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�������	������������
��
��������� [1]. 1985 �, Rahman

�	��� Lennard-Jones �����
����
����� [2]. Smith ������������
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��, ��, ��, 
��, ��, ������. �
�, Be �����, ��, ��, ��, ����

��	������. ����� Be ��
����, ��, Be ������������
� [12]; ������ Be ���	� [10]; Be ��
	���
��� [13]; Be ����������
���� [14]; ������� Be ����� [15];
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� 1 ���������

2 ����

�� 1 ��, ��������� Be ��, 

����� Be ����. ��� 1100 ���	�
��� Be ����. �����, X , Y , Z, ��
������ 2.27 nm, 3.93 nm, 3.71 nm. ���
�����, �	
��, ��
��, ��
��.

���� 8 
��, �	�
������, ��
��	�. ��

��
��������
	
, ���� Verlet ����. ������

� 300 K. � 4 
�������
�����
�������. ��� 10 �
���, ����

���
���
��
����� 300 K. �
��� X , Y ���, ������	��, ���
���� 0.0005 ps.

����� 5 atom/ps ����������,

����������, ������� Al ��
��
�. ��, �� 10 ps, ������	. ��
����
��	������
, �����
���� 20 Å, ���� Be �������. ��
����
���	�����	. ���, ��
������� 0.1—20.0 eV.

���������������	���

�	�������. 
�, ��	����
���������	. ���, �� Baskes ��
� hcp ���� MEAM ��	�� [17]. � Daw


 Baskes ��� EAM �, �����	���
���	� [18,19]. ��
�������, ���
���������	�����������
�������. ��
�����	��
�

�����������

Etot =
∑

i

[
Fi (ρ̄i) +

1
2

∑
(j �=i)

φij (Rij)
]
, (1)

��, Etot �������, φij ��� i, j ���
��	��, rij ��� i, j �������, Fi �
� i ���������, ρi ���������
� i ���������
. ��� Fi, ����

 ρi 
�������

Fi (ρi) = AiE
0
i ρi ln ρi (2)

(ρ̄i)
2 =

3∑
l=0

t
(l)
i

(
ρ
(l)
i

)2

, (3)

��, Ai ��	��, E0
i ����, ti ���
�.

� EAM �, ρi ������
	�������
�; � MEAM �����
�
�	���, 	�
��
��	�, ��� MEAM ���
�.

3 �����

�� 2(a), (b), (c) ��, ���������
�����������. ������� 0.2 eV

(�� � 1.0 eV) �, ����������; ��
����� 7.0 eV (�� 2.0—10.0 eV) �, ���
������	; �������� 20.0 eV(�
� > 10.0 eV) �, 	�������������
��, ���
�����, ���������
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������
, ������
������.

����������
����������
�������������. �������

�	���:

Rq =

√√√√ 1
n

n∑
i=1

(zi − z̄), (4)

Rq ��������
, zi ���������
�� Z �
, z̄ �����������
��
�	, n �����
�������. �� 3 �
�, ���� (Ek) � 0.2—2.0 eV 
����, �
���
�	��

; � 2.0—10.0 eV 
���
�, ����
�	����. 
�������
�, �������������	��, ���
������������
�, �������
��, ���, ����������
����

��
��. �����������, ����
���������	��, ���������
�������, �
���
�, ������
�
�� [20]. �������������	�

�, ����������������, �
�������
, �������������
��, �����
�����. ����� Be �
�������
���, �����
����
������. ��, �����������

��	�������, ��������
���, ���������. ����, ����
�������	��	���
���	�.

����������
����������
��, ����� Lee, Hong �	�������
�� [20,21].

� 2 (a), (b), (c) ��� 0.2 eV, 7.0 eV, 20.0 eV ����������

� 3 �����������������
 � 4 0.3 eV, 5.0 eV ����������	���
��
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�������������, ������
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�
�������������
��. 
�	�

�, ������, ��
�����

��

�� [22]. �� 4 ��, ��������, ��
�	�������	�� Be �
�����
��������� 12, 
��������
������. ����� 5.0 eV �������
��������� 0.3 eV �������. �

, ��������������
��, ��
������������� [5].

� 5 (a), (b) ��� 0.3 eV, 5.0 eV ������������
�����

�, ���������������	�
�, 
����������
�������
����	��. �������	���
�
� (�� 5 ��) ����: ���������
�����	����, ����������
� [23]. �������, ����������
������, ��
����������, �

�������. �� 5(a), (b): �����
����, ������	�������
. �
���
����
�����, �������
	�����
����������
 [21].

��, ����� 0.3eV, 5.0eV ��������
���, ����� 5(a), (b) ���������.

��, ���������, �������	�
�����
. ������������� [5].

� 6 (a), (b) ������� 0.1 eV, 15.0 eV �, ������
���������

����������
��������
�: �� 6(a) ��, ������������
������������, �	�
��	�,

���������������	�����
�, ���������	�����. ��, ��
���	������������
��, ��
����� [24]. ������������, ��
��	������� (< 10.0 eV), ������

�������������������
��� (���������)[9]. �������
����� (> 10.0 eV), �� 6(b) ��, �	��
� 15.0 eV �, ������

���, ��
�
��������	�
, ����������
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�������, ������������.

4 � �

������������ Be ��� Be �
���������. ���������, ��
������������. ��������,

�������������������
. �
�, �������, �����������
.

����������������	��; ��

����	���
����������; �	
���, ���������, ����
��; �
�����	�������
; �������
��	���
�����
. ��������
������, �������
������
������, �����	��������,

�����������. ����, �����
	�����������, ��, ������
����
	.
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Abstract

The deposition process for Be atoms on Be substrate is studied using molecular dynamic simulations. The morphologies of the

deposited films are distinctly different under different incident energies. In a specified range, the surface roughness of the film decreases

with the increase of the incident energy. However, the over-high incident energy is unfavourable for reducing the surface roughness of

the film. The distributions of the coordination numbers and potential energy of the single atom are used to analyze the film structure

under different incident energies. With the bigger incident energy the density of the film is bigger and the distribution of the potential

energy of the single atom is more continuous. At the same time, the distribution of the atomic stress is more continuous. Finally, the

energy conversion process of the single atom is given, and the influence of the initial incident energy on the locally accelerated energy

near the substrate is analyzed.

Keywords: molecular dynamics, surface roughness, coordination number, potential energy of the single atom,
density of the film
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