
тройной сверхструктуре образуются только пары типа «марга-
нец — марганец» и «марганец — железо», а пары «железо — железо» 
не образуются. Любое отклонение от полного порядка приводит к по-
явлению пар типа «железо — железо» и к уменьшению числа пар ти-
па «марганец — марганец» и «марганец — железо». 

В работе [17] проведен расчет энергий межатомного взаимодей-
ствия в сплавах переходных металлов и, в частности, показано, что 
энергия взаимодействия атомов марганца друг с другом превосходит 
энергию взаимодействия атомов железа: Емпмп> EFeFe, а энергия взаи-
модействия атомов железа с атомами марганца занимает промежуточ-
ное значение между .Емпмп и £ W e . Отсюда ясно, что благодаря та-
кому различию в энергиях межатомного взаимодействия более выгод-
ным с энергетической точки зрения становится увеличение в системе 
Er (Fei-xMn*)2 числа пар «марганец — марганец» и «марганец — же-
лезо» и уменьшение, числа пар «железо — железо». Именно такая си-
туация и реализуется-при упорядочении атомов в этой системе. 

Подобная закономерность в локальном распределении атомов же-
леза и марганца была обнаружена в системе Ti(Fei_xMn*)2 [13] и а 
сплавах «марганец — железо» с различной атомно-кристаллической 
структурой [8]. -
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РАСЧЕТ РАСПЫЛЕНИЯ МОНОКРИСТАЛЛА НИКЕЛЯ 
ПРИ МАГНИТНОМ ФАЗОВОМ ПЕРЕХОДЕ 

В. Н. Самойлов, В. А. Эльтеков, В. Е. Юрасова 

(кафедра электроники; кафедра математики) 

В ряде газоразрядных приборов используются конструкционные магнитные ма-
териалы, точка Кюри которых лежит в рабочем диапазоне приборов. Д л я таких ма-
териалов важно знать, как изменяется коэффициент распыления S при переходе из 
ферро- в парамагнитное состояние (f->-p). В [1—2] было обнаружено, что при f->p 
переходе происходит скачкообразное увеличение на 20—30%-S для Ni и Gd и такое-
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же уменьшение S для коэлинвара. Согласно [3], такой эффект связан с различием 
потенциалов взаимодействия U (г) двух атомов ферромагнетика с параллельной и 
хаотической ориентацией спинов. Ферромагнитная добавка At/ ; (г) к потенциалу взаи-
модействия для Ni определена в [3]. Изменение U (г) при переходе должно 
привести к изменению энергии связи Еь атомов на поверхности и числа атомов 
в каскаде столкновений, движущихся обратно к поверхности Nc. Это в свою очередь 
должно вызвать изменение коэффициента распыления S, который, согласно [4], про-
порционален 1 /Еь и зависит от Nc. 

В настоящей работе было рассчитано, как изменяются энергия связи атома на 
поверхности грани (001) монокристалла никеля и распыление при учете ферромаг-
нитной добавки к потенциалу взаимодействия. 

1. Энергия связи рассчитана на основе статического приближения [5] по фор-
муле 

00 

£=1 
где U (г) — потенциал взаимодействия двух атомов Ni, расположенных на расстоя-
нии г друг от друга (суммирование ведется по всем атомам кристалла). Предпола-
галось, что вылет рассматриваемого атома не изменяет положений остальных атомов 
кристалла. В качестве потенциала взаимодействия атом—атом в парамагнитном 
состоянии использован потенциал Морзе 

Up (г) = D (е-2«С-'°> _ 2е~а(г~Го)) 

с константами £> = 0,4205 эВ, а = 1,4199 А - 1 , г0=2,780 А. В ферромагнитном состоянии, 
согласно [3], 

Uf(r) = UP(r)+-AUf(r), 

AUf(r) = - B , I6e~°'m2r\ (1) 

Более резкий спад 
AUf{r) (как е~г*) по сравнению с экспоненциальным уменьшением 

Up (г) приводит к уменьшению относительной роли ферромагнитной добавки для 
взаимодействия с атомами второй, третьей и следующих координационных сфер. 
Поэтому оценка изменения Еь при магнитном переходе с помощью рассмотрения вза-
имодействия с атомами только первой сферы является явно недостаточной. Величина 
блока, использованного для определения энергии связи на поверхности, варьировалась 
от размеров одной координационной полусферы до полубесконечного кристаллита. 
При исследовании зависимости Еь от температуры предполагалось, что тепловые 
колебания испытывает только рассматриваемый атом, остальные атомы считались 
покоящимися в своих узлах. Тепловые колебания рассчитывались по модели Дебая —• 
Уоллера с температурой Дебая для Ni Т.D = 470 К. Для нахождения среднего значе-
ния энергии связи при заданной температуре Т смещение атома из узла решетки про-
водилось 5000 раз. 

На рис. 1 представлена зависимость величины энергии связи атома в парамаг-
нитном и ферромагнитном состояниях для грани (001) Ni от величины кристаллита. 
Рассматриваемый атом находится в узле решетки на поверхности. Из рис. 1 видно, 
что энергия связи резко возрастает при увеличении размера кристаллита (добавле-
нии к нему атомов 2-й, 3-й и последующих координационных сфер). При увеличении 
размера кристаллита до 8 полусфер энергия связи выходит на насыщение (относи-
тельное отклонение от уровня насыщения составляет менее 1%)- Таким образом, 
кристаллит, достаточный для расчета энергии связи с точностью лучше 1%, должен 
включать не менее 8 координационных полусфер, т. е. более 80 атомов. Величина 
Еь в парамагнитном состоянии, посчитанная для случая полубесконечного кристал-
лита, равна 5,500 эВ и находится в хорошем согласии с результатом работы [5] 
(5,55 эВ). Величина Еь в ферромагнитном состоянии, посчитанная нами для случая 
полубесконечного кристаллита, равна 5,775 эВ. Таким образом, относительное уве-
личение Еь при f-^-p переходе составляет 5%. 

На рис. 2 представлена зависимость величины Еь от температуры. Изменение 
Еь при изменении Т на 1000 К составляет ~ 3 % . В области фазового перехода наб-
людается скачок Еь величиной ~ 5 % • 

Очевидно, полученное изменение энергии связи при увеличении температуры с уче-
том перехода мишени из ферромагнитного в парамагнитное состояние следует прини-
мать во внимание в расчетах изменения распыления никеля при переходе через 
точку Кюри Тс. 

2. Распыление рассчитано по динамической модели блока атомов с потенциалами 
взаимодействия без притяжения [6]. В ферромагнитном состоянии к потенциалу 
Ni—Ni прибавлялась величина A U f ( r ) (1). Блок состоял из 6 атомных слоев в плос-
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кости (001) по 68—69 атомов в каждом слое. На поверхности вводился сферичес-
кий потенциальный барьер высотой 4,435 эВ. Расчет распыления проводился при 
нормальном падении ионов Аг+ £ энергией 200 эВ на грань (001) Ni. 

Относительное увеличение S для грани (001) Ni при магнитном фазовом пере-
ходе без учета изменения энергии связи на поверхности составило <~ 17 % (по модели 
без учета тепловых колебаний атомов решетки). Это обусловлено увеличением сече-
ния взаимодействия атом—атом при f -vp переходе. С учетом изменения энергии 
связи увеличение S при f-*-p переходе составило ~ 2 2 % . Последняя величина хорошо 
соответствует экспериментальным результатам (см. [2]). 

+ + + + + + + 

•Р I 
2 6 • 10 N 

Рис. 1. Изменение энергии связи ато-
ма в узле решетки на поверхности 
грани (001) Ni в зависимости от 
числа (N) координационных полу-
сфер атомов в блоке, моделирующем 

кристалл 

Рис. 2. Температурная зависимость 
энергии связи атома на поверхности 
грани (001) Ni с учетом магнитного 

фазового перехода для 7"в=470 К 

Также были рассчитаны пространственные распределения атомов в каскаде 
столкновений, движущихся наружу через поверхность кристалла, без учета энергии 
связи и распыленных атомов в проекции на плоский коллектор. В первом случае 
доминирует интенсивное « широкое центральное пятно [001]. Также присутствуют 
четыре пятна типа <011>. Пространственное распределение распыленных атомов сос-
тоит из четырех пятен <011>. Центральное пятно отсутствует, так как движущиеся 
в этом направлении частицы каскада являются низкоэнергетичными (с Е<Еь) и 
не могут покинуть кристалл. При магнитном фазовом переходе картина распыления 
грани (001) Ni качественно не менялась. Число атомов, распыленных в направлениях 
<011> в парамагнитном состоянии Ni, увеличивалось по сравнению со случаем ферро-
состояния так же, как и коэффициент распыления. 
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