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Ïîñòàíîâêà çàäà÷è
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Ðàñïðåäåëåíèÿ ïî E è (1− cos θ)
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Ðàñïðåäåëåíèå ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî E è 1 � ños θ äëÿ óãëîâ
ϕ [88, 5◦, 91, 5◦].



Ðàñïðåäåëåíèÿ ïî E è (1− cos θ)
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Ðàñïðåäåëåíèå ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî E è 1 � ños θ äëÿ óãëîâ
ϕ [43, 5◦, 46, 5◦].



[1] Ìóñèí À.È., Ñàìîéëîâ Â.Í. Ýôôåêò ïåðåôîêóñèðîâêè ïî

àçèìóòàëüíîìó óãëó àòîìîâ, ýìèòèðîâàííûõ ñ ïîâåðõíîñòè

ãðàíè (001) Ni: ñðàâíåíèå äâóõ ìîäåëåé ðàñ÷åòà // Òåçèñû
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�Ôèçèêà âçàèìîäåéñòâèÿ çàðÿæåííûõ ÷àñòèö ñ êðèñòàëëàìè�,
Ìîñêâà, 27�29 ìàÿ 2014. Ìîñêâà: Óíèâåðñèòåòñêàÿ êíèãà, 2014.
Ñ. 73. Óñòíûé äîêëàä.
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Ðàñïðåäåëåíèÿ ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ ïî àçèìóòàëüíîìó óãëó
ϕ0 äëÿ âñåõ ýíåðãèé E è ïîëÿðíûõ óãëîâ âûëåòà ϑ,
íàáëþäàåìûõ â èíòåðâàëàõ óãëîâ ϕ [88, 5◦, 91, 5◦],
[85, 5◦, 88, 5◦], [82, 5◦, 85, 5◦].



Ìíîãîçíà÷íîñòü ðàñïðåäåëåíèé
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Ðàñïðåäåëåíèå ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ äëÿ óãëîâ θ
[56, 3◦, 57, 8◦] è ýíåðãèè E 2, 5± 0, 4 ýÂ, íàáëþäàåìûõ â
èíòåðâàëàõ óãëîâ ϕ [45◦, 90◦], â ìîäåëè 21 àòîìà.



[2] Ìóñèí À.È., Ñàìîéëîâ Â.Í. Î ìíîãîçíà÷íîñòè ñèãíàëà

ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ, ýìèòèðîâàííûõ ñ ïîâåðõíîñòè

ãðàíè (001) Ni // Ñáîðíèê òåçèñîâ �Ìàòåðèàëû è òåõíîëîãèè
XXI âåêà�, 11�12 äåêàáðÿ 2014, Êàçàíü: Èçä-âî Êàçàíñêîãî
ôåäåðàëüíîãî óíèâåðñèòåòà, 2014. Ñ. 276. / [Ýëåêòðîííûé
ðåñóðñ] � 1 ýëåêòðîí. îïò. äèñê (CDROM), 12 ñì. Ñòåíäîâûé
äîêëàä.



Ðàñïðåäåëåíèå ïî E è ϕ0
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Äèôôåðåíöèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå ïî íà÷àëüíîìó
àçèìóòàëüíîìó 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.



Ðàñïðåäåëåíèå ïî E è ϕ0
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Äèôôåðåíöèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå ïî íà÷àëüíîìó
àçèìóòàëüíîìó 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.



Íàáëþäàåìîñòü ïåðåôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ
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Ðàñïðåäåëåíèÿ ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ ïî ýíåðãèè E è 1 � ños θ,
íàáëþäàåìûõ â èíòåðâàëå àçèìóòàëüíûõ óãëîâ [76, 5◦, 79, 5◦].
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Ðàñïðåäåëåíèå âñåõ ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ïî ýíåðãèè E ,
íàáëþäàåìûõ â èíòåðâàëå óãëîâ ϕ [76, 5◦, 79, 5◦] è θ
[65, 0◦, 66, 4◦].



[3] Ñàìîéëîâ Â.Í., Ìóñèí À.È. Ýôôåêòû ôîêóñèðîâêè àòîìîâ,

ýìèòèðîâàííûõ ñ ãðàíè (001) Ni, ñ ðàçðåøåíèåì ïî óãëàì è

ýíåðãèè // Èçâåñòèÿ ÐÀÍ. Ñåðèÿ ôèçè÷åñêàÿ. 2018. Ò. 82. � 2,
ñ. 1-6.

[4] V.N. Samoilov, A.I. Musin. Focusing e�ects for atoms sputtered

from (001) Ni face with energy and angular resolution // Bulletin
of the Russian Academy of Sciences: Physics. 2018. V. 82, No. 2.
P. 150-154.



Âûâîäû

1. Ñ ïîìîùüþ ìîäåëè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè èññëåäîâàíû
îñîáåííîñòè ôîêóñèðîâêè è ïåðåôîêóñèðîâêè àòîìîâ,
ýìèòèðîâàííûõ ñ ïîâåðõíîñòè ãðàíè (001) Ni, ïî
àçèìóòàëüíîìó óãëó ïðè ôîðìèðîâàíèè ðàñïðåäåëåíèé
ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ñ ðàçðåøåíèåì îäíîâðåìåííî ïî
ïîëÿðíîìó óãëó 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, ðàñïîëîæåííîì
çà ëèíçîé, êîòîðûé ïðèñóòñòâóåò òîëüêî â ìîäåëè 21
àòîìà. Â ìîäåëè 21 àòîìà ïåðåôîêóñèðîâàííûå àòîìû
ìîãóò îáðàçîâàòüñÿ áëèæå ê öåíòðó ëèíçû. Ýòîò ýôôåêò
îáóñëîâëåí ðàññåÿíèåì ýìèòèðîâàííûõ àòîìîâ
ïîñëåäóþùèìè àòîìàìè çà ëèíçîé.



Âûâîäû

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 ìîäåëè
21 àòîìà è ôîêóñèðîâàííûõ àòîìîâ ïî óãëó âûëåòà ϕ0 â
ìîäåëè 5 àòîìîâ ïðè ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøèõ çíà÷åíèÿõ
ýíåðãèè E . Ïîêàçàíî, ÷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 îòíîñèòåëüíî
öåíòðà ëèíçû.



Âûâîäû

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 ïðèíöèïèàëüíî âîçìîæíûì âûäåëèòü
îòäåëüíî ñèãíàë òîëüêî ïåðåôîêóñèðîâàííûõ ðàñïûëåííûõ
àòîìîâ.
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Цель

 Выявить особенности модификации двудольных биметаллических
кластеров под действием бомбардировки атомами аргона и
проследить их связь с теплотой перемешивания компонентов
кластеров.

 Установить влияние увеличения размера бомбардирующей частицы
на процессы массопереноса, которые протекают в биметаллических

2

на процессы массопереноса, которые протекают в биметаллических
кластерах, механизмы их активизации и способы управления этими
процессами.

 Выяснить условия и динамику образования оболочечных структур из
двудольных свободных кластеров под действием
низкоэнергетических частиц аргона разного размера.



Потенциалы межатомного 
взаимодействия

 металл-металл
потенциал Акланда

потенциал Борна-Майера 
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Модификация свободных двудольных биметаллических 
кластеров под действием низкоэнергетической
бомбардировки одиночными атомами аргона. 
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Cleveland, C., & Landman, U. (1991). The energetics and structure of nickel clusters: Size 
dependence.The Journal of Chemical Physics, 94(11), 7376.

39, 195 атомов Cu, Au, Ni и Al в половинке кластера, самостоятельное объединение половинок путем
их слияния, принудительный нагрев до 500 К в течение 50 пс, 50 пс - неизменная температура и
следующие 50 пс - охлаждение до 0 К. Бомбардировки со случайных направлений с заданной
энергией в центр масс кластера.



Температуры и коэффициенты распыления кластеров 
при бомбардировках одиночными атомами Ar

Ni-Al Cu-Au
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Cu-Bi



Число атомов в многоатомных фрагментах 
распыленного материала
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Cu-Au Ni-Al



Радиусы монокомпонентных частей и 
расстояния между их центрами для Ar1 после

100 пс эволюции

Cu-Au Ni-Al
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Визуализация биметаллических кластеров 
после 100 пс эволюции в результате 

взаимодействия с частицей Ar1

Cu-Au Ni-Al

8

Cu-Bi

Yasuda, H., & Mori, H. 
(1994). Cluster-size 
dependence of alloying 
behavior in gold 
clusters.Zeitschrift Für
Physik D Atoms, 
Molecules and Clusters, 
31(1), 131-134.

Yasuda, H., & Mori, H. 
(1992). Spontaneous 
alloying of zinc atoms into 
gold clusters and formation 
of compound 
clusters.Physical Review 
Letters, 69(26), 3747-3750.



Особенности влияния бомбардировки кластерами 
аргона на процессы массопереноса в свободных 

двудольных биметаллических кластерах.
9

195 атомов Cu, Au, Ni, Al и Bi в половинке кластера, самостоятельное объединение половинок путем
их слияния, принудительный нагрев до 500 К в течение 50 пс, 50 пс - неизменная температура и
следующие 50 пс - охлаждение близко к 0 К. Случайные бомбардировки в центр масс кластера.



Температуры и коэффициенты распыления  
металлических кластеров при бомбардировках

кластерами Ar13

Ni-Al Cu-Au

10

Cu-Bi



Коэффициенты распыления 
монокомпонентных частей кластеров за 5 пс*

Cu-Au Ni-Al
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1Behrisch, R. (1981). 
Sputtering by Particle 
Bombardment I. (R.Behrisch, 
Ed.), Topics in Applied 
Physics(Vol. 47). Berlin, 
Heidelberg: Springer Berlin 
Heidelberg.

*Коэффициенты
представлены в 
расчете на один 
бомбардирующий
атом.



Синергетический эффект выхода 
распыления

Cu-Au
Ni-Al
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Kornich, GV, Betz, G., Kornich, VG, Shulga, VI, & Yermolenko, OA (2011). Synergism in sputtering of copper 
nanoclusters on graphite substrate at low energy Cu2 bombardment.Nuclear Instruments and Methods 
in Physics Research, Section B: Beam Interactions with Materials and Atoms, 269(14), 1600-1603. 

Andersen, HH, & Bay, HL (1974). Nonlinear effects in heavy-ion sputtering.Journal of Applied Physics, 45(2), 
953-954. https://doi.org/10.1063/1.1663348

Andersen, HH, & Bay, HL (1975). Heavy-ion sputtering yields of gold: Further evidence of nonlinear 
effects.Journal of Applied Physics, 46(6), 2416-2422. https://doi.org/10.1063/1.321910



Число атомов в многоатомных фрагментах 
распыленного материала

13

Cu-Au Ni-Al



Радиусы монокомпонентных частей и 
расстояния между их центрами в случае Ar13 

после 100 пс эволюции

Cu-Au
Ni-Al
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Зависимость радиусов монокомпонентных частей 
и расстояний между ними от времени, 300  эВ
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Cu-Au Cu-Bi



Эволюция биметаллических кластеров в 
течение 100 пс в результате взаимодействия с 

частицей Ar13 с энергией 300 эВ

Cu-Au Cu-Bi
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Выводы

 Выполнено молекулярно-динамическое моделирования эволюции двудольных кластеров
меди, медь-золото, медь-висмут, алюминий-никель, которые состоят из однокомпонентных
долей с одинаковым числом атомов, под действием низкоэнергетических частиц Ar1, Ar2,
Ar13 в течение 5 и 100 пс. вычисления проводились с использованием авторского
программного продукта, включая молекулярно-динамическое алгоритм для случая
произвольных наноатомных систем, состоящих из атомов Cu, Au, Ni, Al, Bi и Ar с
использованием технологий параллельного программирования MPI и OpenMP для
компьютерних систем с распределенной и общей памятью.

 Показан постепенный переход от каскадно-рекойлового механизма распыления к
термическому за первые 5 пс и общим время эволюции атомных систем 100 пс.
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термическому за первые 5 пс и общим время эволюции атомных систем 100 пс.

 Получены качественно другие формы зависимости потенциальной энергии и температуры от
энергии бомбардирующей частицы для случае Ar13 по сравнению с Ar1; коэффициенты
распыления за первые 5 пс, полученные при бомбардировке кластеров Ni-Al единичными
атомами Ar, демонстрируют преобладание в распыленном материале атомов никеля над
атомами алюминия, в то время как для случаев Ar2 и Ar13 преобладают атомы алюминия.
Установлено, что наибольшие температуры имеет кластер Ni-Al, который имеет также и
наименьшую отрицательную теплоту перемешивания для пары алюминий-никель по
сравнению с другими кластерами.

 Установлен синергетический эффект при распылении двудольных кластеров под действием
бомбардировки частицами Ar2 и Ar13 по сравнению с Ar1.

 Идентифицирован процесс формирования оболочечных наноструктур с медным ядром и
оболочкой из атомов висмута различной интенсивности после взаимодействия начального
кластера Cu-Bi с частицами Ar и Ar13 различной энергии в течение 100 пс. Кроме того, за
последнее время были выполнены дополнительные расчеты эволюции этих систем для
времен до 500 пс с целью более глубокого понимания происходящих процессов переноса.
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Постановка задачи 
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Метод классической молекулярной динамики не позволяет исследовать 

процессы, связанные с так называемыми редкими событиями – термически 

активируемыми атомными переходами. 

 

Для моделирования процессов, связанных с такими переходами,  можно 

использовать методы ускоренной молекулярной динамики: 

гипердинамика; 

температурно-ускоренная динамика; 

метод параллельных реплик. 

Arthur F. Voter, (Los Alamos NL / J. Chem. Phys. 1997; PRL, PRB 1998). 



Метод гипердинамики 

Частота переходов системы через энергетический барьер : 

 

 

где  Т – равновесная температура; 
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При снижении всех энергетических барьеров системы  на величину ΔЕ и 

неизменности предэкспоненциальных множителей, частоты переходов 

изменяются следующим образом: 
 
 

ΔЕ 
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Предэкспоненциальный множитель 

 Cогласно гармоническому приближению теории переходного состояния (**) 
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где индекс “0” соответствует положению системы в исходном состоянии;  

* - положению системы в переходном состоянии;  

n – число атомов системы. 

 

Нормальные моды колебаний определяются формой потенциальной 
поверхности в окрестности потенциальных минимумов и седловых 
точек.  

(**) G. H. Vineyard.  J. Phys. and Chem. Solids. 1957.  
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Снижение энергетических барьеров 
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Метод температурно-ускоренной динамики 
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Метод температурно-ускоренной динамики 
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попытка перехода системы 

в другое состояние 

Возврат системы в 

исходное состояние  



Изменение потенциала для 

температурно-ускоренной динамики 
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Объединение методов гипердинамики и температурно-

ускоренной динамики 
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Построение энергетической ямы: 
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Алгоритм принятия переходов в этом методе совпадает с 
алгоритмом метода температурно-ускоренной динамики. 
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Особенности измененного потенциала 

 



Сравнение результатов моделирования, 

полученных различными методами 

12 

Результаты, полученные методами ускоренной молекулярной динамики, 

сравнивались с результатами классической молекулярной динамики.  

Для проверки гипотезы о соответствии полученных распределений 

промежутков времени, которые проходили между двумя 

последовательными атомными переходами, одному закону распределения 

использовался критерий однородности Смирнова. 

Нулевая гипотеза проверялась при различных уровнях значимости α. 



Двумерный кристалл. Особенности модели. 

13 Вследствие деформации 6 возможных переходов вакансии разделяются на 2 типа. 

 Периодические граничные 

 условия 

 Направление сжатия 

 кристалла 



Диффузия вакансии в объеме двумерного кристалла. 
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t – среднее значение времени, которое проходит между двумя последовательными переходами; 

z – величина сжатия кристалла; 

n – отношение количества атомных переходов в направлении сжатия к общему числу переходов; 

      α – уровень значимости при котором удовлетворяется нулевая гипотеза.   

R1=0.3 A;   

R2=0.85 A; 

z=0.25% 
 

Tlow, К Метод V0, eV Thigh, K t, ps n α 

500 

МД - - 175 0.374 - 

ГД 0.06 - 157 0.388 0.01 

ТУД - 700 150 0.407 0.001 

ТУГД 

0.04 600 176 0.386 0.1 

0.02 650 204 0.392 0.01 

0.02 600 208 0.384 0.1 



Выводы 
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1. Изменение потенциала межатомного взаимодействия позволяет 
улучшить метод температурно-ускоренной динамики. 

2. Методы гипердинамики и температурно-ускоренной динамики могут 
быть объединены в рамках одного комбинированного 
вычислительного комплекса. 

3. Представленный метод ускоренного динамического моделирования 
дает хорошую точность результатов, если сравнивать с результатами, 
которые дает молекулярная динамика. Это позволяет применять 
данный метод даже в случаях небольшого ускорения моделирования. 

4. При подборе параметров, объединенный метод является более 
гибким, чем отдельно взятые методы гипердинамики и 
температурно-ускоренной динамики. 
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