +
⎢ ⎥
⎣ ⎦

∫      
(6)

Ýòà ýíåðãèÿ çàâèñèò òîëüêî îò íà÷àëüíîãî ïîëî-
æåíèÿ ÷àñòèö. ×èñëî ÷àñòèö â èíòåðâàëå ýíåðãèé
dW ðàâíî

( )0

2 3
0 0 04 ~ ,W xdN x dx dx= π                    (7)

ïîýòîìó çàâèñèìîñòü ýíåðãèè îò N îïðåäåëÿåòñÿ
âûðàæåíèåì

1/3

1 ( 1)

2( ) 1 ,
b y

N

eW N N dy
y

−⎡ ⎤
⎢ ⎥= +
⎢ ⎥
⎣ ⎦

∫             (8à)

à åå ïðîèçâîäíàÿ

( )1/3

1 3

11 ( 1)

1/3 21 .
3

b N b y

N

dW e edy
dN N y

− −

= − + ∫         (8á)

Âûðàæåíèÿ (8à), (8á) îïðåäåëÿþò â ïàðàìåòðè-
÷åñêîé ôîðìå äèôôåðåíöèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå

èîíîâ ïî ýíåðãèè ( )dN W
dW

.

Èñêëþ÷èòü N èç ýòèõ óðàâíåíèé è òåì ñàìûì
âûðàçèòü ïðîèçâîäíóþ êàê ôóíêöèþ W óäàåòñÿ
òîëüêî ÷èñëåííûì ñïîñîáîì. Ïîëó÷åííûå òàêèì

îáðàçîì ðàñïðåäåëåíèÿ ( )dN W
dW

îïðåäåëÿþòñÿ åäèí-

ñòâåííûì ïàðàìåòðîì b – ÷èñëîì äëèí ïðîáåãà èîíà
â íàíî÷àñòèöå.

Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû ïðèìåðû ðàñ÷åòà òàêèõ
ñïåêòðîâ ýíåðãèè èîíîâ â áåçðàçìåðíûõ åäèíèöàõ
ïðè íåñêîëüêèõ çíà÷åíèÿõ b. Íàïîìíèì, ÷òî ïàðà-
ìåòð b – ýòî ÷èñëî äëèí ïðîáåãà èîíà äî âûõîäà èç
íàíî÷àñòèöû, à äëèíà ïðîáåãà îïðåäåëåíà êàê ðàñ-
ñòîÿíèå, ïðè ïðîõîæäåíèè êîòîðîãî èîí òåðÿåò 1/3
ñâîåé ýíåðãèè.

Â îòñóòñòâèå äèññèïàöèè (ïðè b = 0) ïðèâåäåí-
íûå âûðàæåíèÿ äàþò ñòåïåííîé ñïåêòð, ñïðàâåä-
ëèâûé äëÿ ñëó÷àÿ ïîëíîñòüþ èîíèçîâàííîé íàíî-
÷àñòèöû è ñîâïàäàþùèé ñ ïîëó÷åííûì íàìè ðà-
íåå [1, 2].

3.2.  ×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå

Èçëîæåííûé âûøå àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä ïîçâî-
ëÿåò îïðåäåëèòü ýíåðãåòè÷åñêèå ñïåêòðû èîíîâ
âíóòðè è çà ïðåäåëàìè íà÷àëüíîé îáëàñòè âîçáóæ-
äåíèÿ ïðè ïðîèçâîëüíîé ñòåïåíè èîíèçàöèè íàíî-
÷àñòèöû. Çíàíèå òàêèõ ñïåêòðîâ ïîçâîëÿåò ñóäèòü
î òåìïàõ ðàçâèòèÿ ïðîöåññîâ äåñòðóêöèè íàíî÷àñ-
òèöû ïðè ðàçëåòå åå êîìïîíåíòîâ.

Âìåñòå ñ òåì î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ äåòàëüíîãî àíà-
ëèçà äåñòðóêöèè îäíîãî çíàíèÿ ýíåðãåòèêè ïðîöåñ-
ñà íåäîñòàòî÷íî. Îíî äîëæíî äîïîëíÿòüñÿ àíàëè-
çîì âðåìåííîé ýâîëþöèè ÷àñòèöû, äëÿ ïðîâåäåíèÿ
êîòîðîãî íåîáõîäèìà ðàçðàáîòêà ïðîñòûõ ìåòîäîâ
îöåíêè äèíàìèêè äâèæåíèÿ çàðÿäîâ. Ñ ýòîé öåëüþ

Ðèñ. 1. Ñïåêòðû ýíåðãèè èîíîâ ïðè ðàçëè÷íûõ
äëèíàõ ïðîáåãà L (êîíòèíóàëüíîå ïðèáëèæåíèå).
Áåçðàçìåðíûé ïàðàìåòðà b = 2R/L = 0 (à), 1 (b),
5 (ñ), 15 (d)

Å, îòí. åä.
0 0,2 0,4 0,6 0,8 1

0,4

0,8

1,2

N (Å)

à

b

c

d
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áûë ðàçðàáîòàí ïàêåò ïðîãðàìì, ïîçâîëÿþùèé ïðî-
âîäèòü ðàñ÷åò äèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê çàðÿ-
æåííûõ ÷àñòèö (ïîëîæåíèÿ, ñêîðîñòè è óñêîðåíèÿ
êàæäîé ÷àñòèöû â ôèêñèðîâàííûé ìîìåíò âðåìå-

Ðèñ. 2. Ñïåêòðû ýíåðãèè èîíîâ ïðè ðàçëè÷íûõ
äëèíàõ ïðîáåãà L (êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå)
ðàâíî: a – 0, á – 20, â – 60, ã – 200.

Å, îòí. åä.

N (Å)
(a)

0,5

1

0 1 2

(á)

0,2

0,4

0,6

(â)

0 0,5 1 1,5

0 0,5 1 1,5

0,25

0,5

0,75

0,2

0,4

0,6

0 0,2 0,4

(ã)

íè). Ïðîâåäåííîå êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå
äèíàìèêè ðàçëåòà áàçèðóåòñÿ íà ìîäåëè, îñíîâíûå
÷åðòû êîòîðîé ïåðå÷èñëåíû íèæå:

äëÿ ôèêñèðîâàííîé ñòåïåíè èîíèçàöèè ñðåäû
ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå çàðÿæåííûõ ÷àñòèö
â íà÷àëüíûé ìîìåíò çàäàåòñÿ ñëó÷àéíûì îáðàçîì;

íà êàæäîì âðåìåííîì øàãå ïðîâîäèòñÿ ðàñ÷åò
õàðàêòåðèñòèê äâèæåíèÿ (ïîëîæåíèÿ, ñêîðîñòè è
óñêîðåíèÿ) êàæäîé ÷àñòèöû ïîä äåéñòâèåì êóëîíîâ-
ñêèõ ñèë îòòàëêèâàíèÿ ñî ñòîðîíû îñòàëüíûõ ÷àñ-
òèö àíñàìáëÿ;

ñòîëêíîâåíèå çàðÿæåííûõ ÷àñòèö (èîíîâ) ñ íåé-
òðàëàìè ó÷èòûâàåòñÿ ââåäåíèåì âàðüèðóåìîãî ïà-
ðàìåòðà – ñðåäíåé äëèíû ïðîáåãà èîíà äî ñîóäàðå-
íèÿ. Äîëÿ ýíåðãèè, òåðÿåìàÿ èîíîì ïðè ñîóäàðåíèè,
ÿâëÿåòñÿ äðóãèì âàðüèðóåìûì ïàðàìåòðîì çàäà÷è;
ïðåäóñìîòðåíà âîçìîæíîñòü åãî èçìåíåíèÿ îò 0 (óï-
ðóãîå ðàññåÿíèå) äî 100%;

ïðåäóñìîòðåíà âîçìîæíîñòü âàðüèðîâàíèÿ ñðåä-
íåãî óãëà ðàññåÿíèÿ, ïîñêîëüêó ñ ðîñòîì ñòåïåíè
èîíèçàöèè (ò. å. ñ óâåëè÷åíèåì íàïðÿæåííîñòè èí-
äóöèðîâàííûõ â ñèñòåìå êóëîíîâñêèõ ïîëåé) ïðî-
èñõîäèò ïîñòåïåííûé ïåðåõîä îò ïî÷òè èçîòðîïíî-
ãî ðàññåÿíèÿ ê ìàëîóãëîâîìó.

Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû íåêîòîðûå ðåçóëüòàòû êîì-
ïüþòåðíûõ ðàñ÷åòîâ ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ðàç-
ëåòàþùèõñÿ èîíîâ, ïðîâåäåííûõ ñ èñïîëüçîâàíè-
åì ïðåäëîæåííîé ìîäåëè, à íà ðèñ. 3 – ïðèìåðû èõ
ýâîëþöèè âî âðåìåíè. Áîëåå ïîäðîáíîå èõ îáñóæ-
äåíèå ïðîâîäèòñÿ â ñëåäóþùåì ðàçäåëå ñòàòüè.

Îòìåòèì, ÷òî âñå ïðèâåäåííûå ïðèìåðû êîìïüþ-
òåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ áûëè âûïîëíåíû äëÿ ñôå-
ðè÷åñêîé íàíî÷àñòèöû ðàçìåðîì îêîëî 30 íì, ñî-
äåðæàùåé 4200 èîíîâ. Òàêèì îáðàçîì, ñòåïåíü
èîíèçàöèè â ýòèõ ðàñ÷åòàõ áûëà ìàëà.

4. Îáñóæäåíèå è âûâîäû

Àíàëèòè÷åñêîå îïèñàíèå ðàçðóøåíèÿ øàðîîá-
ðàçíîé íàíî÷àñòèöû ïðåäñòàâëåíî òîëüêî ñïåêòðà-
ìè êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè åå ðàçëåòåâøèõñÿ èîíîâ
(ðèñ. 1). Íåñìîòðÿ íà ïðîñòîòó ðàññìîòðåííîé ìî-
äåëè, îíà îáíàðóæèâàåò ñóùåñòâåííîå èçìåíåíèå
ñïåêòðà â çàâèñèìîñòè îò ñòåïåíè èîíèçàöèè íàíî-
÷àñòèöû è åå ðàçìåðà.

Âèä ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 1, 2 ñïåêòðîâ äîïóñ-
êàåò ïðîñòóþ òðàêòîâêó. Ïðè ìàëîé äèññèïàöèè
ýíåðãèè äâèæåíèÿ èîíîâ íàèáîëüøàÿ èõ ÷àñòü, ðàñ-
ïîëîæåííàÿ íà ïåðèôåðèè, – âûñîêîýíåðãåòè÷åñêàÿ.
Ïðè ñèëüíîé äèññèïàöèè ýíåðãèè äâèæåíèÿ èîíîâ –
áîëüøîì ÷èñëå èõ ñòîëêíîâåíèé ñ íåéòðàëàìè â
íàíî÷àñòèöå – îñíîâíóþ ÷àñòü ñïåêòðà ñîñòàâëÿåò
ïëàòî, êîòîðîå îáúÿñíÿåòñÿ îìè÷åñêèì õàðàêòåðîì
äâèæåíèÿ çàðÿäîâ. Íàëè÷èå âûñîêîýíåðãåòè÷å-
ñêîãî ïèêà íà êðàþ ïëàòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî ãðóï-
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ïà ïåðèôåðèéíûõ èîíîâ äâèãàåòñÿ â áåññòîëêíî-
âèòåëüíîì, à, ñëåäîâàòåëüíî, è â áåçäèññèïàòèâíîì
ðåæèìå.

Àíàëèòè÷åñêîå îïèñàíèå ïîçâîëÿåò ïðîñëåäèòü
è ýâîëþöèþ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ ïðè ðàçðóøå-
íèè íàíî÷àñòèöû, îäíàêî èç-çà ãðîìîçäêîñòè ðàñ-
÷åòà àíàëèç ýâîëþöèè ñïåêòðîâ áûë ïðîâåäåí ïðÿ-
ìûì êîìïüþòåðíûì ìîäåëèðîâàíèåì ðàçëåòà èîíîâ
(ðèñ. 3a). Â àñèìïòîòè÷åñêîì ïî âðåìåíè ïðåäåëå
ïîëó÷åííûå àíàëèòè÷åñêè è ÷èñëåííî ñïåêòðû ñî-
ãëàñóþòñÿ, îäíàêî ïðè ìîäåëèðîâàíèè îáíàðóæèâà-
åòñÿ äëèòåëüíûé õàðàêòåð óñòàíîâëåíèÿ ïðåäåëüíûõ
ñïåêòðîâ (ðèñ. 3á).

Êàê ïîêàçûâàåò ìîäåëèðîâàíèå, õàðàêòåð óãëî-
âîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ðàññåÿíèÿ èîíîâ â íàíî÷àñòè-
öå íå èãðàåò çíà÷èòåëüíîé ðîëè â ôîðìèðîâàíèè
ñïåêòðîâ ýíåðãèè èîíîâ âïëîòü äî î÷åíü áîëüøèõ
óãëîâ ðàññåÿíèÿ (ðèñ. 4). Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî îïðàâ-
äûâàåò ïðîñòîå îïèñàíèå ýôôåêòîâ äèññèïàöèè â
ðàìêàõ àíàëèòè÷åñêîãî ïîäõîäà.

Â âûïîëíåííîì èññëåäîâàíèè îñíîâíîå âíèìà-
íèå áûëî îáðàùåíî íà ýíåðãåòè÷åñêèå ñïåêòðû ðàç-
ëåòàþùèõñÿ èç íàíî÷àñòèöû èîíîâ. Èíòåðåñ ê ýòîé
õàðàêòåðèñòèêå ðàçðóøåíèÿ íàíî÷àñòèöû ñâÿçàí ñ
äâóìÿ çàäà÷àìè. Ïåðâàÿ – äèàãíîñòè÷åñêàÿ, ñòàâèò

öåëüþ ïî âèäó ñïåêòðîâ èîíîâ îïðåäåëÿòü õàðàê-
òåð ïðîöåññîâ ðàçðóøåíèÿ íàíî÷àñòèöû. Âòîðàÿ –
ïðàêòè÷åñêàÿ – ðàçðàáîòêà ôèçè÷åñêîé îñíîâû íî-
âîãî ìåòîäà ñîçäàíèÿ íàíîðàçìåðíûõ èñòî÷íèêîâ
èîíîâ íà ïîâåðõíîñòè òåë. Â ýòîé çàäà÷å âàæíûì
ìîìåíòîì ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü óïðàâëåíèÿ õàðàê-
òåðèñòèêàìè èîííûõ ïîòîêîâ èç èñòî÷íèêîâ.

Àêòóàëüíîé ïðîáëåìîé ñîâðåìåííîé òåõíîëîãèè
ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå íàíîðàçìåðíûõ ñòðóêòóð íà ïî-
âåðõíîñòè êîíäåíñèðîâàííûõ ìàòåðèàëîâ. Â íàñòî-
ÿùåå âðåìÿ òàêèå ñòðóêòóðû ñîçäàþòñÿ ñ ïîìîùüþ
ïó÷êîâ çàðÿæåííûõ ÷àñòèö, èçìåíÿþùèõ ñòðîåíèå
ïîâåðõíîñòè. Ó ìåòîäà ïó÷êîâ åñòü ñâîè äîñòîèí-
ñòâà, íî åñòü è íåäîñòàòêè, ïîýòîìó åñòåñòâåíåí
ïîèñê äðóãèõ ìåòîäîâ ñîçäàíèÿ íàíîìàñøòàáíûõ
èçìåíåíèé ïîâåðõíîñòè. Ïðåäñòàâëÿåòñÿ çàìàí÷è-
âûì ïðèìåíåíèå äëÿ äîñòèæåíèÿ ýòèõ öåëåé ëàçåð-
íûõ ìåòîäîâ. Î÷åâèäíîé òðóäíîñòüþ èõ ïðèìåíå-
íèÿ â íàíîòåõíîëîãèè ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ìàñøòàá îá-
ëó÷àåìîé çîíû íå ìîæåò áûòü çàìåòíî ìåíüøå
äëèíû âîëíû èçëó÷åíèÿ. Áîëåå òîãî, åñëè ýòî äåé-
ñòâèå òåïëîâîå, òî èòîãîâûé ðàçìåð çîíû âîçäåé-
ñòâèÿ ñòàíîâèòñÿ ìàêðîñêîïè÷åñêèì.

Òðóäíîñòè, ñâÿçàííûå ñ íåëîêàëüíîñòüþ ñâåòî-
âîãî âîçäåéñòâèÿ, ìîæíî ïîïûòàòüñÿ ïðåîäîëåòü
ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ïðåäåëüíàÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ
ëîêàëèçàöèÿ èçìåíåíèé ñâîéñòâ ñðåäû äîñòèãàåòñÿ
âîçäåéñòâèåì ñâåòîì íà ïîâåðõíîñòü, íà êîòîðîé
íàõîäèòñÿ ìåòàëëè÷åñêàÿ èëè ïîëóïðîâîäíèêîâàÿ
íàíî÷àñòèöà. Ìåñòî ðàñïîëîæåíèÿ ÷àñòèöû è åå
ôîðìà ìîãóò áûòü îïðåäåëåíû, íàïðèìåð, èîíèçà-
öèåé íóæíîãî ìåñòà ïîâåðõíîñòè ýëåêòðîííûì ïó÷-
êîì, îáåñïå÷èâàþùèì ïîâûøåííóþ àêêîìîäàöèþ
íàïûëÿåìûõ àòîìîâ. Ïðè ýòîì â çàâèñèìîñòè îò
óñëîâèé íàíåñåíèÿ è ïàðàìåòðîâ ñâåòîâîãî âîçäåé-

Ðèñ. 3. Ïðèìåðû âðåìåííîé ýâîëþöèè ýíåðãåòè÷å-
ñêîãî ñïåêòðà ðàçëåòàþùèõñÿ èîíîâ (êîìïüþòåðíîå
ìîäåëèðîâàíèå). à – ñïåêòðû â ðàçíûå ìîìåíòû
âðåìåíè. Äëèíà ïðîáåãà L = 100; 1 – 250 øàãîâ,
2 – 500 øàãîâ, 3 – 750 øàãîâ, 4 – 1000 øàãîâ ïî
âðåìåíè. á – ïîëîæåíèå âûñîêîýíåðãåòè÷åñêîãî
êðàÿ ñïåêòðà â ðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè (L = 15).

Ðèñ. 4. Ñïåêòðû ýíåðãèè èîíîâ äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà-
÷åíèé ñðåäíåãî óãëà ðàññåÿíèÿ ϕ ïðè ñòîëêíîâå-
íèÿõ ñ íåéòðàëàìè ϕ = 10° (1), 30° (2), 180° (3).
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ñòâèÿ ñàìè èçìåíåíèÿ ïîâåðõíîñòè ìîãóò áûòü ïðî-
òÿæåííûìè äåñòðóêòèðîâàííûìè ó÷àñòêàìè òèïà
êâàíòîâûõ òî÷åê èëè ó÷àñòêàìè ñ âíåäðåííûìè â
íèõ ÷óæåðîäíûìè àòîìàìè – ïðèìåñÿìè. Êàê áûëî
ïîêàçàíî âûøå, “êóëîíîâñêèé âçðûâ” íàíî÷àñòèöû
ïðè âîçäåéñòâèè ÓÊÈ ïðèâîäèò ê âûëåòó èç íåå
çíà÷èòåëüíîãî ÷èñëà òÿæåëûõ çàðÿæåííûõ ÷àñòèö
(èîíîâ) ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé, äîñòèãàþùåé äî
ÊýÂ. Åñëè òàêàÿ íàíî÷àñòèöà ïîìåùåíà íà ïîâåðõ-
íîñòè ìàòåðèàëà, ïðîçðà÷íîãî äëÿ äåéñòâóþùåãî íà
ñèñòåìó ñâåòà, òî ÷àñòü ýòèõ èîíîâ, ïîïàäàÿ íà ïîä-
ëîæêó è âíåäðÿÿñü ïîä ïîâåðõíîñòü, ìîæåò ïðèâå-
ñòè ê ìîäèôèêàöèè ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ ýòîé ïî-
âåðõíîñòè íà ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøòàáàõ, ñðàâ-
íèìûõ ñ ðàçìåðîì íàíî÷àñòèöû.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî
ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé (ïðîåêò
¹ 05-02-17534-à) è Ïðîãðàììû ïîääåðæêè íàó÷íûõ
øêîë (ãðàíò ÍØ-7952.2006.2).
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