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Введение

• Модель нагрева (охлаждения) [1] объясняет эффект уменьшения (увеличения) 
максимального значения потенциальной энергии захватом (потерей) электронов 
каналированным ионом. 

• Известно [2], что уменьшение (увеличение) максимального значения потенциальной 
энергии каналированных ионов сопровождается увеличением (уменьшением) доли 
деканалированных частиц. 

• С другой стороны, эффект когерентного возбуждения каналированных ионов (эффект 
Окорокова [3]) свидетельствует о том, что зарядовое состояние каналированных ионов 
является стабильным. 

• Таким образом, следует рассмотреть новый механизм нагрева (охлаждения) 
каналированных ионов.
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Известно [4], что потенциальная энергия иона в плоскостном канале кристалла может 

быть построен с помощью разложения в тригонометрический ряд Фурье атомного 

формфактора 
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где 
2 — средний квадрат амплитуды тепловых колебаний атомов кристалла; 

( )
22 2x x xg n a=  ‒ квадрат компоненты вектора обратной решетки; для плоскостного канала 

(100) периодичность расположения атомов 
xa d= ; d - постоянная решетки. 
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( )xV g  — компонента Фурье потенциальной энергии взаимодействия иона с атомом была 

построена в [5] в первом порядке теории возмущений 

 ( )
( ) ( )2

1 21 2

2

1 2

4
1 1

x x

x

x

F g F gZ Z e
V g

Z Zg

   
= − −  

  
, (2) 

где ( )1 xF g  атомный форм-фактор для каналированного иона (атома), ( )2 xF g  атомный 

форм-фактор для атома кристалла. 
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6. Clementi E., Roetti C. // Atomic Data Nucl. Data Tables. 1974. V. 14. № 3. P. 177. https://doi.org/10.1016/S0092-

640X(74)80016-1

Тогда для случая C+@Si запишем в виде  

   ( ) ( ) ( ) 3

1 1 expxF g n i d r= − xr g r , ( ) ( ) ( ) 3

2 2 expxF g n i d r= − xr g r , (3) 

где ( ) ( ) ( ) ( )
22 2

1 1s 2s 2p2 ψ 2 ψ 1 ψn = + +r r r r  - электронная плотность для иона углерода, а 

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 22 2 2

2 1s 2s 2p 3 32 ψ 2 ψ 6 ψ 2 ψ 2 ψs pn = + + + +r r r r r r  - электронная плотность 

для атома кремния и постоянная решетки кристалла кремния  5.4307 Ad =  и 

2 0.0753A = . 
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6. Clementi E., Roetti C. // Atomic Data Nucl. Data Tables. 1974. V. 14. № 3. P. 177. https://doi.org/10.1016/S0092-

640X(74)80016-1

Для случая Si+@С запишем в виде  

 ( ) ( ) ( ) 3

1 1 expxF g n i d r= − xr g r , ( ) ( ) ( ) 3

2 2 expxF g n i d r= − xr g r , (4) 

где ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 22 2 2

1 1s 2s 2p 3 32 ψ 2 ψ 6 ψ 2 ψ 1 ψs pn = + + + +r r r r r r  ‒ электронная 

плотность для иона кремния, а ( ) ( ) ( ) ( )
22 2

2 1s 2s 2p2 ψ 2 ψ 2 ψn = + +r r r r ‒ электронная 

плотность для атома углерода и постоянная решетки кристалла алмаза  3.56679 Ad =  и 

2 0.0417 A = . 

Волновые функции в формуле (3) и (4), которые аппроксимируют решения уравнения 

Хартри-Фока, представлены в [6]. 
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Результаты расчетов

Рис.1. Атомный форм-фактор в приближении Хартри-Фока для 

нейтрального атома углерода в состоянии 3p – сплошная черная 

линия; иона углерода в состоянии 1s – пунктирная красная линия. 

Fig.1. The atomic form factor in the Hartree-Fock approximation for a

neutral carbon atom in the 3p state is a solid black line; the carbon ion in

the 1s state is a dotted red line.
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Результаты расчетов

Рис.2. Атомный форм-фактор в приближении Хартри-Фока для 

нейтрального атома кремния в состоянии 3p – сплошная черная 

линия; иона кремния в состоянии 2p – пунктирная красная линия.

Fig.2. The atomic form factor in the Hartree-Fock approximation for a 

neutral silicon atom in the 3p state is a solid black line; a silicon ion in the 

2p state is a dotted red line.

8



Результаты расчетов

Рис.3. Результаты расчетов U(x) для:

Si@C, (100) ─

Si+@C , (100) --- 

Si14+@C , (100) ‒·‒·‒

C@Si , (100) ─, 

С+@Si , (100) ---, 

С6+@Si , (100) ‒·‒·‒·‒
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Спасибо за внимание!
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