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Ââåäåíèå

Èîííîå ðàñïûëåíèå áûëî îòêðûòî â 1852 ãîäó Â.Ð. Ãðîóâîì [1]. Âíà÷à-
ëå íåêîòîðûå èññëåäîâàòåëè ýòî ÿâëåíèå íàçûâàëè �ýëåêòðè÷åñêèì èñïàðåíè-
åì�, òàê êàê â ãàçîðàçðÿäíûõ òðóáêàõ ìåòàëëè÷åñêèå ýëåêòðîäû �èñïàðÿëèñü�
ïðè òåìïåðàòóðàõ, êîòîðûå áûëè çíà÷èòåëüíî íèæå äîñòàòî÷íîé äëÿ ýòîãî.
Â äàëüíåéøåì çà ïðîöåññîì ðàçðóøåíèÿ è ðàñïûëåíèÿ ìåòàëëîâ â ãàçîðàç-
ðÿäíûõ òðóáêàõ óêðåïèëîñü íàçâàíèå �êàòîäíîå ðàñïûëåíèå�, ïîñêîëüêó íà
ñòåíêàõ òðóáîê îñåäàë â îñíîâíîì ìàòåðèàë êàòîäà.

Ðàñïûëåíèå ïðîèñõîäèò èç-çà áîìáàðäèðîâêè ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà
óñêîðåííûìè èîíàìè (ðèñ. 1). Â ðåçóëüòàòå ñòîëêíîâåíèé íåêîòîðûå ïîâåðõ-
íîñòíûå àòîìû ïðèîáðåòàþò ýíåðãèþ, äîñòàòî÷íóþ äëÿ âûëåòà èç ïîòåíöè-
àëüíîé ÿìû, ñîçäàâàåìîé îñòàëüíûìè àòîìàìè.

Â 1955 ã. Ã. Âåíåð îáíàðóæèë ýôôåêò ïðåèìóùåñòâåííîãî âûõîäà ðàñ-
ïûëåííûõ àòîìîâ â íàïðàâëåíèÿõ âáëèçè îñíîâíûõ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ
îñåé ïðè èîííîé áîìáàðäèðîâêå ìîíîêðèñòàëëîâ [2], òî åñòü ýôôåêò àíèçî-
òðîïèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ (ðèñ. 2).

Ýòî îòêðûòèå ïðèâåëî ê âñïëåñêó íàó÷íîãî èíòåðåñà ê ðàñïûëåíèþ. Â
ïîñëåäóþùèå ãîäû ïðîâîäèëèñü àêòèâíûå èññëåäîâàíèÿ â ýòîì íàïðàâëåíèè
è áûëî ïðåäëîæåíî íåñêîëüêî ìåõàíèçìîâ äëÿ îáúÿñíåíèÿ îñîáåííîñòåé ðàñ-
ïûëåíèÿ ìîíîêðèñòàëëîâ.

Â 1957 ã. Ð. Ñèëñáè ïðåäëîæèë èäåþ ïîñëåäîâàòåëüíûõ ôîêóñèðîâàí-
íûõ ñòîëêíîâåíèé � ôîêóñîíîâ, êîòîðûå îñóùåñòâëÿþò ïåðåäà÷ó èìïóëüñà èç
ãëóáèíû êðèñòàëëà â íàïðàâëåíèè íèçêîèíäåêñíûõ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ
îñåé (ïëîòíîóïàêîâàííûõ íàïðàâëåíèé â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå) [3].

Â ñåðåäèíå 60-õ ã.ã. ïðîøëîãî âåêà, ïðèáëèçèòåëüíî ÷åðåç äåñÿòèëåòèå
ïîñëå îïóáëèêîâàíèÿ ðàáîòû Ð. Ñèëñáè, Ê. Ëåìàí è Ï. Çèãìóíä [4], à òàê-
æå Ä. Õàððèñîí [5] ïðåäïîëîæèëè, ÷òî ìàêñèìóìû ýìèññèè íå îáÿçàòåëüíî
îáóñëîâëåíû ðàñïðîñòðàíåíèåì ôîêóñèðîâàííûõ öåïî÷åê ñòîëêíîâåíèé, êàê
ýòî ïðåäïîëàãàë Ð. Ñèëñáè, à ìîãóò áûòü îáóñëîâëåíû óïîðÿäî÷åííûì ðàñïî-
ëîæåíèåì àòîìîâ ëèøü äâóõ ïðèïîâåðõíîñòíûõ àòîìíûõ ñëîåâ êðèñòàëëà. Ð.

Ðèñ. 1: Ïàäàþùèé èîí, ïîïàäàÿ íà ïîâåðõíîñòü òâ¼ðäîãî òåëà, âûçûâàåò
êàñêàä ñòîëêíîâåíèé, êîòîðûé ïðèâîäèò ê ýìèññèè åãî àòîìîâ.

� 3 �



Ðèñ. 2: Ïÿòíà Âåíåðà, îáíàðóæåííûå ïðè áîìáàðäèðîâêå ãðàíè (001) Ag
èîíàìè Hg+ ñ ýíåðãèåé 100 ýÂ [2].

Íåëüñîí è Ì. Òîìïñîí â êà÷åñòâå âîçìîæíîé ïðè÷èíû ïîÿâëåíèÿ �ïÿòåí Âåíå-
ðà� (ò.å. ìàêñèìóìîâ óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ â íàïðàâ-
ëåíèÿõ, áëèçêèõ ê íàïðàâëåíèÿì ïëîòíîé óïàêîâêè) ïðåäëîæèëè ìåõàíèçì
ëèíçîâîé ôîêóñèðîâêè, ñîãëàñíî êîòîðîìó èìïóëüñ ôîêóñèðóåòñÿ ëèíçàìè èç
íåñêîëüêèõ àòîìîâ [6].

Â ðÿäå ðàáîò èçó÷àëèñü ýôôåêòû, îáóñëîâëåííûå ðàññåÿíèåì ýìèòèðó-
åìûõ àòîìîâ â ïðîöåññå âûëåòà ñ ïîâåðõíîñòè: ýôôåêò áëîêèðîâêè è åãî ðîëü
â ôîðìèðîâàíèè óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèé ðàñïûëåííûõ àòîìîâ [7, 8], ïîâåðõ-
íîñòíûé ìåõàíèçì ôîêóñèðîâêè ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ [8,9]. Áûëî ïîêàçàíî,
÷òî íà ñòàäèè ýìèññèè ïðîèñõîäèò ñèëüíîå ïåðåðàñïðåäåëåíèå âûëåòàþùèõ
àòîìîâ ïî óãëàì è ýíåðãèè. Ïî-âèäèìîìó, ñòàäèÿ ýìèññèè èãðàåò îïðåäåëÿ-
þùóþ ðîëü â ôîðìèðîâàíèè óãëîâîãî è ýíåðãåòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèé ðàñ-
ïûëåííûõ àòîìîâ.

Â ðàñ÷åòàõ ýìèññèè àòîìîâ ñ íà÷àëüíûìè ðàñïðåäåëåíèÿìè cos θ0/E
2
0 è

1/E2
0 ñ ïîâåðõíîñòè ãðàíåé (001) Ni è (111) Ni íàáëþäàëèñü ìàêñèìóìû óãëî-

âîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ, êîòîðûå ïî ñâîåé óãëîâîé øèðèíå
è íàïðàâëåíèÿì ôîðìèðîâàíèÿ ñîîòâåòñòâîâàëè ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäà-
åìûì ìàêñèìóìàì � ïÿòíàì Âåíåðà [7]. Òàêèì îáðàçîì, ôîðìèðîâàíèå ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõ ïÿòåí Âåíåðà â äâóìåðíîì óãëîâîì ðàñïðåäå-
ëåíèè àòîìîâ, ðàñïûëåííûõ ñ ïîâåðõíîñòè ìîíîêðèñòàëëà, ìîæíî îáúÿñíèòü
äåéñòâèåì òîëüêî ïîâåðõíîñòíîãî ìåõàíèçìà ôîêóñèðîâêè.

Â ðàáîòå [10] áûë îáíàðóæåí íîâûé ìåõàíèçì ôîêóñèðîâêè àòîìîâ �
ïåðåôîêóñèðîâêà ýìèòèðóåìûõ àòîìîâ ïî àçèìóòàëüíîìó óãëó.

Îñíîâíîå âíèìàíèå ïðè èññëåäîâàíèè ôîêóñèðîâêè ðàñïûëåííûõ àòî-
ìîâ óäåëÿëîñü èññëåäîâàíèÿì ìåõàíèçìîâ ôîêóñèðîâêè ïî ïîëÿðíîìó óãëó
âûëåòà. Èññëåäîâàíèÿì ôîêóñèðîâêè ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî àçèìóòàëüíîìó
óãëó ïîñâÿùåíî äîñòàòî÷íî íåáîëüøîå ÷èñëî ðàáîò. Â ñâÿçè ñ ýòèì öåëüþ íà-
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ñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿëîñü èçó÷åíèå ìåõàíèçìîâ ôîêóñèðîâêè ýìèòèðîâàííûõ
àòîìîâ ïî àçèìóòàëüíîìó óãëó.

Îäíîé èç îñíîâíûõ çàäà÷ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿëèñü ðàñ÷åòû ðàñïðå-
äåëåíèÿ ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ îäíîâðåìåííî ïî ïîëÿðíîìó óãëó è ýíåðãèè
(èíòåãðàëüíîãî è ñ ðàçðåøåíèåì ïî àçèìóòàëüíîìó óãëó íàáëþäåíèÿ). Òàê-
æå ñòàâèëàñü öåëü âûÿâèòü ôàêòîðû, âëèÿþùèå íà ïåðåôîêóñèðîâêó àòîìîâ
÷åðåç öåíòð ëèíçû, ñîñòîÿùåé èç äâóõ àòîìîâ � áëèæàéøèõ ê ýìèòèðóåìî-
ìó àòîìó ñîñåäåé â ïëîñêîñòè ïîâåðõíîñòè. Áûëà òàêæå ïîñòàâëåíà çàäà÷à
âûÿâèòü âêëàä ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ â ôîðìèðîâàíèå îñîáåííîñòåé
óêàçàííûõ âûøå ðàñïðåäåëåíèé.
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1. Îáçîð ëèòåðàòóðû

Ðàçâèòèå àíàëèòè÷åñêîé òåîðèè ýìèññèè ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ñâÿçàíî ñ
îïðåäåëåííûìè òðóäíîñòÿìè ðåøåíèÿ çàäà÷è ìíîãèõ òåë. Òåì íå ìåíåå, â [11]
áûëè ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ýìèññèè àòîìà â àçèìóòàëü-
íîì íàïðàâëåíèè íà öåíòð ëèíçû èç äâóõ àòîìîâ ïîâåðõíîñòè.

Îñíîâíîé õàðàêòåðèñòèêîé äåéñòâèÿ àòîìíîé ëèíçû ÿâëÿåòñÿ ýíåðãèÿ
ôîêóñèðîâêè, ò.å. ýíåðãèÿ, ïðè êîòîðîé òðàåêòîðèè ïàäàþùèõ ÷àñòèö ñõî-
äÿòñÿ â çàäàííóþ òî÷êó èëè, íàîáîðîò, ðàñõîäÿùèéñÿ ïó÷îê ÷àñòèö ïðåîáðà-
çóåòñÿ â ïàðàëëåëüíûé. Â ðàáîòå [12] áûëà ðàññ÷èòàíà ôîêóñèðîâêà ÷àñòèö
àòîìíûìè ëèíçàìè â êðèñòàëëàõ â ìàëîóãëîâîì ïðèáëèæåíèè. Ýíåðãèÿ ôî-
êóñèðîâêè áûëà ðàññ÷èòàíà â ýòîé ðàáîòå äëÿ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ
Áîðíà-Ìàéåðà è Ìîëüåðà.

Ãîðàçäî áîëåå øèðîêî ðàñïðîñòðàíåíû ðàáîòû, â êîòîðûõ ïðîâîäèòñÿ
ìîäåëèðîâàíèå ýìèññèè ïî ìåòîäó ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Òàê, â [13] áûëî
ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå ýìèññèè ñ ïîâåðõíîñòè ãðàíè (001) Ni ñ èñïîëüçîâà-
íèåì ìîäåëè, â êîòîðîé ïîâåðõíîñòü êðèñòàëëà áûëà ïðåäñòàâëåíà ìèíèìàëü-
íûì ôðàãìåíòîì � êîëüöîì èç ÷åòûðåõ àòîìîâ ïîâåðõíîñòè, áëèæàéøèõ ê
óçëó ðåøåòêè, èç êîòîðîãî ïðîèñõîäèëà ýìèññèÿ àòîìà ñ íà÷àëüíîé ýíåðãèåé
E0 (ðèñ. 3).

Âûëåò àòîìà èç öåíòðàëüíîãî óçëà ïðîèñõîäèë ïîä óãëîì θ0 îò íîðìàëè
ê ïîâåðõíîñòè â íàïðàâëåíèè, çàäàâàåìîì àçèìóòàëüíûì óãëîì ϕ0. Ïîñëå ðàñ-
ñåÿíèÿ íà áëèæàéøèõ àòîìàõ äëÿ ýìèòèðóåìîãî àòîìà ó÷èòûâàåòñÿ ïëîñêèé
ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð, âûñîòà êîòîðîãî ðàâíà ýíåðãèè ñâÿçè Eb = 4, 435 ýÂ,
è ìîæåò êàê ïðåîäîëåòü åãî, òàê è íå ïðåîäîëåòü åãî. Ïðåîäîëåâøèé ïëîñêèé
áàðüåð àòîì ÿâëÿåòñÿ ðàñïûëåííûì. Åãî ýíåðãèÿ ðàâíà E, à íàïðàâëåíèå
äâèæåíèÿ çàäàåòñÿ ïîëÿðíûì è àçèìóòàëüíûì óãëàìè θ è ϕ ñîîòâåòñòâåííî.

Ðèñ. 3: Ôðàãìåíò ãðàíè (001) Ni. Ïîêàçàíû íà÷àëüíûå ïîëÿðíûé è àçè-
ìóòàëüíûé óãëû θ0 è ϕ0 äëÿ àòîìà, ýìèòèðóåìîãî èç öåíòðàëüíîãî óçëà.
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фокусированные

перефокусированные

Ðèñ. 4: Ñõåìà ðàññåÿíèÿ ýìèòèðîâàííîãî àòîìà íà ëèíçå èç äâóõ àòîìîâ
(ñëåâà) è êëàññèôèêàöèÿ ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ ïî àçèìóòàëüíîìó óãëó
(ñïðàâà).

Êëàññèôèêàöèÿ ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ ïî àçèìóòàëüíîìó óãëó îñíîâà-
íà íà ñðàâíåíèè óãëîâ ϕ è ϕ0. Åñëè ϕ ≈ ϕ0, òî àòîì íàçûâàåòñÿ �ñîáñòâåí-
íûì�. Åñëè íàïðàâëåíèÿ, çàäàâàåìûìè óãëàìè ϕ è ϕ0, ðàñïîëàãàþòñÿ ïî îäíó
ñòîðîíó îò öåíòðà ëèíçû (ϕl = 90◦), òî àòîì íàçûâàåòñÿ ôîêóñèðîâàííûì, â
ïðîòèâíîì ñëó÷àå � ïåðåôîêóñèðîâàííûì (ðèñ. 4).

Â ðàáîòå [13] ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ íåñèììåòðè÷íûõ îòíîñèòåëüíî öåíòðà
ëèíçû èíòåðâàëîâ óãëîâ ϕ, íå ñëèøêîì äàëåêèõ îò öåíòðà ëèíçû, ôîêóñè-
ðîâêà �íåñîáñòâåííûõ� àòîìîâ ïðîèñõîäèò çà ñ÷åò ôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ,
ðàññåÿííûõ íà áëèæàéøåì àòîìå ëèíçû, è ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ, ðàñ-
ñåÿííûõ íà äàëüíåì àòîìå ëèíçû. Îáíàðóæåíû îáëàñòè çíà÷åíèé ïîëÿðíîãî
è àçèìóòàëüíîãî óãëîâ âûëåòà è ýíåðãèè, äëÿ êîòîðûõ ñèãíàë ðàñïûëåííûõ
àòîìîâ íà 100% ôîðìèðóåòñÿ çà ñ÷åò ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ, ïåðåôîêóñèðî-
âàííûõ îòíîñèòåëüíî öåíòðà ëèíçû.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû àçèìóòàëüíîãî óãëîâîãî ðàñ-
ïðåäåëåíèÿ ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ (èíòåãðàëüíîãî è ñ ðàçðåøåíèåì ïî ïî-
ëÿðíîìó óãëó íàáëþäåíèÿ θ è ýíåðãèè E) â ðàìêàõ ìîäåëè, â êîòîðîé ó÷èòû-
âàåòñÿ îêðóæåíèå èç 20 àòîìîâ (ìîäåëü 21 àòîìà). Îäíîé èç çàäà÷ íàñòîÿùåé
ðàáîòû ÿâëÿëîñü èññëåäîâàíèå ðàçðåøåíèÿ ìàêñèìóìîâ ðàñïðåäåëåíèé ôî-
êóñèðîâàííûõ è ïåðåôîêóñèðîâàííûõ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ â íàáëþäàåìûõ
ðàñïðåäåëåíèÿõ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ñ ðàçðåøåíèåì ïî óãëàì âûëåòà è ýíåð-
ãèè.
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2. Òåîðåòè÷åñêàÿ ÷àñòü

2.1. Îñíîâíûå òåîðåòè÷åñêèå ïîëîæåíèÿ

Â äàííîé ðàáîòå ïðîâîäèòñÿ ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ ìåæàòîìíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûå, âîîáùå ãîâîðÿ, îïèñûâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ êâàíòî-
âîé ìåõàíèêè.

Â êà÷åñòâå ìèøåíè âûáåðåì ìîíîêðèñòàëë íèêåëÿ, èìåþùèé ãðàíåöåí-
òðèðîâàííóþ ñòðóêòóðó êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Â óñëîâèÿõ ðàññìàòðèâà-
åìîé çàäà÷è êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ àòîìîâ íèêåëÿ 1 ýÂ ≤ T ≤ 100 ýÂ. Ìàññà
àòîìà Ni m = 58 à.å.ì. = 5 · 104 ÌýÂ/c2 (mc2 � T ), ïîýòîìó äëèíó âîëíû äå
Áðîéëÿ ìîæíî ïîäñ÷èòàòü, èñïîëüçóÿ íåðåëÿòèâèñêîå ïðèáëèæåíèå:

λ =
~
p

=
~c√

2Tmc2
≈ 6 · 10−3 �A äëÿ T = 1 ýÂ,

÷òî íà 3 ïîðÿäêà ìåíüøå íàèìåíüøåãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè â êðèñòàë-
ëè÷åñêîé ðåøåòêå. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî âîëíîâûå ýôôåêòû ìîæíî íå ó÷èòû-
âàòü è ñ÷èòàòü àòîìû õîðîøî ëîêàëèçîâàííûìè â ïðîñòðàíñòâå ÷àñòèöàìè,
ïðåíåáðåãàÿ êâàíòîâûìè ýôôåêòàìè.

Òàêèì îáðàçîì, ìû èìååì êëàññè÷åñêóþ ìåõàíè÷åñêóþ ñèñòåìó ÷àñòèö
îäèíàêîâîé ìàññû, âçàèìîäåéñòâèå êîòîðûõ îïèñûâàåòñÿ ýôôåêòèâíûì ïî-
òåíöèàëîì ñèë (êîòîðûå íà ñàìîì äåëå èìåþò êâàíòîâóþ ïðèðîäó). Êàê èç-
âåñòíî [26], òàêàÿ ñèñòåìà ïîëíîñòüþ îïèñûâàåòñÿ ôóíêöèåé Ëàãðàíæà:

L(q, q̇, t) = T (q, q̇)− U(q, t),

ãäå q = (q1, . . . , qs), q̇ = (q̇1, . . . , q̇s) � s-ìåðíûå âåêòîðû îáîáùåííûõ êîîðäè-
íàò è ñêîðîñòåé ñîîòâåòñòâåííî (s � ÷èñëî ñòåïåíåé ñâîáîäû), t � âðåìÿ, à T
è U � êèíåòè÷åñêàÿ è ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ. Ïðè ýòîì ýâîëþöèÿ ñèñòåìû
îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèÿìè Ëàãðàíæà, êîòîðûå â âåêòîðíîé ôîðìå èìåþò âèä

d

dt

∂L
∂q̇
− ∂L
∂q

= 0.

Â íàøåì ñëó÷àå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû ÷àñòèö îäíîçíà÷íî çàäàåòñÿ ñ ïîìî-
ùüþ ðàäèóñ-âåêòîðîâ ÷àñòèö ri, i = 1, . . . , N (N � ÷èñëî ÷àñòèö), ïîýòîìó
íàáîð äåêàðòîâûõ êîîðäèíàò âñåõ ÷àñòèö ÿâëÿåòñÿ íàáîðîì îáîáùåííûõ êî-
îðäèíàò. Íåñëîæíî ïîêàçàòü, ÷òî óðàâíåíèÿ Ëàãðàíæà ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ
ñâîäÿòñÿ ê óðàâíåíèÿì Íüþòîíà:

m
d2ri
dt2

= fi = −∂U
∂ri

. (1)
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Çäåñü U = U(r1, . . . , rN) � ïîëíàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû. Äëÿ
âûäåëåíèÿ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó îòäåëüíûìè ãðóïïàìè ÷àñòèö åå çàïèñû-
âàþò â âèäå ìíîãî÷àñòè÷íîãî ðÿäà

U(r1, . . . , rN) =
N∑
i=1

V1(ri) +
∑

1≤i<j≤N

V2(ri, rj) +
∑

1≤i<j<k≤N

V3(ri, rj, rk) + · · · .

Çäåñü V1 � âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèöû ñ âíåøíèì ïîëåì, V2 � ïàðíîå âçàè-
ìîäåéñòâèå ÷àñòèö, è ò.ä. Â ïðîñòðàíñòâåííî îäíîðîäíîì ñëó÷àå V1(ri) = 0,
V2(ri, rj) = V2(rij), V3(ri, rj, rk) = V3(rij, rjk, θijk), ãäå

rij = |rij| = |ri − rj|,

cos θijk =
rij · rkj
rijrjk

.

Äëÿ óïðîùåíèÿ çàäà÷è ìíîãî÷àñòè÷íûé ðÿä ìîæíî îáðåçàòü, îñòàâèâ
òîëüêî ïàðíîå âçàèìîäåéñòâèå. Â äàëüíåéøåì âåçäå áóäåì îïóñêàòü èíäåêñ ó
V2, ïîäðàçóìåâàÿ ïàðíîå âçàèìîäåéñòâèå. Âûðàæåíèå äëÿ ñèëû fi èìååò âèä

fi =
∑
j 6=i

fij, fij = −∂V (rij)

∂ri
= − ∂V

∂rij

rij
rij

= − ∂V
∂rij

eij. (2)

Â äàííîé ðàáîòå íà ìàëåíüêèõ ðàññòîÿíèÿõ èñïîëüçîâàëñÿ îáðàòíîêâàä-
ðàòè÷íûé ïîòåíöèàë, à íà ñðåäíèõ � ïîòåíöèàë Áîðíà-Ìàéåðà:

V (r) =


C

r2
, r < r0

A exp
(
− r
B

)
, r > r0.

Âûðàæåíèå äëÿ ïðîèçâîäíîé èìååò âèä

∂V

∂r
=


− 2C

r3
, r < r0

− A

B
exp

(
− r
B

)
, r > r0.

Äëÿ îáëåã÷åíèÿ èíòåãðèðîâàíèÿ ïðè r > rC ïðîèçâîäíàÿ ïîëàãàåòñÿ ðàâ-
íîé íóëþ, è �ïîäíèìàåòñÿ� íà âåëè÷èíó (A/B) exp(−rC/B), äëÿ ñîõðàíåíèÿ
íåïðåðûâíîñòè.
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2.2. Ìîäåëü ïëîñêîãî ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ýìèññèè ðàññìàòðèâàëèñü òîëüêî ñèëû îòòàëêèâà-
íèÿ, òàê êàê ïðè âçàèìîäåéñòâèè âûëåòàþùåãî àòîìà ñ áëèæàéøèì îêðóæå-
íèåì âàæíî èìåííî îòòàëêèâàíèå. Íàïðîòèâ, ïðè âçàèìîäåéñòâèè ýìèòèðî-
âàííîãî àòîìà ñ îñòàëüíûìè àòîìàìè ïîâåðõíîñòè ìîíîêðèñòàëëà ñóùåñòâåí-
íóþ ðîëü èãðàþò ñèëû ïðèòÿæåíèÿ. Äëÿ ó÷åòà ýòèõ ñèë èñïîëüçîâàíà ìîäåëü
ïëîñêîãî ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà âåëè÷èíû Eb, ãäå Eb � ýíåðãèÿ ñâÿçè àòîìà
íà ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà.

Ïðèòÿæåíèå ó÷èòûâàëîñü íà ñòàäèè îáðàáîòêè ðåçóëüòàòîâ ñëåäóþùèì
îáðàçîì. Ïóñòü Ei, θi � ýíåðãèÿ è ïîëÿðíûé óãîë âûëåòà àòîìà ïîñëå ðàñ-
ñåÿíèÿ íà àòîìàõ ïîâåðõíîñòè äî ïðîõîæäåíèÿ ïëîñêîãî áàðüåðà âåëè÷èíû
Eb, à E, θ � ñîîòâåòñòâåííî ïîñëå. Èç çàêîíà ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè è èìïóëüñà
ïîëó÷àåì âûðàæåíèÿ:

E = Ei − Eb, (3)

cos θ =

√
Ei cos2 θi − Eb

E
. (4)

Òàêèì îáðàçîì, ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà ýíåðãèÿ àòîìà
óìåíüøàåòñÿ, è åãî òðàåêòîðèÿ ñîñòàâëÿåò áîëüøèé óãîë ñ íîðìàëüþ ê ïî-
âåðõíîñòè (θ > θi).

Èç ýòèõ ôîðìóë âèäíî, ÷òî àòîì ìîæåò ïîêèíóòü ïîâåðõíîñòü ìîíîêðè-
ñòàëëà (ðàñïûëèòüñÿ) òîëüêî åñëè:

• âî-ïåðâûõ, åãî ýíåðãèÿ Ei äîñòàòî÷íà äëÿ ïðåîäîëåíèÿ áàðüåðà, òî åñòü
Ei > Eb;

• âî-âòîðûõ, óãîë θi äîëæåí áûòü ìåíüøå íåêîòîðîãî êðèòè÷åñêîãî óãëà
θêð, êîòîðûé îïðåäåëÿåòñÿ èç óñëîâèÿ

cos2 θêð =
Eb

Ei
.

Ïðè íåâûïîëíåíèè ýòèõ óñëîâèé àòîì çàõâàòûâàåòñÿ êðèñòàëëîì è ëèáî
çàíèìàåò âàêàíñèþ íà ïîâåõíîñòè, ëèáî ñòàíîâèòñÿ àäàòîìîì.
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3. ×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå

3.1. Ìåòîä ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ

Â ìåõàíèêå Íüþòîíà ìû èìååì äåëî ñ óðàâíåíèÿìè âòîðîãî ïîðÿäêà
âèäà

ẍ = f(x, ẋ, t).

Ñóùåñòâóåò äîâîëüíî ìíîãî ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ äëÿ èíòåãðèðîâàíèÿ òà-
êèõ óðàâíåíèé, îäíàêî áîëüøèíñòâî èç íèõ íå ïîäõîäèò äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ) [25]. Íàïðèìåð, øèðîêî èçâåñòíûé
ìåòîä Ðóíãå-Êóòòû òðåáóåò âû÷èñëåíèÿ ñèëû (ò.å. ôóíêöèè f) íåñêîëüêî ðàç
íà îäíîì øàãå, ÷òî â ÌÄ ÿâëÿåòñÿ êðàéíå íåýôôåêòèâíûì. Ïîýòîìó â íàñòî-
ÿùåé ðàáîòå èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ïðîãíîçà è êîððåêöèè (ìåòîä ïðåäèêòîð-
êîððåêòîð).

Â ìåòîäàõ ïðîãíîçà è êîððåêöèè â òîì èëè èíîì âèäå èñïîëüçóåòñÿ
èíôîðìàöèÿ, ïîëó÷åííàÿ íà ïðåäûäóùèõ âðåìåííûõ øàãàõ. Òàêîé èíôîðìà-
öèåé ìîæåò áûòü çíà÷åíèå óñêîðåíèÿ â ïðåäûäóùèå ìîìåíòû âðåìåíè. Ýòî
ðåàëèçîâàíî â òàê íàçûâàåìîì ìíîãîøàãîâîì ìåòîäå Àäàìñà.

Èíòåãðèðîâàíèå ñîñòîèò èç äâóõ ÷àñòåé. Ñíà÷àëà êîîðäèíàòà è ñêîðîñòü
ïðåäñêàçûâàþòñÿ â ìîìåíò âðåìåíè t+h íà îñíîâå çíà÷åíèé óñêîðåíèÿ â ìî-
ìåíòû âðåìåíè t, t−h, . . ., à ïîòîì íà îñíîâå ïðåäñêàçàííûõ çíà÷åíèé ñ÷èòà-
åòñÿ çíà÷åíèå óñêîðåíèÿ è âíîñÿòñÿ êîððåêòèâû â x(t+ h) è ẋ(t+ h).

Ôîðìóëà ïðåäñêàçàíèÿ èìååò âèä:

P (x) : x(t+ h) = x(t) + hẋ(t) + h2
k−1∑
i=1

αif(t+ [1− i]h). (5)

Êîýôôèöèåíòû αi (âåñà, ñ êîòîðûìè áåðóòñÿ çíà÷åíèÿ f äëÿ ïðåäñêàçà-
íèÿ), îïðåäåëÿþòñÿ èç òîãî, ÷òî ôîðìóëà (5) ÿâëÿåòñÿ òî÷íîé äëÿ ôóíêöèè
âèäà x(t) = tp ïðè p ≤ k (ïðè ýòîì ðîëü f èãðàåò ẍ). Ïîäñòàâëÿÿ ýòîò âèä â
(5), ïîëó÷àåì òîæäåñòâî

(t+ h)p = tp + hptp−1 + h2
k−1∑
i=1

αip(p− 1)(t+ [1− i]h)p−2.

Ïåðåîáîçíà÷èì q = p−2 è ïîäñòàâèì t = 0, h = 1. Ïîëó÷èì ñèñòåìó ëèíåéíûõ
óðàâíåíèé

k−1∑
i=1

(1− i)qαi =
1

(q + 1)(q + 2)
, q = 0, . . . , k − 2.
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Òàáëèöà 1: Êîýôôèöèåíòû ìåòîäà ïðåäèêòîð-êîððåêòîð.

k = 4 (×1/24) 1 2 3
P (x) 19 �10 3
P (ẋ) 27 �22 7
C(x) 3 10 �1
C(ẋ) 7 6 �1

k = 5 (×1/360) 1 2 3 4
P (x) 323 �264 159 �38
P (ẋ) 502 �621 396 �97
C(x) 38 171 �36 7
C(ẋ) 97 114 �39 8

Â îáùåì ñëó÷àå ëîêàëüíàÿ îøèáêà ñîñòàâëÿåò O(hk+1).
Àíàëîãè÷íî, èìåþò ìåñòî ôîðìóëû ïðåäñêàçàíèÿ äëÿ ẋ

P (ẋ) : ẋ(t+ h) = ẋ(t) + h

k−1∑
i=1

α′if(t+ [1− i]h) (6)

ñ êîýôôèöèåíòàìè

k−1∑
i=1

(1− i)qα′i =
1

q + 1
, q = 0, . . . , k − 2.

Ïîñëå âû÷èñëåíèÿ f(t + h) íà îñíîâå ïðåäñêàçàííûõ çíà÷åíèé âíîñÿò
ïîïðàâêè (êîððåêöèþ) ñ ïîìîùüþ ôîðìóë

C(x) : x(t+ h) = x(t) + hẋ(t) + h2
k−1∑
i=1

βif(t+ [2− i]h), (7)

C(ẋ) : ẋ(t+ h) = ẋ(t) + h
k−1∑
i=1

β′if(t+ [2− i]h). (8)

Ëèíåéíûå ñèñòåìû äëÿ êîýôôèöèåíòîâ ïîëó÷àþòñÿ èç òàêèõ æå ñîîáðàæåíèé
è èìåþò âèä

k−1∑
i=1

(2− i)qβi =
1

(q + 1)(q + 2)
,

k−1∑
i=1

(2− i)qβ′i =
1

q + 1
, q = 0, . . . , k − 2.

Êîýôôèöèåíòû äëÿ k = 4 è k = 5 ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå 1. Â öåëÿõ
ýêîíîìèè ñ÷åòíîãî âðåìåíè â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçîâàëñÿ ïîðÿäîê k = 2

� 12 �



(òàê íàçûâàåìûé ìåòîä �ñðåäíåé ñèëû�). Îøèáêà ìåòîäà ïðè ýòîì ñîñòàâëÿ-
åò O(h2). Êîýôôèöèåíòû âû÷èñëÿþòñÿ ïî óêàçàííûì âûøå ôîðìóëàì. Ïðè
ýòîì α = β = 1/2, α′ = β′ = 1, ÷òî ñîâïàäàåò ñ êîýôôèöèåíòàìè ðàçëîæåíèÿ
â ôîðìóëå Òåéëîðà.

3.2. Ìîäåëü ðàñ÷åòà

Áûëà ðàññ÷èòàíà ýìèññèÿ àòîìîâ ñ ïîâåðõíîñòè ãðàíè (001) Ni. Àòîì
ýìèòèðîâàëñÿ ñ ýíåðãèåé E0 ïîä óãëàìè θ0 è ϕ0. Â ìîäåëè I ïîâåðõíîñòü êðè-
ñòàëëà ìîäåëèðîâàëàñü 20 àòîìàìè ïîâåðõíîñòè (ðèñ. 5), áëèæàéøèìè ê óçëó
ðåøåòêè, èç êîòîðîãî ïðîèñõîäèëà ýìèññèÿ àòîìà (ìîäåëü 21 àòîìà). Ïîäîá-
íàÿ ìîäåëü áûëà èñïîëüçîâàíà â ðàáîòå [21]. Â ìîäåëè II ïîâåðõíîñòü êðè-
ñòàëëà áûëà ïðåäñòàâëåíà ìèíèìàëüíûì ôðàãìåíòîì � êîëüöîì èç ÷åòûðåõ
àòîìîâ ïîâåðõíîñòè, áëèæàéøèõ ê óçëó ðåøåòêè, èç êîòîðîãî ïðîèñõîäèëà
ýìèññèÿ àòîìà (ìîäåëü 5 àòîìîâ). Ýòà ìîäåëü òàêæå èñïîëüçîâàëàñü â ðÿäå
ðàáîò, â ÷àñòíîñòè â ðàáîòå [13].
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Ðèñ. 5: Ôðàãìåíò ãðàíè (001) Ni. Âûëåòàþùèé àòîì îáîçíà÷åí ïóíê-
òèðîì. Îñü z íàïðàâëåíà îò íàáëþäàòåëÿ ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè
ðèñóíêà.

Íà ýòàïå ïîëó÷åíèÿ äàííûõ ïðîâîäèëîñü íàêîïëåíèå ñòàòèñòèêè ýìèñ-
ñèè ñëåäóþùèì îáðàçîì. Íà÷àëüíàÿ ýíåðãèÿ E0 ìåíÿëàñü â äèàïàçîíå îò
0, 5 ýÂ äî 100 ýÂ, óãîë ϕ0 � îò 0◦ äî 180◦, θ0 � îò 0◦ äî 90◦. Äëÿ óãëà θ0
èñïîëüçîâàëñÿ øàã ïî âåëè÷èíå 1− cos θ0 � ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî â ýêñïåðè-
ìåíòå èçìåðÿåòñÿ ÷èñëî ðàñïûëåííûõ àòîìîâ â òåëåñíîì óãëå

dΩ = sin θdθdϕ = d(1− cos θ)dϕ,
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Òàáëèöà 2: Øàãè ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ ìàëîé è áîëüøîé ñòàòèñòèêè.

∆E0, ýÂ ∆ϕ0 ∆(cos θ0)
Ìàëàÿ ñòàòèñòèêà 0.1 3◦ 1/45
Áîëüøàÿ ñòàòèñòèêà 0.01 0.5◦ 1/450

ïîýòîìó äëÿ ñîõðàíåíèÿ âåëè÷èíû àïåðòóðû ∆Ω íåîáõîäèì ïîñòîÿííûé øàã
∆(1− cos θ).

Áûëî ïðîâåäåíî äâå ñåðèè êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ (òàáë. 2). Â
ïåðâîé ñåðèè (äàëåå � ìàëàÿ ñòàòèñòèêà) øàã ïî ýíåðãèè E0 ñîñòàâèë 0, 1 ýÂ,
øàã ïî ϕ0 � 3◦, øàã ïî cos θ0 ñîñòàâèë 1/45. Âî âòîðîé ñåðèè (äàëåå � áîëüøàÿ
ñòàòèñòèêà) øàã ïî ýíåðãèè E0 ñîñòàâèë 0, 01 ýÂ, øàã ïî ϕ0 � 0.5◦, øàã ïî
cos θ0 ñîñòàâèë 1/450.

Äëÿ èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ïðîãíî-
çà è êîððåêöèè ïîðÿäêà k = 2 (ìåòîä �ñðåäíåé ñèëû�).

Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ áûëè ïîëó÷åíû íà ñóïåðêîìïüþòåðíîì êëà-
ñòåðå �Ëîìîíîñîâ� [27]. Ïðîãðàììà áûëà íàïèñàíà íà ÿçûêå Fortran 90 ñ
èñïîëüçîâàíèåì Intel MPI. Ïðèìåíÿëîñü ðàñïàðàëëåëèâàíèå ïî ïàðàìåòðó
(ýíåðãèè).

Â îáñóæäåíèè ðåçóëüòàòîâ, åñëè ýòî íå óêàçàíî îñîáî, ïîäðàçóìåâàåòñÿ
èñïîëüçîâàíèå ìîäåëè 21 àòîìîâ (ìîäåëü I), íà÷àëüíîé ôóíêöèè ðàñïðåäåëå-
íèÿ cos θ0/E

2
0 äëÿ îáðàáîòêè äàííûõ, ïîëó÷åííûõ ïî áîëüøîé ñòàòèñòèêå.
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4. Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ

4.1. Ðàñïðåäåëåíèÿ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî ýíåðãèè E è 1 � ños θ
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Ðèñ. 6: Ðàñïðåäåëåíèå ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî E è 1 � ños θ äëÿ âñåõ
óãëîâ ϕ.

Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíî ðàñïðåäåëåíèå ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî ýíåðãèè
E è 1 � ños θ äëÿ âñåõ àçèìóòàëüíûõ óãëîâ ϕ. Îòìåòèì äâà âàæíûõ îáñòîÿ-
òåëüñòâà:

• ìàêñèìóì â îêðåñòíîñòè 1 � ños θ = 0, 2;

• îáëàñòü òåíè, ïðè áîëüøèõ E è áîëüøèõ 1− cos θ.

Ðàñïðåäåëåíèå ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî ýíåðãèè E è 1 − cos θ â àçèìó-
òàëüíîì íàïðàâëåíèè íà öåíòð ëèíçû èç äâóõ àòîìîâ ïðåäñòàâëåíî íà ðèñ. 7.
Èíòåðåñíî îòìåòèòü, ÷òî îíî èìååò òó æå îáëàñòü òåíè, ÷òî è íà ðèñ. 6, è ìàê-
ñèìóì ñäâèíóò âïëîòíóþ ê ãðàíèöå ýòîé îáëàñòè. Òàêèì îáðàçîì, áîëüøàÿ
÷àñòü ðàñïûëåííûõ àòîìîâ â ýòîì íàïðàâëåíèè èìååò ýíåðãèþ E è íàïðàâ-
ëåíèå 1 � ños θ, áëèçêèå ê êðèòè÷åñêèì, êîòîðûå óäîâëåòâîðÿþò óðàâíåíèþ
ãðàíèöû òåíè 1 � ños θ = f(E).

Ðàçíèöà ìåæäó ðàñïðåäåëåíèÿìè â àçèìóòàëüíîì íàïðàâëåíèè íà öåíòð
ëèíçó è íà áëèæàéøèé àòîì ïîâåðõíîñòè (ðèñ. 8) çàêëþ÷àåòñÿ â ñóùåñòâåííî
áîëüøåé îáëàñòè òåíè âî âòîðîì ñëó÷àå. Îòêëîíåíèå àòîìîâ â íàïðàâëåíèè
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Ðèñ. 7: Ðàñïðåäåëåíèå ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî E è 1 � ños θ äëÿ óãëîâ ϕ
[88, 5◦, 91, 5◦].
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Ðèñ. 8: Ðàñïðåäåëåíèå ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî E è 1 � ños θ äëÿ óãëîâ ϕ
[43, 5◦, 46, 5◦].

� 16 �



 0

 1000

 2000

 3000

 4000

 5000

 6000

 7000

 50  60  70  80  90  100  110  120  130

Y
, 

re
l.
 u

n
it
s

φ0

(1)
(2)
(3)

Ðèñ. 9: Ðàñïðåäåëåíèÿ ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ ïî àçèìóòàëüíîìó óãëó ϕ0

äëÿ âñåõ ýíåðãèé E è ïîëÿðíûõ óãëîâ âûëåòà θ, íàáëþäàåìûõ â èíòåðâà-
ëàõ óãëîâ ϕ [88, 5◦, 91, 5◦] (1), [85, 5◦, 88, 5◦] (2), [82, 5◦, 85, 5◦] (3) (ðàñ÷åòû
ïî ìàëîé ñòàòèñòèêå). Ïðè ϕ0 > 90◦ îò÷åòëèâî íàáëþäàåòñÿ ïåðåôîêó-
ñèðîâêà àòîìîâ ÷åðåç öåíòð ëèíçû.

íîðìàëè ê ïîâåðõíîñòè ïðè âûëåòå â íàïðàâëåíèè íà ëèíçó èç äâóõ áëè-
æàéøèõ àòîìîâ ìåíüøå, ÷åì ïðè âûëåòå â íàïðàâëåíèè íà áëèæàéøèé àòîì
ïîâåðõíîñòè, â ïåðâîì ñëó÷àå åãî òðàåêòîðèÿ ìåíåå ñèëüíüíî �ïîäãèáàåòñÿ�
â íàïðàâëåíèè ê íîðìàëè ê ïîâåðõíîñòè.

Îñîáåííîñòè ïðèâåäåííûõ çäåñü ðàñïðåäåëåíèé âîñïðîèçâîäÿò èçâåñò-
íûå ýêïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû, íàïðèìåð, îñîáåííîñòè íàáëþäàåìûõ ðàñ-
ïðåäåëåíèé ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî ïîëÿðíîìó óãëó θ ñ ðàçðåøåíèåì ïî ýíåð-
ãèè E � íåìîíîòîííûé ñäâèã ìàêñèìóìà ñ óâåëè÷åíèåì ýíåðãèè E [10,22,23].

4.2. Î ìíîãîçíà÷íîñòè ðàñïðåäåëåíèé ïåðåôîêóñèðîâàííûõ

àòîìîâ

Ïåðåéäåì òåïåðü ñîáñòâåííî ê ðàñïðåäåëåíèÿì ïåðåôîêóñèðîâàííûõ
àòîìîâ ïî àçèìóòàëüíîìó è ïîëÿðíîìó óãëàì è ýíåðãèè. Íà ðèñ. 9 ïðåäñòàâ-
ëåíû ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ êîíêðåòíûõ èíòåðâàëîâ óãëà ϕ (áèíîâ) äëÿ âñåõ ïî-
ëÿðíûõ óãëîâ è ýíåðãèè. Âèäíî, ÷òî ñóùåñòâóþò àòîìû, ýìèòèðîâàííûå ïîä
óãëàìè ϕ0 > 90◦, òî åñòü ïî äðóãóþ ñòîðîíó îò íàïðàâëåíèÿ íà öåíòð ëèíçû
îòíîñèòåëüíî èíòåðâàëà óãëîâ íàáëþäåíèÿ ϕ. Ïðè ýòîì àòîìû ìîãóò ïåðå-
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Ðèñ. 10: Äèôôåðåíöèàëüíûå ïî íà÷àëüíîìó àçèìóòàëüíîìó óãëó ϕ0

(ph0) è àçèìóòàëüíîìó óãëó íàáëþäåíèÿ ϕ (phe) ðàñïðåäåëåíèÿ ýìèòè-
ðîâàííûõ àòîìîâ äëÿ ýíåðãèè E 2, 6± 0, 1 ýÂ è ïîëÿðíîãî óãëà âûëåòà θ
[70, 5◦, 71, 9◦], íàáëþäàåìûõ â èíòåðâàëå óãëîâ ϕ [82, 5◦, 85, 5◦] (ðàñ÷åòû
ïî ìàëîé ñòàòèñòèêå).

ôîêóñèðîâàòüñÿ, èìåÿ íà÷àëüíûé óãîë ϕ0 ïðàêòè÷åñêè âïëîòíóþ ê öåíòðó
ëèíçû.

Âêëàä àòîìîâ, ïåðåôîêóñèðîâàííûõ ÷åðåç öåíòð ëèíçû, íàáëþäàåòñÿ
òàêæå â ôîðìèðîâàíèè òðèæäû äèôôåðåíöèàëüíîé ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ,
íàïðèìåð, àçèìóòàëüíûõ ðàñïðåäåëåíèé ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ ñ îäíîâðå-
ìåííûì ðàçðåøåíèåì ïî 1 � ños θ è ýíåðãèè E. Îáíàðóæåíû îáëàñòè ïîëÿð-
íîãî è àçèìóòàëüíîãî óãëîâ âûëåòà θ è ϕ è ýíåðãèè E äëÿ òðèæäû äèôôå-
ðåíöèàëüíîé ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ, äëÿ êîòîðûõ
ñèãíàë ðàñïûëåííûõ àòîìîâ íà 100% ôîðìèðóåòñÿ çà ñ÷åò ïåðåôîêóñèðîâàí-
íûõ àòîìîâ.

Íà ðèñ. 10 ïðåäñòàâëåíî òðèæäû äèôôåðåíöèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå ïî
óãëàì ϕ è ϕ0 äëÿ èíòåðâàëîâ ïîëÿðíîãî óãëà θ [70, 5◦, 71, 9◦] è ýíåðãèè E
2, 6±0, 1 ýÂ. Â îòëè÷èå îò ìîäåëè 5 àòîìîâ [13,24], ïåðåôîêóñèðîâàííûå àòî-
ìû îáðàçóþòñÿ èç ñóùåñòâåííî ðàçíûõ èíòåðâàëîâ óãëîâ ϕ0. Îáëàñòü íóëåâî-
ãî ñèãíàëà ðàçäåëÿåò ïåðåôîêóñèðîâàííûå àòîìû íà äâå ãðóïïû. Òàêèì îá-
ðàçîì, íàáëþäàåòñÿ ìíîãîçíà÷íîñòü ñèãíàëà ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ ïî
íà÷àëüíîìó óãëó ϕ0, òàê êàê àòîìû, íàáëþäàåìûå â îäíîì è òîì æå èíòåðâàëå
óãëîâ ϕ, ýìèòèðóþòñÿ ñ ñóùåñòâåííî ðàçíûìè óãëàìè ϕ0. Ìíîãîçíà÷íîñòü ïî
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Ðèñ. 11: Ðàñïðåäåëåíèå ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ ïî íà÷àëüíîìó àçè-
ìóòàëüíîìó óãëó ϕ0 è àçèìóòàëüíîìó óãëó íàáëþäåíèÿ ϕ äëÿ óãëîâ θ
[56, 3◦, 57, 8◦] è ýíåðãèè E 2, 5 ± 0, 4 ýÂ, â ìîäåëè 21 àòîìà (ðàñ÷åòû ïî
ìàëîé ñòàòèñòèêå).

ϕ0 ìîæåò îçíà÷àòü, ÷òî ñóùåñòâóåò äâà ðàçíûõ ìåõàíèçìà ïåðåôîêóñèðîâêè
äëÿ ðàçëè÷íûõ èíòåðâàëîâ óãëîâ ϕ0.

Ðàñïðåäåëåíèå ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ îäíîâðåìåííî ïî íà÷àëüíî-
ìó àçèìóòàëüíîìó óãëó ϕ0 è àçèìóòàëüíîìó óãëó íàáëþäåíèÿ ϕ ïðåäñòàâëåíî
íà ðèñ. 11. Íàáëþäàåòñÿ äâà õðåáòà (ìàêñèìóìà ÷èñëà ïåðåôîêóñèðîâàííûõ
àòîìîâ) â ýòîì ðàñïðåäåëåíèè. Îêàçàëîñü, ÷òî èìååò ìåñòî ìíîãîçíà÷íîñòü
ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ íå òîëüêî ïî íà÷àëüíîìó óãëó ϕ0, íî è ïî óãëó
íàáëþäåíèÿ ϕ.

Èòàê, ðàññìîòðåíèå îñîáåííîñòåé ïåðåôîêóñèðîâêè ïðèâîäèò íàñ ê âàæ-
íîìó âûâîäó î ìíîãîçíà÷íîñòè. Åå âàæíî ó÷èòûâàòü ïðè îáðàòíîì ïðåîá-
ðàçîâàíèè óãëîâîãî è ýíåðãåòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèé ðàñïûëåííûõ àòîìîâ,
ïîëó÷àåìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíî ïðè àíàëèçå ïîâåðõíîñòè, â ðàñïðåäåëåíèÿõ
ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ ïî íà÷àëüíûì óãëàì è ýíåðãèè.

×òîáû âûÿñíèòü, ïî÷åìó íàáëþäàåòñÿ ìíîãîçíà÷íîñòü, áûëè ïîñòðîåíû
ðàñïðåäåëåíèÿ ñèãíàëà îäíîâðåìåííî ïî E è ϕ0 ðàññ÷èòàííûå ïî ìîäåëÿì 5 è
21 àòîìîâ (ðèñ. 12, 13). Îêàçàëîñü, ÷òî ïåðåôîêóñèðîâàííûå àòîìû î÷åíü ÷óâ-
ñòâèòåëüíû ê âûáîðó ìîäåëè, ÷åãî íåëüçÿ ñêàçàòü î ôîêóñèðîâàííûõ àòîìàõ.
Â ìîäåëè 21 àòîìà âûñîêîýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòü ðàñïðåäåëåíèÿ ïåðåôîêóñè-
ðîâàííûõ àòîìîâ, íàáëþäàåìàÿ â ìîäåëè 5 àòîìîâ, çàãèáàåòñÿ â ñòîðîíó áîëåå
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Ðèñ. 12: Äèôôåðåíöèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå ïî íà÷àëüíîìó àçèìóòàëü-
íîìó óãëó ϕ0 è ýíåðãèè E ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ äëÿ ïîëÿðíîãî óãëà
âûëåòà θ [56, 3◦, 57, 8◦], íàáëþäàåìûõ â èíòåðâàëå óãëîâ ϕ [82, 5◦, 85, 5◦],
ïî ìîäåëè 5 àòîìîâ (ðàñ÷åòû ïî ìàëîé ñòàòèñòèêå). Â íèæíåé ÷àñòè
ðèñóíêà � ôîêóñèðîâàííûå àòîìû, â âåðõíåé � ïåðåôîêóñèðîâàííûå.
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Ðèñ. 13: Äèôôåðåíöèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå ïî íà÷àëüíîìó àçèìóòàëü-
íîìó óãëó ϕ0 è ýíåðãèè E ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ äëÿ ïîëÿðíîãî óãëà
âûëåòà θ [56, 3◦, 57, 8◦], íàáëþäàåìûõ â èíòåðâàëå óãëîâ ϕ [82, 5◦, 85, 5◦],
ïî ìîäåëè 21 àòîìà (ðàñ÷åòû ïî ìàëîé ñòàòèñòèêå). Â íèæíåé ÷àñòè
ðèñóíêà � ôîêóñèðîâàííûå àòîìû, â âåðõíåé � ïåðåôîêóñèðîâàííûå.
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Ðèñ. 14: Ðàñïðåäåëåíèÿ ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ ïî ýíåðãèè E è 1 � ños θ,
íàáëþäàåìûõ â èíòåðâàëå àçèìóòàëüíûõ óãëîâ ϕ [76, 5◦, 79, 5◦]. Âåðõ-
íèé õðåáåò îáðàçîâàí â îñíîâíîì ôîêóñèðîâàííûìè àòîìàìè, íèæíèé �
òîëüêî ïåðåôîêóñèðîâàííûìè àòîìàìè.

íèçêèõ ýíåðãèé E è óãëîâ ϕ0, áîëåå áëèçêèõ ê àçèìóòàëüíîìó íàïðàâëåíèþ
íà öåíòð ëèíçû [35]. Âîçíèêàåò îáëàñòü íóëåâîãî ñèãíàëà ìåæäó âåòâÿìè ðàñ-
ïðåäåëåíèÿ ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ, ðàçìåð êîòîðîé óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè
óìåíüøåíèè ýíåðãèè E [33].

Ïîñðåäñòâîì ñðàâíåíèÿ ñ ìîäåëüþ 5 àòîìîâ è èññëåäîâàíèÿ îòäåëüíûõ
òðàåêòîðèé áûëî ïîêàçàíî [30], ÷òî äëÿ ïåðåôîêóñèðîâêè àòîìîâ âåðõíåé
âåòâè ñóùåñòâåííî ðàññåÿíèå íà áëèæàéøåì àòîìå ëèíçû, à äëÿ ïåðåôîêóñè-
ðîâêè àòîìîâ íèæíåé âåòâè � òàêæå ðàññåÿíèå íà àòîìå, ðàñïîëîæåííîì çà
ëèíçîé. Òàêèì îáðàçîì, â îñíîâå ìíîãîçíà÷íîñòè ñèãíàëà ïî óãëó ϕ0 ëåæèò
ìíîãîêðàòíîå ðàññåÿíèå ýìèòèðîâàííîãî àòîìà íà àòîìàõ ïîâåðõíîñòè.

4.3. Î íàáëþäàåìîñòè ïåðåôîêóñèðîâàííûõ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ

Íà ðèñ. 14 ïðåäñòàâëåíî ðàñïðåäåëåíèå ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî ýíåðãèè
è ïîëÿðíîìó óãëó äëÿ íåñèììåòðè÷íîãî îòíîñèòåëüíî íàïðàâëåíèÿ <100>
èíòåðâàëà àçèìóòàëüíîãî óãëà ϕ. Îêàçàëîñü, ÷òî â ðàñïðåäåëåíèÿõ ñ îäíî-
âðåìåííûì ðàçðåøåíèåì ïî ýíåðãèè è ïîëÿðíîìó óãëó äëÿ ôèêñèðîâàííûõ
èíòåðâàëîâ óãëîâ ϕ îò÷åòëèâî ðàçëè÷àþòñÿ îòäåëüíûå õðåáòû � ìàêñèìóìû
ðàñïðåäåëåíèé äëÿ ôîêóñèðîâàííûõ è ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ. Ìàêñè-
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Ðèñ. 15: Ðàñïðåäåëåíèÿ âñåõ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ (à) è òîëüêî ïåðå-
ôîêóñèðîâàííûõ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ (á) ïî ýíåðãèè E ïðè ýìèññèè ñ
ãðàíè (001) Ni äëÿ ïîëÿðíûõ óãëîâ âûëåòà θ [56.3◦, 57.8◦] è èíòåðâàëà
àçèìóòàëüíûõ óãëîâ ϕ [76.5◦, 79.5◦].

ìóì ðàñïðåäåëåíèÿ ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ íàáëþäàåòñÿ â îáëàñòè ýíåð-
ãèè è ïîëÿðíûõ óãëîâ, ïðè êîòîðûõ íåò âûëåòà äðóãèõ ãðóïï àòîìîâ. Ïåðå-
ôîêóñèðîâàííûå àòîìû íà 100% ôîðìèðóþò íàáëþäàåìûé ñèãíàë. Òàêèì
îáðàçîì, â ýêñïåðèìåíòàõ ñ ðàçðåøåíèåì ïî óãëàì è ýíåðãèè îêàçûâàåòñÿ
ïðèíöèïèàëüíî âîçìîæíûì âûäåëèòü îòäåëüíî ñèãíàë òîëüêî ïåðåôîêóñè-
ðîâàííûõ àòîìîâ.

Ðàñïðåäåëåíèå ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî ýíåðãèè äëÿ ôèêñèðîâàííûõ èí-
òåðâàëîâ ïîëÿðíîãî è àçèìóòàëüíîãî óãëîâ (ðèñ. 15) ñîñòîèò èç âêëàäîâ ôîêó-
ñèðîâàííûõ àòîìîâ � ëåâûé ìàêñèìóì, ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ � ïðà-
âûé ìàêñèìóì, è íåáîëüøîãî âêëàäà ñîáñòâåííûõ àòîìîâ ïðè ýíåðãèÿõ E
îò 0 äî 1,2 ýÂ. Êðîìå òîãî, íàáëþäàåòñÿ âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèé ìàêñèìóì â
ðàñïðåäåëåíèè ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ ïî ýíåðãèè ñ ðàçðåøåíèåì ïî ïîëÿð-
íîìó è àçèìóòàëüíîìó óãëàì (ñì. òàêæå [18]), íàáëþäàåìûé ïðè ýíåðãèÿõ
E > 20 ýÂ (íà ðèñ. 15 íå ïîêàçàí), êîòîðûé îáðàçîâàí ôîêóñèðîâàííûìè, à
íå ïåðåôîêóñèðîâàííûìè àòîìàìè.
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5. Âûâîäû

1. Ñ ïîìîùüþ ìîäåëè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè èññëåäîâàíû îñîáåííîñòè
ôîêóñèðîâêè è ïåðåôîêóñèðîâêè àòîìîâ, ýìèòèðîâàííûõ ñ ïîâåðõíîñòè
ãðàíè (001) Ni, ïî àçèìóòàëüíîìó óãëó ïðè ôîðìèðîâàíèè ðàñïðåäåëå-
íèé ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ñ ðàçðåøåíèåì îäíîâðåìåííî ïî ïîëÿðíîìó óã-
ëó è ýíåðãèè. Èññëåäîâàíû ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ îñîáåííîñòåé ýòèõ
ðàñïðåäåëåíèé.

2. Â àçèìóòàëüíîì íàïðàâëåíèè óçåë � öåíòð ëèíçû èç äâóõ áëèæàéøèõ
àòîìîâ ïîâåðõíîñòè ðàçëè÷èå ðàñïðåäåëåíèé, ðàññ÷èòàííûõ ïî ìîäåëÿì
21 è 5 àòîìîâ, ñâÿçàíî ñ ðàññåÿíèåì ýìèòèðóåìûõ àòîìîâ íà àòîìå, ðàñ-
ïîëîæåííîì çà ëèíçîé, êîòîðûé ïðèñóòñòâóåò òîëüêî â ìîäåëè 21 àòîìà.
Â ìîäåëè 21 àòîìà ïåðåôîêóñèðîâàííûå àòîìû ìîãóò îáðàçîâàòüñÿ áëè-
æå ê öåíòðó ëèíçû. Ýòîò ýôôåêò îáóñëîâëåí ðàññåÿíèåì ýìèòèðîâàííûõ
àòîìîâ ïîñëåäóþùèìè àòîìàìè çà ëèíçîé.

3. Ðàññ÷èòàíû äèôôåðåíöèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî
íà÷àëüíîìó óãëó ϕ0 è ýíåðãèè E. Îáíàðóæåíà ìíîãîçíà÷íîñòü ñèãíàëîâ
ôîêóñèðîâàííûõ è ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ ïî óãëó âûëåòà ϕ0 â ìî-
äåëè 21 àòîìà è ôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ ïî óãëó âûëåòà ϕ0 â ìîäåëè
5 àòîìîâ ïðè ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ýíåðãèè E. Ïîêàçà-
íî, ÷òî ìíîãîçíà÷íîñòü ñèãíàëà ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ ñâÿçàíà ñ
äâóìÿ ðàçëè÷íûìè ìåõàíèçìàìè ðàññåÿíèÿ ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ
äëÿ ðàçëè÷íûõ óãëîâ ϕ0.

4. Âûÿâëåíû îáëàñòè çíà÷åíèé ïîëÿðíîãî è àçèìóòàëüíîãî óãëîâ âûëåòà
θ è ϕ è ýíåðãèè E, äëÿ êîòîðûõ ñèãíàë ðàñïûëåííûõ àòîìîâ íà 100%
ôîðìèðóåòñÿ çà ñ÷åò ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ, ïåðåôîêóñèðîâàííûõ îò-
íîñèòåëüíî öåíòðà ëèíçû.

5. Îáíàðóæåíî, ÷òî â ðàñïðåäåëåíèÿõ ñ îäíîâðåìåííûì ðàçðåøåíèåì ïî
ýíåðãèè è ïîëÿðíîìó óãëó äëÿ ôèêñèðîâàííûõ èíòåðâàëîâ óãëîâ ϕ îò-
÷åòëèâî ðàçëè÷àþòñÿ îòäåëüíûå õðåáòû � ìàêñèìóìû ðàñïðåäåëåíèé
äëÿ ôîêóñèðîâàííûõ è ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî â
ýêñïåðèìåíòàõ ñ ðàçðåøåíèåì ïî óãëàì è ýíåðãèè îêàçûâàåòñÿ ïðèíöè-
ïèàëüíî âîçìîæíûì âûäåëèòü îòäåëüíî ñèãíàë òîëüêî ïåðåôîêóñèðî-
âàííûõ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ.
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