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Рассеяние медленных ионов – один из методов анализа состава поверхности с помощью ионных пучков. Данный метод обладает наилучшей поверхностной чувствительностью, поэтому его перспективно использовать для изучения поверхностей, покрытых адсорбатами [1, 2, 3, 4, 5]. Однако, если не рассматривать или неправильно учитывать нейтрализацию ионов, то в результате могут возникнуть значительные ошибки [6]. По этой причине резонансный электронный обмен иона с поверхностью важен в методе рассеяния медленных ионов.
На протекание резонансного электронного обмена влияет тип металлической поверхности. В контексте резонансного электронного обмена различают два типа поверхностей: описываемые моделью свободных электронов и с ограниченным движением электрона. В случае первого типа (например, Cu(110) или Ag(110)) электрон распространяется по нормали к поверхности вглубь объема, и резонансный электронный обмен осуществляется с трехмерными объемными состояниями. В случае поверхностей с ограниченным движением электрона (например, Ag(111) или Cu(111)) электрон распространяется вдоль поверхности, так как распространение по нормали блокируется, и резонансный электронный обмен осуществляется через двумерные поверхностные состояния заряда изображения [7].
В данной теоретической работе мы представляем модельное исследование резонансного электронного обмена между ионом H- и поверхностями Cu(111) и Cu(110). В качестве адсорбатов были использованы Na+ и Li+. Исследуется распад состояния иона H- вблизи поверхности металла. Используется трехмерная реализация метода распространения волновых пакетов, с помощью которого вычисляется эволюция волнового пакета активного электрона в составном потенциале, создаваемом поверхностью и атомной частицей [8, 9, 10, 11, 12, 13, 14].
Проведенное исследование показало, как тип поверхности влияет на протекание резонансного электронного обмена. В частности, было получено, что электрон больше осциллирует в случае поверхности Cu(111).
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