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На основе модели [1], использованной нами ранее для расчетов распыления с грани (001) Ni, 

была создана модель численного моделирования распыления атомов с поверхности монокристалла 

(001) Ni4Mo на стадии эмиссии по методу молекулярной динамики, в рамках которой учитывалось 

взаимодействие атома с ближайшими 20 атомами первого слоя. Начальная функция распределения 

F0 ~ cosθ0 / E0
2.

На рисунке показаны рассчитанные распределения атомов Mo, распыленных с поверхности (001) 

Ni4Mo, по 1 – cos θ (1), 1 – cos θi (2) и 1 – cos θ0 (3), где θ0 – начальный полярный угол эмиссии, 

θi – полярный угол при подлете к плоскому потенциальному барьеру, θ – конечный полярный угол 

вылета. Было показано, что даже без учета процессов в каскаде столкновений можно получить реа-

листичное распределение распыленных атомов только за счет действия поверхностных механизмов 

распыления.

Работа выполнена с использованием оборудования Центра коллективного пользования сверхвы-

сокопроизводительными вычислительными ресурсами МГУ имени М.В. Ломоносова [2].
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