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Актуальность и текущее состояние
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• С помощью анализа спектров, рассеянных или 

распыленных ионов, производится диагностика 

поверхности. 

• Процессы нейтрализации или ионизации влияют на 

зарегистрированные спектры, поэтому расчеты 

электронного обмена важны

Влияние адсорбатов:

1) Нелокальный эффект (изменение работы выхода 

поверхности твердого тела)

2) Локальный эффект (локальное изменение электронных 

потенциалов вокруг адсорбата)
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Основные подходы к моделированию 

электронного обмена

• Квантово-механическое описание основывается на 

решении уравнения Шредингера с гамильтонианом 

Андерсона—Ньюнса, использующее адиабатическое 

приближение

• Адиабатическое приближение: эффективность 

электронного перехода не зависит от скорости и 

текущей заселенности уровня иона/атома.

• Изменение заселенности уровня иона/атома и 

вероятность электронного перехода получают, 

интегрируя полуклассическое кинетическое уравнение

• При наличии адсорбатов данный подход не дает 

совпадения с экспериментом



Метод РВП
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1 eme

; l - 0,53 Å; E - 27,211 эВ; t - 2,41910-17 с; v - 2,188108 см/с

Нестационарное трехмерное уравнение Шредингера
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Зависимости E(z)
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Рис. 1 Зависимость энергетического уровня от расстояния до 

поверхности в присутствии адсорбата и без него.



Зависимости Г(z)
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Рис. 2 Зависимость ширины уровня от расстояния до 

поверхности в присутствии адсорбата и без него.



Выводы

 В присутствии адсорбата энергетический 

уровень смещается

 Увеличение ширины уровня в присутствии 

адсорбата, с увеличением расстояния влияние 

адсорбата ослабевает

 Сильное влияние адсорбата на эффективность 

электронного обмена
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