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ÒÅ�ÌÀËÈÇÀÖÈß ÀÒÎÌÍÛÕ ×ÀÑÒÈÖ Â �ÀÇÀÕÂ. À. Âîëüïÿñ *, À. Á. ÊîçûðåâÑàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé ýëåêòðîòåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò (ËÝÒÈ)197376, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 15 èþëÿ 2010 ã.Ñîçäàíà ìîäåëü ïðîöåññà òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ ÷àñòèö ïðè ðàññåÿíèè â ðàçëè÷íûõ ãàçàõ ñ ïðèìåíåíè-åì ìåæàòîìíîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ Áîðíà �Ìàéåðà. Îïèñàíèå ïðîöåññà òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ÷àñòèö ïðîâîäèòñÿ ìåòîäîì ñòàòèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü òåðìàëèçàöèè àäàï-òèðîâàíà äëÿ øèðîêîãî êëàññà ïàðòíåðîâ àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé, ó÷èòûâàåò ðåàëüíûå ýíåðãåòè÷åñêèåè óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ èñòî÷íèêîâ àòîìíûõ ÷àñòèö è ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòûâàòü ïàðàìåòðû ïðîñòðàí-ñòâåííîé çîíû èõ òåðìàëèçàöèè è ïåðåõîä â äè��óçèîííûé ðåæèì äâèæåíèÿ. Ýíåðãåòè÷åñêèé äèàïàçîíïðèìåíåíèÿ ìîäåëè òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ ÷àñòèö ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ äëÿ ìíîãèõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷�èçèêè ïëàçìû, ãàçîâîãî ðàçðÿäà è ïðîöåññîâ èîííîãî îñàæäåíèÿ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÒåðìàëèçàöèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö � ýòî ïðîöåññïîòåðè èìè ýíåðãèè ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ÷àñòèöà�ìè ðàññåèâàþùåé ñðåäû äî ñîñòîÿíèÿ òåðìîäèíàìè�÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ ñ íåé. Êîëè÷åñòâåííûå îöåíêèïðîòÿæåííîñòè çîíû òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ ÷àñòèöïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü ãðàíèöó ìåæäó èõ íàïðàâ�ëåííûì äâèæåíèåì è ïåðåõîäîì â äè��óçèîííûéðåæèì ðàñïðîñòðàíåíèÿ â ãàçîâîé ñðåäå. Ýòî â ñâîþî÷åðåäü ïîçâîëÿåò ïðè îïèñàíèè ïðîöåññîâ ïåðåíîñààòîìíûõ ÷àñòèö èñïîëüçîâàòü èìåííî òîò ìàòåìàòè�÷åñêèé àïïàðàò, êîòîðûé ñîîòâåòñòâóåò õàðàêòåðóèõ äâèæåíèÿ � íàïðàâëåííîìó èëè äè��óçèîííî�ìó.Ñóùåñòâóþùèå ìîäåëè ïðîöåññà ïåðåíîñà àòîì�íûõ ÷àñòèö â ãàçîâîé ñðåäå, åñëè ðàññìàòðèâàòü âî�ïðîñû ïåðåíîñà ñ òî÷êè çðåíèÿ òåðìàëèçàöèè ÷àñ�òèö [1�3℄ è äè��óçèè òåðìàëèçîâàííîãî ïîòîêà ÷àñ�òèö [4�6℄, íå ïîçâîëÿþò êîððåêòíî îïèñàòü ïðîñòðàí�ñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè, ïîòîêà è ñêîðî�ñòåé àòîìíûõ ÷àñòèö. Íàïðèìåð, ïðîöåäóðû óñðåä�íåíèÿ äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà [1℄ èëè óãëà ðàññå�ÿíèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö [2℄ íå ó÷èòûâàþò ðåàëüíîãîðàçáðîñà ïåðåäàííîé ýíåðãèè ïðè àòîìíûõ ñòîëêíî�âåíèÿõ. Ïðèáëèæåíèå íåïðåðûâíûõ ïîòåðü ýíåðãèèâ ïðîöåññå ïåðåíîñà àòîìíûõ ÷àñòèö â ãàçîâîé ñðå�äå [4℄ ñïðàâåäëèâî â ñëó÷àå ïðåèìóùåñòâåííûõ ïî�òåðü àòîìàìè ýíåðãèè, íî íå èìïóëüñà. Ýòî ñîîòâåò�*E-mail: ml�elteh.ru, volpyas�yandex.ru

ñòâóåò ðàññåÿíèþ òÿæåëûõ àòîìíûõ ÷àñòèö íà ëåã�êèõ àòîìàõ ãàçîâîé ñðåäû. Èçìåíåíèå âåëè÷èíû ñå�÷åíèÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ è óãëîâ ðàññåÿíèÿ â çàâè�ñèìîñòè îò ñêîðîñòè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîì�íûõ ÷àñòèö [7℄ çàòðóäíÿåò îïèñàíèå ïðîöåññà ïåðå�íîñà ñ ïîçèöèè êëàññè÷åñêîé òåîðèè ðàññåÿíèÿ.Îöåíêà ïðîòÿæåííîñòè è ãðàíèöû îäíîìåðíîéçîíû òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ ÷àñòèö âîçìîæíà íàîñíîâå ìîäåëè íåëèíåéíîé äè��óçèè [8℄, êîòîðàÿðàññìàòðèâàåò ïðîöåññ ïåðåíîñà àòîìîâ êàê äè���óçèþ ñî ¾ñâåðõòåïëîâîé¿ ñêîðîñòüþ. Ýòîò ìåõà�íèçì íåëèíåéíîé äè��óçèè, ó÷èòûâàþùèé âûõîäðàññåÿííûõ àòîìîâ èç ïîòîêà è èõ èíåðöèþ, ïîçâî�ëÿåò ðàññìàòðèâàòü ïîòîê àòîìîâ êàê äè��óíäèðó�þùèé ïî çàêîíàì íåëèíåéíîé äè��óçèè ÷åðåç õàî�òè÷åñêóþ ðåøåòêó àòîìîâ ðàáî÷åãî ãàçà. Â ðàìêàõýòîé ìîäåëè ìîãóò áûòü îïðåäåëåíû ïðîñòðàíñòâåí�íûå ïîëîæåíèÿ âèðòóàëüíûõ èñòî÷íèêîâ òåðìàëè�çîâàííûõ àòîìíûõ ÷àñòèö è ñîîòíîøåíèå ïðÿìîãî èäè��óçèîííîãî ïîòîêîâ â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåò�ðîâ ãàçîðàçðÿäíîé ïëàçìû è ñîðòà ñòàëêèâàþùèõñÿàòîìíûõ ÷àñòèö.Âî èçáåæàíèå ðàçëè÷íûõ äîïóùåíèé ïðè ðàñ÷åòåïðîòÿæåííîñòè è ãðàíèöû çîíû òåðìàëèçàöèè àòîì�íûõ ÷àñòèö â ðÿäå ðàáîò [9�13℄ áûëè ïðåäïðèíÿ�òû ïîïûòêè èñïîëüçîâàíèÿ ìåòîäîâ ñòàòèñòè÷åñêî�ãî ìîäåëèðîâàíèÿ Ìîíòå-Êàðëî. Îäíàêî ðÿä ðàç�ëè÷íûõ ïðåäïîëîæåíèé îá îòñóòñòâèè âûõîäà ÷àñ�òèö èç ïðÿìîãî ïîòîêà [9℄, íà÷àëüíûõ ýíåðãåòè÷å�ñêèõ è óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ ÷àñòèö ïîòîêà [10℄196



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 1 (7), 2011 Òåðìàëèçàöèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö â ãàçàõè ðàçëè÷íûõ ìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëàõ âçàèìîäåé�ñòâèÿ [11; 13℄ ïðèâîäèò ê ìîäåëèðîâàíèþ ÷àñòíûõçàäà÷ [12℄, îïèñûâàþùèõ ïðîöåññû ïåðåíîñà àòîì�íûõ ÷àñòèö â ðàçëè÷íûõ ïðèáëèæåíèÿõ, àäàïòèðî�âàííûõ ê êîíêðåòíûì óñëîâèÿì ýêñïåðèìåíòàëüíûõèññëåäîâàíèé.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëîæåíà ìîäåëü ïðîöåñ�ñà òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ ÷àñòèö ïðè èõ äâèæåíèèâ ãàçîâîé ñðåäå, êîòîðàÿ äîñòàòî÷íî êîððåêòíî îïè�ñûâàåò ïðîöåññû ðàññåÿíèÿ ïðè ñòîëêíîâåíèè àòîì�íûõ ÷àñòèö, ó÷èòûâàåò ýíåðãåòè÷åñêèå è óãëîâûåðàñïðåäåëåíèÿ èñòî÷íèêîâ àòîìíûõ ÷àñòèö è ïîçâî�ëÿåò ðàññ÷èòûâàòü ïàðàìåòðû ïðîñòðàíñòâåííîé çî�íû èõ òåðìàëèçàöèè. Îïèñàíèå ïðîöåññà òåðìàëèçà�öèè àòîìíûõ ÷àñòèö ïðîâîäèòñÿ ìåòîäîì ñòàòèñòè�÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïîëíîå èçëîæåíèå ñòðóêòó�ðû ìîäåëè è àëãîðèòìîâ ìîäåëèðîâàíèÿ âûõîäèò çàðàìêè íàñòîÿùåé ñòàòüè, ïîýòîìó îñòàíîâèìñÿ íàðàññìîòðåíèè òåõ õàðàêòåðíûõ îñîáåííîñòåé, êîòî�ðûå îáëàäàþò îïðåäåëåííîé íîâèçíîé.2. ÏÎÒÅÍÖÈÀË ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈßÀÒÎÌÍÛÕ ×ÀÑÒÈÖÎñíîâíîé õàðàêòåðèñòèêîé ïðè îïèñàíèè ïðîöåñ�ñîâ óïðóãîãî âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö ÿâëÿ�åòñÿ óãîë ðàññåÿíèÿ � â ñèñòåìå öåíòðà ìàññ, îò êîòî�ðîãî çàâèñÿò ýíåðãåòè÷åñêèå ïîòåðè è ïîñëåäóþùèéõàðàêòåð èõ äâèæåíèÿ. Îí îïðåäåëÿåòñÿ ïðèöåëü�íûì ïàðàìåòðîì ñòîëêíîâåíèÿ b è ïðè ñ�åðè÷åñêèñèììåòðè÷íîì ìåæàòîìíîì ïîòåíöèàëå âçàèìîäåé�ñòâèÿ U(r) îïèñûâàåòñÿ âûðàæåíèåì� = � � 2b 1Zrmin dr=r2[1� U(r)=E � b2=r2℄1=2 ; (1)ãäå r � ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå, E � êèíåòè÷åñêàÿýíåðãèÿ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö â ñèñòåìåöåíòðà ìàññ ïðè r !1, rmin � ðàññòîÿíèå íàèáîëü�øåãî ñáëèæåíèÿ ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö, êîòîðîåÿâëÿåòñÿ êîðíåì âûðàæåíèÿ ïîä çíàêîì ðàäèêàëàâ çíàìåíàòåëå:1� U(r)=E � b2=r2 = 0:Ýòîò èíòåãðàë äëÿ îïðåäåëåíèÿ óãëà ðàññåÿíèÿ� âûðàæàåòñÿ â ýëåìåíòàðíûõ �óíêöèÿõ òîëüêî äëÿïîòåíöèàëà æåñòêèõ ñ�åð è ðÿäà ñòåïåííûõ ïîòåí�öèàëîâ è èõ ëèíåéíûõ êîìáèíàöèé. Èñïîëüçîâàíèåìåæàòîìíîãî ïîòåíöèàëà æåñòêèõ ñ�åð çíà÷èòåëü�íî óïðîùàåò ïðîöåäóðó ðàñ÷åòà [14℄, ïðåæäå âñåãî

ïðè ñòàòèñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññà óïðó�ãîãî ðàññåÿíèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö â ãàçå. Îäíàêî ñó�ùåñòâåííûì íåäîñòàòêîì ýòîãî ïîòåíöèàëà âçàèìî�äåéñòâèÿ ÿâëÿåòñÿ îòñóòñòâèå çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿâçàèìîäåéñòâèÿ îò ýíåðãèè îòíîñèòåëüíîãî äâèæå�íèÿ ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö. Ïðè âçàèìîäåéñòâèè÷àñòèö â ãàçîâîé ñðåäå â îáëàñòè íèçêèõ ýíåðãèé,ïî ìàñøòàáó âåëè÷èíû íå ïðåâûøàþùèõ ñîîòâåò�ñòâóþùèõ ïîòåíöèàëîâ èîíèçàöèè, ñå÷åíèå óïðóãîãîðàññåÿíèÿ èìååò ïîðÿäîê ãàçîêèíåòè÷åñêîãî è ñëà�áî çàâèñèò îò ýíåðãèè ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö. Âýòîì ñëó÷àå êëàññè÷åñêîå ðàññåÿíèå æåñòêèõ ñ�åðÿâëÿåòñÿ õîðîøèì ïðèáëèæåíèåì. Â òàêîì äèàïà�çîíå ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèå ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñ�òèö îïðåäåëÿåòñÿ èõ âíåøíèìè ýëåêòðîííûìè îáî�ëî÷êàìè è îòëè÷àåòñÿ äëÿ êàæäîé èç ïàð ñòàëêèâàþ�ùèõñÿ ÷àñòèö. Ïðè óâåëè÷åíèè ýíåðãèè îòíîñèòåëü�íîãî äâèæåíèÿ ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö çíà÷èòåëü�íîå ðàññåÿíèå ïðîèñõîäèò ïðè ñóùåñòâåííîì ïåðå�êðûòèè èõ ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê, è ïîòåíöèàë âçàè�ìîäåéñòâèÿ îïðåäåëÿåòñÿ, â îñíîâíîì, âíóòðåííèìèýëåêòðîíàìè. Âîçáóæäåíèå ïðè ýòîì âíåøíèõ ýëåê�òðîíîâ ìàëî ìåíÿåò ðàññåèâàþùèé ïîòåíöèàë, ý���åêòèâíàÿ îáëàñòü äåéñòâèÿ êîòîðîãî ñîîòâåòñòâó�åò ìåíüøèì ìåæàòîìíûì ðàññòîÿíèÿì. Â ýòîì äèà�ïàçîíå ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö ñãàçîâîé ñðåäîé íåîáõîäèìî ïðèìåíåíèå áîëåå êîð�ðåêòíûõ ìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö. Îäíàêî èñïîëüçîâàíèå òà�êèõ ìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ U(r)ïðåäóñìàòðèâàåò ïðîöåäóðó ÷èñëåííîãî èíòåãðèðî�âàíèÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ óãëà ðàññåÿíèÿ � â êàæäîìàêòå àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé íåïîñðåäñòâåííî ïðè÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè ñòàòèñòè÷åñêèì ìåòîäîì,÷òî íåðåàëüíî ñ òî÷êè çðåíèÿ âðåìåíè ìîäåëèðîâà�íèÿ. Ïðè ýòîì äëÿ äîñòàòî÷íî êîððåêòíûõ ìåæàòîì�íûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòî îãðàíè÷èâà�þòñÿ ðàçëè÷íûìè ïðèáëèæåííûìè ìåòîäàìè êàê âðàìêàõ êëàññè÷åñêîãî, òàê è êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãîîïèñàíèÿ.Ñîâìåùåíèå áûñòðîäåéñòâèÿ âû÷èñëèòåëüíîéïðîöåäóðû ïðè èñïîëüçîâàíèè ïîòåíöèàëà æåñòêèõñ�åð è êîððåêòíîñòè �èçè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ïðîöåñ�ñîâ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö ìîæåò áûòüäîñòèãíóòî ïðèìåíåíèåì ââåäåííîãî íàìè ðàíåå[15℄ ìåæàòîìíîãî ïîòåíöèàëà êâàçèæåñòêèõ ñ�åðUqhs(r).�àññìîòðèì êðàòêî âèä è ïðîöåäóðó ïðèìåíåíèÿìåæàòîìíîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ Uqhs(r). Âêà÷åñòâå äîñòàòî÷íî êîððåêòíûõ ìåæàòîìíûõ ïî�òåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ âîçìîæíî èñïîëüçîâàíèåöåëîãî ðÿäà ïðîáíûõ ïîòåíöèàëîâ, ïðèìåíèìûõ ê197



Â. À. Âîëüïÿñ, À. Á. Êîçûðåâ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 1 (7), 2011àòîìàì ðàçëè÷íûõ ýëåìåíòîâ è ñîäåðæàùèõ ïîä�ãîíî÷íûå ïàðàìåòðû. Íàèáîëåå óäîáíûì, ñ òî÷êèçðåíèÿ ìàòåìàòè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ, ÿâëÿåòñÿ ìåæ�àòîìíûé ïîòåíöèàë Áîðíà �Ìàéåðà [16℄:UB�M (r) = AB�M (Z1; Z2)�� exp�� rbB�M (Z1; Z2)� ; (2)ãäå Z1, Z2 � ïîðÿäêîâûå (àòîìíûå) íîìåðà ñòàëêè�âàþùèõñÿ àòîìíûõ ÷àñòèö; AB�M , bB�M � ïîñòîÿí�íûå, îïðåäåëÿåìûå äëÿ êàæäîé èç ïàð ñòàëêèâàþ�ùèõñÿ àòîìíûõ ÷àñòèö.Äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ ìåæàòîìíîãî ïîòåíöèàëàÁîðíà �Ìàéåðà íàìè áûëà ïðîâåäåíà åãî ìîäè�è�êàöèÿ ïî ðåçóëüòàòàì ðàáîò [17; 18℄ äëÿ áîëüøîãîêëàññà ïàðòíåðîâ ñòîëêíîâåíèÿ ñ ïîðÿäêîâûìèíîìåðàìè Z1;2 = 2 : : : 80. Ïðè ýòîì ïîñòîÿííûåAB�M è bB�M â âûðàæåíèè äëÿ ìåæàòîìíîãîïîòåíöèàëà Áîðíà �Ìàéåðà (2) áûëè ïðåäñòàâëåíûâ âèäå �óíêöèé AB�M (Z1; Z2) è bB�M (Z1; Z2) èàïïðîêñèìèðîâàíû ñòåïåííûìè �óíêöèÿìè êàêAapB�M (Z1; Z2) = 95:863(Z1Z2)0:7383 ýÂ;bapB�M (Z1; Z2) = 0:122(Z0:03871 + Z0:03872 )�A:Ìàêñèìàëüíàÿ îòíîñèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòüàïïðîêñèìàöèè ïàðàìåòðîâ AapB�M (Z1; Z2) èbapB�M (Z1; Z2), ñîîòâåòñòâóþùèõ ñòîëêíîâåíèþíàèáîëåå ëåãêèõ àòîìíûõ ÷àñòèö, íå ïðåâûøàåòâåëè÷èíû 8% è äëÿ òÿæåëûõ àòîìíûõ ÷àñòèöóìåíüøàåòñÿ äî 3%.Ýòîò ÷èñòî ýêñïîíåíöèàëüíûé ìåæàòîìíûé ïî�òåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ (2) ïîçâîëÿåò àíàëèòè÷å�ñêè âûðàçèòü ðàññòîÿíèå rmin íàèáîëüøåãî ñáëèæå�íèÿ ïðè öåíòðàëüíîì ñòîëêíîâåíèè (ïðèöåëüíûé ïà�ðàìåòð b = 0) äâóõ àòîìíûõ ÷àñòèö èç óðàâíåíèÿUB�M (rmin) = E;ðåøåíèå êîòîðîãî èìååò âèärmin(E) = �bapB�M (Z1; Z2) ln EAapB�M (Z1; Z2) ; (3)è îïðåäåëÿåò ìèíèìàëüíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó äâóìÿàòîìíûìè ÷àñòèöàìè â òî÷êå îñòàíîâêè ïðè èí�è�íèòíîì äâèæåíèè íàëåòàþùåé ÷àñòèöû.Ìåæàòîìíûé ïîòåíöèàë êâàçèæåñòêèõ ñ�åð ìî�æåò áûòü îïðåäåëåí ïðè ýòîì êàêUqhs(r) = ( 1 ïðè r < rqhs = rmin(E);0 ïðè r > rqhs = rmin(E):

�àññòîÿíèå ìàêñèìàëüíîãî ñáëèæåíèÿ àòîìíûõ÷àñòèö rmin â ìîäåëÿõ æåñòêèõ (rmin = onst) è êâà�çèæåñòêèõ (rmin(E)) ñ�åð íå çàâèñèò îò ïðèöåëüíî�ãî ïàðàìåòðà b, ëåæàùåãî â èíòåðâàëå 0 < b < rmin(ïðè b > rmin âçàèìîäåéñòâèå îòñóòñòâóåò). Ïðè�öåëüíûé ïàðàìåòð b ïðè çàäàííîì ðàññòîÿíèè ìàê�ñèìàëüíîãî ñáëèæåíèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö rmin îïðåäå�ëÿåò ïîëîæåíèå òî÷êè ñîïðèêîñíîâåíèÿ äâóõ ñ�åð èñîîòâåòñòâåííî óãîë ðàññåÿíèÿ íàëåòàþùåé àòîìíîé÷àñòèöû.Êðèòåðèé ïðèìåíèìîñòè ïîòåíöèàëà âçàèìîäåé�ñòâèÿ êâàçèæåñòêèõ ñ�åð ñ ïðîèçâîëüíûì ìåæàòîì�íûì ïîòåíöèàëîì U(r) èìååò âèä [15℄r�r = r ��(dU(r)=dr)r=rmin��U(r) = r d lnU(r)dr ����r=rmin > 1:Äëÿ ýêñïîíåíöèàëüíîãî ìåæàòîìíîãî ïîòåíöèà�ëà Áîðíà �Ìàéåðà (2) êðèòåðèé ïðèìåíèìîñòè ïî�òåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ êâàçèæåñòêèõ ñ�åð ïðè�íèìàåò âèär d lnUB�M (r)dr ����r=rmin = rmin(E)bapB�M > 1;è îáëàñòü ïðèìåíèìîñòè ñîîòâåòñòâóþùåãî ïîòåíöè�àëà âçàèìîäåéñòâèÿ êâàçèæåñòêèõ ñ�åð ñîñòàâëÿåòrmin(E) > 0:122(Z0:03871 + Z0:03872 )�A: (4)Èç ýòîãî óñëîâèÿ âèäíî, ÷òî ïîòåíöèàë âçàèìî�äåéñòâèÿ êâàçèæåñòêèõ ñ�åð ñ ìåæàòîìíûì ïîòåí�öèàëîì Áîðíà �Ìàéåðà ïðèìåíèì â îáëàñòè áîëü�øèõ ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé, êîòîðûì ñîîòâåòñòâó�þò êàê ìàëûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ, òàêè áîëüøèå çíà÷åíèÿ ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà â øèðî�êîì äèàïàçîíå ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ àòîìíûõ ÷àñ�òèö.Â ðàìêàõ ïîëó÷åííîé ìîäåëè êâàçèæåñòêèõ ñ�åðìèêðîñêîïè÷åñêîå ñå÷åíèå óïðóãîãî âçàèìîäåéñòâèÿàòîìíûõ ÷àñòèö �qhs çàâèñèò îò ýíåðãèè èõ îòíîñè�òåëüíîãî äâèæåíèÿ E:�qhs = � ��bapB�M (Z1; Z2) ln EAapB�M (Z1; Z2)�2 ;ðàñòåò ñ óìåíüøåíèåì ýíåðãèè E è äîñòèãàåò âå�ëè÷èíû ãàçîêèíåòè÷åñêîãî ñå÷åíèÿ ïðè òåïëîâûõýíåðãèÿõ ñòîëêíîâåíèÿ. Ïðè óâåëè÷åíèè ýíåðãèèñòîëêíîâåíèÿ ñå÷åíèå óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ óìåíüøà�åòñÿ äî âåëè÷èíû, îãðàíè÷åííîé êðèòåðèåì ïðèìå�íèìîñòè (4) ìîäåëè êâàçèæåñòêèõ ñ�åð. Ìàêñèìàëü�íàÿ ýíåðãèÿ ñòîëêíîâåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ãðàíè�öå êðèòåðèÿ ïðèìåíèìîñòè ìîäåëè êâàçèæåñòêèõ198



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 1 (7), 2011 Òåðìàëèçàöèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö â ãàçàõñ�åð, ïðè óïðóãîì ðàññåÿíèè áîëüøèíñòâà ïàðòíå�ðîâ àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé îãðàíè÷åíà âåëè÷èíîé5 êýÂ. Ýòîò ýíåðãåòè÷åñêèé äèàïàçîí âçàèìîäåé�ñòâèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ äëÿìíîãèõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷ �èçèêè ïëàçìû è ãàçî�âîãî ðàçðÿäà.Îïðåäåëåíèå ìèêðîñêîïè÷åñêîãî ñå÷åíèÿ óïðóãî�ãî ðàññåÿíèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö â âèäå �qhs � r2min(E)ïîçâîëÿåò äëÿ îïèñàíèÿ àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé ïðè�ìåíèòü ìàòåìàòè÷åñêèé àïïàðàò ìîäåëè æåñòêèõñ�åð, êîòîðûé çíà÷èòåëüíî óïðîùàåò ïðîöåäóðóðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ ðàññåÿíèÿ [14℄ è äåëàåò âîçìîæ�íûì ïðèìåíåíèå ìåòîäà ñòàòèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðî�âàíèÿ äëÿ ðåàëüíîãî îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ óïðóãîãîðàññåÿíèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö â ãàçå. Ïðè ýòîì ìîäåëüêâàçèæåñòêèõ ñ�åð ñ ìîäè�èöèðîâàííûì ïîòåíöèà�ëîì âçàèìîäåéñòâèÿ Áîðíà �Ìàéåðà ëó÷øå àäàïòè�ðóåòñÿ ê ðàçëè÷íûì ñî÷åòàíèÿì ïàðòíåðîâ ñòîëêíî�âåíèÿ, òàê êàê ñîäåðæèò ïàðàìåòðû, õàðàêòåðíûåäëÿ êîíêðåòíûõ ïàð ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìíûõ ÷àñ�òèö.Äëÿ ïðîâåðêè ñòåïåíè àäåêâàòíîñòè ìîäåëè êâà�çèæåñòêèõ ñ�åð îïèñàíèþ ïðîöåññîâ òåðìàëèçàöèèàòîìíûõ ÷àñòèö áûëî ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëü�òàòîâ ðàñ÷åòà óãëîâ ðàññåÿíèÿ �(b; E) àòîìíûõ ÷àñ�òèö ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ ïðèìåíåíèåì ðàçëè÷íûõìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ. Â êà÷åñòâå ìåæàòîìíî�ãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ, äîñòàòî÷íî êîððåêò�íî îïèñûâàþùåãî ïðîöåññû ðàññåÿíèÿ àòîìíûõ ÷àñ�òèö ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ, áûë âûáðàí ìîäè�èöèðî�âàííûé ïîòåíöèàë Ôèðñîâà [19℄ ñ �óíêöèåé ýêðàíè�ðîâàíèÿ Íèêóëèíà [20℄:U(r) = Z1Z2e2r  �� raf � ; (5)ãäå af = 0:8853a0(Z1=21 + Z1=22 )2=3� ïàðàìåòð ýêðàíèðîâàíèÿ Ôèðñîâà (a0 � áîðîâ�ñêèé ðàäèóñ). Ôóíêöèÿ ýêðàíèðîâàíèÿ Íèêóëèíà,ïîëó÷åííàÿ ïóòåì ïðèáëèæåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíå�íèÿ Òîìàñà �Ôåðìè ïðè ïðèìåíåíèè âàðèàöèîííîãîïðèíöèïà, èìååò âèä �� raf � = �a exp��� raf �+ b exp�� raf ��2 ;ãäå a = 0:7111, b = 0:2889, � = 0:175, � = 1:6625.Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ ââûðàæåíèè (1) ïðè îïðåäåëåíèè óãëà ðàññåÿíèÿ �ñ ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ (5) íàìè áûëà ïðåä�ëîæåíà ìàòåìàòè÷åñêàÿ ïðîöåäóðà, ïðè êîòîðîé èí�

òåðâàë èíòåãðèðîâàíèÿ (rmin;1) â âûðàæåíèè (1)ðàçáèâàåòñÿ íà òðè îáëàñòè.Â ïåðâîé îáëàñòè rmin < r < rmin + Æ ïîäûíòå�ãðàëüíàÿ �óíêöèÿ â çíàìåíàòåëå âûðàæåíèÿ (1)f(r) = 1� U(r)=E � b2=r2ðàñêëàäûâàåòñÿ â ðÿä Òåéëîðà:f(r) = f(rmin) + f 0(rmin)(r � rmin) ++ f 00(rmin) (r � rmin)22 + : : : �� (r � rmin)�f 0(rmin) + f 00(rmin)r � rmin2 � :Îòíîñèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü ýòèõ ïðåîáðàçîâà�íèé îöåíèâàåòñÿ âåëè÷èíîé� = f 000(rmin)f 00(rmin) (r � rmin)26 :Ïðè Æ = 0:01 âåëè÷èíà � íå ïðåâûøàåò çíà÷åíèÿ� � 10�4.Âåðõíèé ïðåäåë q âòîðîé îáëàñòè rmin + Æ � r �� q � ýòî òî çíà÷åíèå r, ïðè êîòîðîì âòîðîé ÷ëåí�U(r)=E �óíêöèè f(r) ñòàíîâèòñÿ ìàëûì è â äàëü�íåéøåì èì ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Â êà÷åñòâå êðèòåðèÿìàëîñòè ìû ïðèíÿëè óñëîâèå U(r)=E < 10�6.Â òðåòüåé îáëàñòè q < r < 1 èíòåãðàë â âûðà�æåíèè (1) èìååò àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå âèäà1Zq dr=r2[1� U(r)=E � b2=r2℄1=2 = 1b arsin bq :Â ðåçóëüòàòå ýòîé ïðîöåäóðû áûëè ðàññ÷èòàíûçíà÷åíèÿ óãëîâ ðàññåÿíèÿ �(b; E) äëÿ øèðîêîãî äèà�ïàçîíà çíà÷åíèé ýíåðãèè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìíûõ ÷àñòèö E, êàæäîìó èç êî�òîðûõ ñîîòâåòñòâîâàë äèàïàçîí çíà÷åíèé ïðèöåëü�íîãî ïàðàìåòðà b îò 0 äî bmax. Âåëè÷èíà ìàêñè�ìàëüíîãî ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà bmax äëÿ êàæäîãîçíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ E îïðåäåëÿëàñü èçóñëîâèÿ �(b = bmax) � 0. Ïî ðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòàñîçäàâàëñÿ äâóìåðíûé ìàññèâ çíà÷åíèé óãëîâ ðàññå�ÿíèÿ �(b; E), ìåæäó ýëåìåíòàìè êîòîðîãî ïðîâîäè�ëàñü ñïëàéí-àïïðîêñèìàöèÿ. Ýòîò äâóìåðíûé ìàñ�ñèâ �(b; E), âû÷èñëåííûé äëÿ êîíêðåòíûõ ïàðòíå�ðîâ ñòîëêíîâåíèÿ [14℄, èñïîëüçîâàëñÿ äëÿ ñðàâíåíèÿñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ ìåæàòîì�íîãî ïîòåíöèàëà êâàçèæåñòêèõ ñ�åð ñ ïîòåíöèàëîìÁîðíà �Ìàéåðà (2).Àíàëèç ñðàâíåíèÿ ïîêàçàë, ÷òî îáà ìåæàòîìíûõïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ ñõîäÿòñÿ â îáëàñòè ìà�ëûõ ýíåðãèé è íåçíà÷èòåëüíî îòëè÷àþòñÿ ïðè óâå�ëè÷åíèè ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ (��=� � 15% ïðè199



Â. À. Âîëüïÿñ, À. Á. Êîçûðåâ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 1 (7), 2011E = 5 êýÂ). Ýòî ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òîìîäè�èöèðîâàííûé ïîòåíöèàë Ôèðñîâà (5) ñ �óíê�öèåé ýêðàíèðîâàíèÿ Íèêóëèíà ïðè áîëüøèõ ìåæú�ÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ óáûâàåò ìåäëåííåå, ÷åì èñ�òèííûé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ. Áîëåå òîãî, ìî�äè�èöèðîâàííûé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ Áîð�íà �Ìàéåðà (2), èñïîëüçîâàííûé íàìè â ìîäåëè êâà�çèæåñòêèõ ñ�åð, ëó÷øå ïðèìåíÿòü ïðè áîëüøèõìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ, äëÿ êîòîðûõ ñóùåñòâåí�íû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó âíåøíèìè ýëåêòðîííûìèîáîëî÷êàìè ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìíûõ ÷àñòèö.3. ÌÎÄÅËÜ ÒÅ�ÌÀËÈÇÀÖÈÈ ÀÒÎÌÍÛÕ×ÀÑÒÈÖÏðè ðàñ÷åòå ïàðàìåòðîâ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ âêàæäîì àêòå àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé ïåðåõîä îò ìî�äåëè æåñòêèõ ñ�åð ê ìîäåëè êâàçèæåñòêèõ ñ�åð çà�êëþ÷àåòñÿ â çàìåíå äîñòàòî÷íî íåäîñòîâåðíîé âåëè�÷èíû, ðàâíîé ñóììå ðàäèóñîâ ñòàëêèâàþùèõñÿ àòî�ìîâ, íà âåëè÷èíó ìèíèìàëüíîãî ðàññòîÿíèÿ ìåæ�äó äâóìÿ ñòàëêèâàþùèìèñÿ àòîìíûìè ÷àñòèöàìèrmin(E), îïðåäåëÿåìîìó ìåæàòîìíûì ïîòåíöèàëîìèõ âçàèìîäåéñòâèÿ. Âûðàæåíèå äëÿ óãëà ðàññåÿíèÿ# â ëàáîðàòîðíîé ñèñòåìå êîîðäèíàò â ýòîì ñëó÷àåèìååò ñëåäóþùèé âèä:# = artg 2brmin(E) � 1� b2r2min(E)�1=22b2r2min(E) � 1 + m1m2 :Åñëè òåïåðü ïðè ñòàòèñòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèèïðèðàâíÿòü îòíîøåíèå ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà b êâåëè÷èíå ìèíèìàëüíîãî ðàññòîÿíèÿ rmin(E), îïðå�äåëåííîìó â âèäå (3), ñëó÷àéíîìó ÷èñëó �1=2, òî âû�ðàæåíèå äëÿ óãëà ðàññåÿíèÿ #, êîòîðûé è îïðåäåëÿ�åò äàëüíåéøóþ òðàåêòîðèþ äâèæóùåãîñÿ àòîìà ñìàññîé m1 ïîñëå ñòîëêíîâåíèÿ ñ àòîìîì ãàçà ñ ìàñ�ñîé m2, ïðèíèìàåò âèä# = artg 2 [�(1� �)℄1=22� � 1 +m1=m2 :Îïðåäåëåíèå íàìè ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà b â âè�äå b = rmin(E)�1=2 ó÷èòûâàåò óâåëè÷åíèå âåðîÿò�íîñòè áîëüøèõ ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå çíà÷åíèé b,îïðåäåëÿåìîå òåì �àêòîì, ÷òî íàëåòàþùàÿ àòîìíàÿ÷àñòèöà ñëó÷àéíûì îáðàçîì ïîïàäàåò â ðàçëè÷íûåòî÷êè ïëîùàäè ïîïåðå÷íîãî ìèêðîñêîïè÷åñêîãî ñå�÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ �qhs � r2min(E).Òðàåêòîðèÿ äâèæåíèÿ àòîìà ïîñëå ðàññåÿíèÿ íààòîìå ãàçà ñëó÷àéíûì îáðàçîì ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç îá�

ðàçóþùèõ êîíóñà, óãîë ïðè âåðøèíå êîòîðîãî (îòíî�ñèòåëüíî íàïðàâëåíèÿ ïåðâîíà÷àëüíîãî äâèæåíèÿàòîìà) ðàâåí #, à âûñîòà ÿâëÿåòñÿ ïðîäîëæåíèåìòðàåêòîðèè äâèæåíèÿ àòîìà äî ñòîëêíîâåíèÿ. Ïî�ëîæåíèå òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ àòîìà íà ïîâåðõíî�ñòè êîíóñà îïðåäåëÿåòñÿ ñëó÷àéíûì çíà÷åíèåì àçè�ìóòàëüíîãî óãëà ', ðàñïðåäåëåííîãî ðàâíîìåðíî âèíòåðâàëå [0; 2�℄. Âåëè÷èíà ïðîáåãà Æ äâèæóùåãîñÿàòîìà ìåæäó ïîñëåäîâàòåëüíûìè óïðóãèìè ñòîëêíî�âåíèÿìè ñ àòîìàìè ãàçà çàâèñèò îò åãî êèíåòè÷åñêîéýíåðãèè è ñëó÷àéíûì îáðàçîì (� � ñëó÷àéíîå ÷èñëî)�ëóêòóèðóåò îòíîñèòåëüíî âåëè÷èíû åãî ñâîáîäíîãîïðîáåãà �qhs � 1=�qhs:Æ = � 1N�r2min(E) ln �;ãäå N � êîíöåíòðàöèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö â ðàññåèâà�þùåé ñðåäå.Ïðè äâèæåíèè àòîìà ñ ýíåðãèåé E â ãàçå, àòî�ìû êîòîðîãî èìåþò ìàêñâåëëîâñêîå ðàñïðåäåëåíèåïî ñêîðîñòÿì [12℄, âûðàæåíèå äëÿ ïðîáåãà äâèæóùå�ãîñÿ àòîìà ïðèíèìàåò âèäÆ = ��1 + 12!� erf (p! ) + exp(�!)p�!N�r2min(E) ln �;ãäå ïàðàìåòð ! = 32 EET m2m1è ET � òåïëîâàÿ (ñðåäíÿÿ) ýíåðãèÿ àòîìîâ ãàçà.Îäíàêî, êàê ïîêàçàëè ðåçóëüòàòû ñòàòèñòè÷åñêî�ãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ÷àñòèö, ó÷åò ìàêñâåëëîâñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ àòî�ìîâ ãàçà ïî ñêîðîñòÿì íåçíà÷èòåëüíî âëèÿåò íà êî�íå÷íûå ðåçóëüòàòû ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëå�íèÿ òåðìàëèçîâàííûõ àòîìîâ.Íà îñíîâàíèè çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè è èì�ïóëüñà ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî ïðè ñòîëêíîâåíèè äâè�æóùåãîñÿ àòîìà ñ àòîìîì ãàçà âåëè÷èíû åãî ýíåðãèèäî ñòîëêíîâåíèÿ E è ïîñëå íåãî Ek â ðàìêàõ ìîäåëèêâàçèæåñòêèõ ñ�åð ñâÿçàíû ñîîòíîøåíèåìEk = E(g + 1)2 �g2 + 1 + 2g� 2b2r2min(E) � 1�� ;ãäå g = m1=m2.Â ïðîöåññå ðåëàêñàöèè ýíåðãèè ïðè ñòîëêíîâå�íèè ñ àòîìàìè ãàçà ýíåðãèÿ äâèæóùåãîñÿ àòîìà Ekóìåíüøàåòñÿ äî òåïëîâîé ýíåðãèè àòîìîâ ãàçà ET .Äâèæóùèéñÿ àòîì áóäåò ñ÷èòàòüñÿ òåðìàëèçîâàí�íûì, åñëè åãî ýíåðãèÿ Ek áóäåò îòëè÷àòüñÿ îò ET200



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 1 (7), 2011 Òåðìàëèçàöèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö â ãàçàõíà âåëè÷èíó �ëóêòóàöèè ýíåðãèè �E, íå ïðåâûøàþ�ùóþ ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå ýíåðãèè àòîìàîò òåïëîâîé ýíåðãèè àòîìîâ ãàçà:�E2 = 12� 2�Z0 d' rmin(E)Z0 E2k db2r2min(E) �E2T :Âåëè÷èíà �E ñ ó÷åòîì âûðàæåíèÿ äëÿ ýíåðãèè Ekèìååò âèä�E = 2gg + 1ET � (g � 1)24�g + (g + 1)23g � 13��1=2 :Â ðåçóëüòàòå ðàññìîòðåíèÿ áîëüøîãî ÷èñëà òðà�åêòîðèé äâèæåíèÿ ïîòîêà àòîìîâ (¾èñòîðèé¿ äâè�æåíèÿ), êîòîðûå çàêàí÷èâàþòñÿ èõ òåðìàëèçàöèåé,àíàëèçèðóþòñÿ èõ êîíå÷íûå êîîðäèíàòû è èìïóëü�ñû è �îðìèðóþòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèå ïðîñòðàíñòâåí�íûå è óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ òåðìàëèçîâàííûõ àòî�ìîâ. Íà îñíîâå ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿòåðìàëèçîâàííûõ àòîìîâ ìîæåò áûòü îïèñàí ïðî�öåññ èõ äàëüíåéøåãî äè��óçèîííîãî äâèæåíèÿ âïðîñòðàíñòâå êàê àíàëèòè÷åñêèì ìåòîäîì ðåøåíèÿóðàâíåíèÿ äè��óçèè [11℄, òàê è ìåòîäîì ïîñëåäóþ�ùåãî ñòàòèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [14℄.Òåïåðü ðàññìîòðèì ïðîöåäóðó îïèñàíèÿ ýíåðãå�òè÷åñêîãî è óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èñòî÷íèêà âû�ñîêîýíåðãåòè÷íûõ àòîìîâ íà ïðèìåðå ðàçûãðûâàíèÿñëó÷àéíîãî çíà÷åíèÿ íà÷àëüíîé ýíåðãèè àòîìà E0 èçýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðàdNdE = C E(E +Eb)3 ;îïèñûâàþùåãî ðàñïðåäåëåíèå ïî ýíåðãèÿì àòîìîâïðè èîííî-ïëàçìåííîì ðàñïûëåíèè (Eb � ýíåðãèÿñâÿçè àòîìîâ â ìèøåíè) [21℄. Ïðîöåäóðà ðàçûãðû�âàíèÿ íåïðåðûâíîé ñëó÷àéíîé âåëè÷èíû, àäàïòèðî�âàííàÿ ê ñïåêòðó ðàñïûëåííûõ àòîìîâ, èìååò âèä� EmaxZ0 dNdE dE = E0Z0 dNdE dE:Ïîñëå èíòåãðèðîâàíèÿ ïî ýíåðãèè è ðàçðåøåíèÿ îò�íîñèòåëüíî ñëó÷àéíîãî çíà÷åíèÿ íà÷àëüíîé ýíåðãèèE0 ïîëó÷àåì âûðàæåíèå äëÿ E0 ðàñïûëåííîãî àòî�ìà: E0 = Eb�1=2Emax +EbEmax � �1=2 :Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì ðàçûãðûâàþòñÿ ñëó÷àéíûåíàïðàâëåíèÿ âûëåòà àòîìîâ èç çàäàííîãî óãëîâîãî

ðàñïðåäåëåíèÿ dN=d# èñòî÷íèêà âûñîêîýíåðãåòè÷�íûõ àòîìîâ, êîòîðûå òàêæå îïðåäåëÿþò ãðàíèöó çî�íû èõ òåðìàëèçàöèè ïðè ðàññåÿíèè â ãàçîâîé ñðåäå.Â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîé ìîäåëè òåðìàëèçàöèèàòîìíûõ ÷àñòèö áûëî ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëü�òàòîâ ñòàòèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ðåçóëüòàòà�ìè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé. Â ðàáîòå [22℄ìåòîäîì êàòîäíîãî ðàñïûëåíèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ äàâ�ëåíèÿõ ðàáî÷åãî ãàçà (Ar) íà ïîäëîæêè èç ïîëèêî�ðà (Al2O3), ðàñïîëîæåííûå íà ðàçíîì ðàññòîÿíèèîò ðàñïûëÿåìîé ìèøåíè, íàíîñèëèñü ïëåíêè ìåäè(Cu). Â ðåçóëüòàòå èçó÷åíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çà�âèñèìîñòåé òîëùèíû îñàæäàåìûõ ïëåíîê ìåäè îòðàññòîÿíèÿ â ðàçëè÷íûõ ñå÷åíèÿõ ïðîñòðàíñòâà ìè�øåíü�ïîäëîæêà áûëî ïîêàçàíî, ÷òî, íàïðèìåð, ãëó�áèíà çîíû òåðìàëèçàöèè L ðàñïûëåííûõ àòîìîâ ìå�äè ïðè äàâëåíèè ðàáî÷åãî ãàçà (Ar) P = 5 Ïà ñî�ñòàâëÿåò Lexp � 12 � 2 ñì. �åçóëüòàòû ñòàòèñòè÷å�ñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ïðîâåäåííûå íà îñíîâå ïðåä�ëîæåííîé ìîäåëè, äëÿ ïðèâåäåííûõ óñëîâèé ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé ïîêàçûâàþò, ÷òî ðàñ�ñ÷èòàííàÿ âåëè÷èíà ãëóáèíû çîíû òåðìàëèçàöèèLexp � 11 ñì àäåêâàòíî îïèñûâàåò ïðîöåññ òåðìà�ëèçàöèè àòîìîâ ìåäè â àðãîíå.4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈß�àññìîòðèì îòäåëüíûå ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâà�íèÿ, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ðàçðàáîòàííîé íàìè ìî�äåëè òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ ÷àñòèö, íà ïðèìåðå òåð�ìàëèçàöèè àòîìîâ â èíåðòíûõ ãàçàõ. Â êà÷åñòâå òåð�ìàëèçóþùåãîñÿ àòîìà âûáåðåì àòîì Sr3887:6, ìàññà êî�òîðîãî ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàåò ñ ìàññîé àòîìà Kr3683:8.Õàðàêòåðíûé âèä ðàññ÷èòàííîé ïðîñòðàíñòâåííîéçîíû òåðìàëèçàöèè ïîòîêà ðàñïûëåííûõ àòîìîâ Sräëÿ òî÷å÷íîãî èñòî÷íèêà ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 1.Ïðîñòðàíñòâåííóþ çîíó òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ÷àñòèö äëÿ èñòî÷íèêîâ, îáëàäàþùèõ îñåâîé ñèììåò�ðèåé, ìîæíî õàðàêòåðèçîâàòü ãëóáèíîé L è øèðè�íîé H . Âèä çîíû òåðìàëèçàöèè ïîòîêà àòîìîâ Srâ ãàçîâîé ñðåäå Ne (ðèñ. 1à) õàðàêòåðåí äëÿ òåðìà�ëèçàöèè òÿæåëûõ àòîìíûõ ÷àñòèö â ãàçîâîé ñðåäåáîëåå ëåãêèõ àòîìîâ. Ïðè ñòîëêíîâåíèè òÿæåëûõàòîìîâ ñ áîëåå ëåãêèìè ïðîèñõîäèò èõ ðàññåÿíèå íàìàëûå óãëû è çîíà òåðìàëèçàöèè ïîòîêà òÿæåëûõàòîìîâ âûòÿíóòà â íàïðàâëåíèè èõ ïåðâîíà÷àëüíî�ãî äâèæåíèÿ (L > H). Â ýòîì ñëó÷àå íàáëþäàåò�ñÿ ïîòåðÿ ïðåèìóùåñòâåííî ýíåðãèè, íî íå èìïóëü�ñà. Ïðè ñòîëêíîâåíèè àòîìîâ Sr ñ áîëåå òÿæåëûìèàòîìàìè Xe (ðèñ. 1á ) ïðîèñõîäèò èõ ðàññåÿíèå íàáîëüøèå óãëû è çîíà òåðìàëèçàöèè ïîòîêà áîëåå ëåã�201
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а б�èñ. 1. Ïðîñòðàíñòâåííûå ðàñïðåäåëåíèÿ òåðìàëè-çîâàííûõ àòîìîâ Sr â ñðåäå èíåðòíûõ ãàçîâ Ne (à)è Xe (á ) ïðè äàâëåíèè 10 Ïà
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè ãëóáèíû L çîíû òåðìàëèçàöèèïîòîêà àòîìîâ Sr îò èõ íà÷àëüíîé ýíåðãèè E0êèõ àòîìîâ Sr óâåëè÷èâàåòñÿ â íàïðàâëåíèè áîêîâî�ãî ðàññåÿíèÿ, ò. å. ïðèæàòà ê ïëîñêîñòè èõ èñòî÷íè�êà (L < H). Â ýòîì ñëó÷àå íàáëþäàåòñÿ ïðåèìóùå�ñòâåííàÿ ïîòåðÿ èìïóëüñà. Çàâèñèìîñòü ãëóáèíû Lçîíû òåðìàëèçàöèè ïîòîêà àòîìîâ Sr îò èõ íà÷àëü�íîé ýíåðãèè E0 â ãàçîâîé ñðåäå ðÿäà èíåðòíûõ ãàçîâ(äàâëåíèå 10 Ïà) ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 2.Ñ óâåëè÷åíèåì íà÷àëüíîé ýíåðãèè E0 àòîìîâ Srãëóáèíà L çîíû èõ òåðìàëèçàöèè óâåëè÷èâàåòñÿ. Âñðåäå èíåðòíîãî ãàçà Ne, êàê íàèáîëåå ëåãêîãî èçïðåäñòàâëåííûõ ãàçîâ, óâåëè÷åíèå ãëóáèíû L çîíû
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ϑ�èñ. 3. Óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ òåðìàëèçóþùèõñÿàòîìîâ Sr ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ àòîìàìè èíåðòíûõ ãà-çîâ Ne, Kr è Xe ïðè äàâëåíèè ãàçîâîé ñðåäû 10 Ïà;E0 = 10 ýÂòåðìàëèçàöèè ïðîèñõîäèò íàèáîëåå èíòåíñèâíî. Ýòîîáóñëîâëåíî òåì, ÷òî äëÿ òåðìàëèçàöèè àòîìîâ Sr âñðåäå áîëåå ëåãêèõ àòîìîâ Ne íåîáõîäèìî áîëüøåå÷èñëî ñòîëêíîâåíèé. Ìèíèìàëüíîå ÷èñëî ñòîëêíî�âåíèé àòîìîâ Sr äî èõ òåðìàëèçàöèè ñîîòâåòñòâóåòäâèæåíèþ â ñðåäå èíåðòíîãî ãàçà Kr. Ýòî ñâÿçàíî ñòåì, ÷òî ïðè ñòîëêíîâåíèè àòîìîâ Sr ñ àòîìàìè Kr,èìåþùèìè ïðàêòè÷åñêè òó æå àòîìíóþ ìàññó, âåëè�÷èíà ñðåäíåé ïåðåäàííîé ýíåðãèè èìååò ìàêñèìàëü�íîå çíà÷åíèå. Ïðè ñòîëêíîâåíèè àòîìîâ Sr ñ áîëååëåãêèìè àòîìàìè Ne è áîëåå òÿæåëûìè àòîìàìè Xeâåëè÷èíà ñðåäíåé ïåðåäàííîé ýíåðãèè óìåíüøàåòñÿ,íî ïîñëåäóþùèé õàðàêòåð èõ äâèæåíèÿ ðàçëè÷åí èîïèñûâàåòñÿ óãëîâûì ðàñïðåäåëåíèåì dN=d# òåðìà�ëèçóþùèõñÿ àòîìîâ Sr (ðèñ. 3).Àíàëèç �îðìû è ãëóáèíû ïðîñòðàíñòâåííîé çî�íû òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ ÷àñòèö ïðè èõ ðàññåÿ�íèè â ãàçîâîé ñðåäå ïîêàçûâàåò, ÷òî åå ãðàíèöà äî�ñòàòî÷íî ñèëüíî ðàçìûòà èç-çà ñòàòèñòè÷åñêîãî ðàç�áðîñà âåëè÷èíû ïðîáåãà Æ äâèæóùåãîñÿ àòîìà ìåæ�äó ïîñëåäîâàòåëüíûìè óïðóãèìè ñòîëêíîâåíèÿìè ñàòîìàìè ãàçà. Êàê áûëî ïîêàçàíî âûøå, âåëè÷èíàïðîáåãà Æ � �� ln � ñëó÷àéíûì îáðàçîì (� � ñëó�÷àéíîå ÷èñëî èç èíòåðâàëà [0,1℄) �ëóêòóèðóåò îòíî�ñèòåëüíî ñðåäíåé äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà �. Íî÷èñëî òàêèõ ¾ñòàòèñòè÷åñêè¿ óäàëåííûõ àòîìîâ âïîòîêå íåâåëèêî, è åñëè äëÿ âåëè÷èíû ïîòîêà òåð�ìàëèçîâàííûõ àòîìîâ JT îãðàíè÷èòüñÿ åãî ñòàòè�ñòè÷åñêèì ðàçáðîñîì pJT , òî ïðîñòðàíñòâåííàÿ çî�íà òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ ÷àñòèö ïðè èõ ðàññåÿ�íèè â ãàçîâîé ñðåäå ïðèíèìàåò êîíêðåòíûå î÷åðòà�202
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�èñ. 4. Èçìåíåíèå îòíîñèòåëüíîé âåëè÷èíû ïîòî-êà àòîìîâ Sr ïî ãëóáèíå çîíû èõ òåðìàëèçàöèè äëÿðÿäà èíåðòíûõ ãàçîâ ïðè äàâëåíèè ãàçîâîé ñðåäû10 Ïàíèÿ. Ïðè ðàñ÷åòå âåëè÷èíû ãðàíèöû çîíû òåðìàëè�çàöèè àòîìíûõ ÷àñòèö ìû îãðàíè÷èâàëèñü îòíîøå�íèåì (J0 � JT )=J0 � 1%, ÷òî ïðèâîäèò ê òåðìàëèçà�öèè 99% ïåðâîíà÷àëüíîãî ïîòîêà àòîìîâ J0. Èçìå�íåíèå âåëè÷èíû ïîòîêà àòîìîâ Sr ïî ãëóáèíå çîíûèõ òåðìàëèçàöèè äëÿ ðÿäà èíåðòíûõ ãàçîâ ïðè äàâ�ëåíèè ãàçîâîé ñðåäû 10 Ïà ïðèâåäåíî íà ðèñ. 4.Èíòåíñèâíîñòü íàïðàâëåííîãî ïîòîêà àòîìîâ J0óìåíüøàåòñÿ èç-çà èõ òåðìàëèçàöèè è ïåðåõîäà âäè��óçèîííûé ðåæèì äâèæåíèÿ. Íàèáîëåå èíòåí�ñèâíî òåðìàëèçàöèÿ àòîìîâ Sr ïðîèñõîäèò ïðè ïåðå�õîäå ê áîëåå òÿæåëûì àòîìàì ãàçîâîé ñðåäû çà ñ÷åòðàññåÿíèÿ íà áîëüøèå óãëû. Îäíàêî íàèáîëåå èíòåí�ñèâíàÿ òåðìàëèçàöèÿ àòîìîâ Sr ïðîèñõîäèò ïðè ðàñ�ñåÿíèè íà ñîèçìåðèìûõ ïî ìàññå àòîìàõ Kr â ðåçóëü�òàòå ïåðåäà÷è ìàêñèìàëüíîé ñðåäíåé ýíåðãèè ïðèñòîëêíîâåíèÿõ. 5. ÂÛÂÎÄÛ�åçóëüòàòû ñòàòèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ âðàìêàõ ïðåäëîæåííîé ìîäåëè ïîêàçûâàþò, ÷òî âû�õîä òåðìàëèçîâàííûõ àòîìîâ èç íàïðàâëåííîãî ïî�òîêà ïðèâîäèò ê �îðìèðîâàíèþ ïðîñòðàíñòâåííîéçîíû èõ òåðìàëèçàöèè, êîòîðóþ ìîæíî èíòåðïðå�òèðîâàòü êàê âèðòóàëüíûé èñòî÷íèê äàëüíåéøåãîäè��óçèîííîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ. Â ðåçóëüòàòå òåð�ìàëèçàöèè ïåðâîíà÷àëüíîãî ïîòîêà àòîìîâ êàê ñàìà�îðìà è ðàçìåðû ïðîñòðàíñòâåííîé çîíû òåðìàëè�çàöèè, òàê è ñîîòíîøåíèå ïðÿìîãî è äè��óçèîííîãîïîòîêîâ â íåé çàâèñÿò îò íà÷àëüíîé ýíåðãèè äâèæó�

ùèõñÿ àòîìîâ, íà÷àëüíîãî óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿè ïàðàìåòðîâ ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìíûõ ÷àñòèö.Ïðàêòè÷åñêàÿ ðåàëèçàöèÿ ïðåäëîæåííîé ìîäå�ëè, à òàêæå àëãîðèòìà ñòàòèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðî�âàíèÿ ïðîöåññà òåðìàëèçàöèè àòîìíûõ ÷àñòèö ïðèðàññåÿíèè â ãàçàõ è ðàñ÷åòà ãðàíèöû ïðîñòðàíñòâåí�íîé çîíû èõ òåðìàëèçàöèè ìîæåò áûòü èñïîëüçî�âàíà, íàïðèìåð, ïðè èîííî-ïëàçìåííîì ðàñïûëåíèèñëîæíûõ îêñèäîâ â êèñëîðîäîñîäåðæàùåé ñðåäå. Âýòîì ñëó÷àå â ñðåäó ðàáî÷åãî ãàçà ñëåäóåò äîçèðîâà�íî ââîäèòü èíåðòíûé ãàç, àòîìû êîòîðîãî ñîèçìåðè�ìû ïî ìàññå îäíîìó èç êîìïîíåíòîâ ðàñïûëÿåìîéìèøåíè. Ýòî ïðèâåäåò ê óïðàâëÿåìîìó èçìåíåíèþ�îðìû ïðîñòðàíñòâåííîé çîíû èõ òåðìàëèçàöèè èñîîòâåòñòâåííî ê çàäàííîìó èçìåíåíèþ ñòåõèîìåò�ðèè ïîòîêîâ ðàñïûëÿåìûõ êîìïîíåíòîâ ìèøåíè âïðîñòðàíñòâå äðåé�à ìèøåíü�ïîäëîæêà. Ïðè ýòîìñîîòíîøåíèå ïðÿìîãî è äè��óçèîííîãî ïîòîêîâ ïîç�âîëÿåò îöåíèòü ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè èïðîñòðàíñòâåííûå ðàñïðåäåëåíèÿ ðàñïûëåííûõ àòî�ìîâ, ïëîòíîñòè è ñòåõèîìåòðèþ èõ ïîòîêîâ íà ïî�âåðõíîñòè ïîäëîæêè, îáóñëîâëåííûå ýíåðãåòè÷åñêè�ìè õàðàêòåðèñòèêàìè èîíîâ è àòîìîâ ðàáî÷åãî ãà�çà, áîìáàðäèðóþùèõ êàòîä�ìèøåíü, è ñâîéñòâàìèñàìîé ìèøåíè.Ïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü òåðìàëèçàöèè äîñòà-òî÷íî êîððåêòíî îïèñûâàåò ïðîöåññû ðàññåÿíèÿàòîìîâ â ãàçîâîé ñðåäå ïðè âûñîêîé ñêîðîñòèñòàòèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ýíåðãåòè÷åñêèéäèàïàçîí ïðèìåíåíèÿ ìîäåëè ïðîöåññà òåðìàëè�çàöèè àòîìíûõ ÷àñòèö ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ äëÿìíîãèõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷ �èçèêè ïëàçìû, ãàçîâîãîðàçðÿäà è ïðîöåññîâ èîííîãî îñàæäåíèÿ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå �åäåðàëüíîéöåëåâîé ïðîãðàììû ¾Íàó÷íûå è íàó÷íî-ïåäà-ãîãè÷åñêèå êàäðû èííîâàöèîííîé �îññèè¿ íà2009�2013 ãã. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. F. J. Cadieu and N. Cheninski, IEEE Trans. Magn.MAG-11, 227 (1975).2. W. D. Westwood, J. Va. Si. Tehnol. 15(1), 1 (1978).3. K. Meyer, I. K. Shuller, and C. M. Falo, J. Appl.Phys. 52, 5803 (1981).4. J. A. Valles-Abara and A. Gras-Marti, J. Appl. Phys.55, 1370 (1984).5. A. Gras-Marti, I. Abril, and J. A. Valles-Abara, ThinSolid Films 124, 59 (1985).203
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