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Исследована зависимость коэффициентов распыления легкими ионами поверхностных слоев титана

и вольфрама, модифицированных углеродом, от толщины слоя. Теоретическое исследование проведено

на основе модели распыления (ранее адаптированной для описания распыления двухкомпонентных

мишеней и слоисто-неоднородных поверхностей), базирующейся на двух механизмах распыления, поз-

воляющей проанализировать полученные зависимости. Теоретические расчеты полных коэффициентов

распыления ионами гелия поверхностных слоев титана и вольфрама, модифицированных углеродом,

приведены в сравнении с результатами компьютерного моделирования, полученными с помощью программы

SRIM-2013pro.
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Введение

Все более широкое использование материалов с мо-

дифицированным углеродом поверхностным слоем, в

том числе в конструкциях плазменных установок, ставит

задачу о взаимодействии потоков заряженных частиц с

такими поверхностями. В частности, появляется про-

блема теоретического описания распыления подобных

неоднородных поверхностей легкими ионами. Часто ис-

пользуемые для расчетов коэффициентов распыления

однородных материалов теории распыления [1–3], поз-
воляющие получить достаточно точные результаты, не

могут быть применены к случаю распыления слоистых

структур. Некоторое время назад была предложена мо-

дель распыления мишеней легкими ионами, основанная

на методе, изложенном в работе Чандрасекара [4].

Согласно этой модели, распыление может быть пред-

ставлено как результат действия как восходящего, так

и нисходящего потоков ионов, которые можно выде-

лить внутри бомбардируемой мишени. Использование

модели, основанной на двух механизмах распыления,

позволило достаточно точно описать распыление не

только однородных однокомпонентных материалов, но и

двухкомпонентных однородных материалов и слоистых

мишеней [5]. Применение модели, основанной на двух

механизмах распыления, позволяет не только корректно

описать распыление различных конструкционных ма-

териалов, но объяснить эффекты, которые при этом

могут наблюдаться [6]. В настоящей работе эта модель

адаптирована для случая распыления поверхностных мо-

дифицированных углеродом слоев титана и вольфрама

ионами гелия.

1. Теоретическая модель

Для теоретического описания распыления поверхно-

сти титана или вольфрама, модифицированной угле-

родом, под действием бомбардировки легкими ионами

гелия использована модель слоистой неоднородной ми-

шени с резкой границей раздела. Согласно этой модели,

на однородной титановой (или вольфрамовой) подложке
большой толщины располагается однородный слой кар-

бида титана TiC (или соответственно карбида вольфрама

WC) (M1 — масса атома титана (вольфрама), M2 —

масса атома углерода) толщиной x0. Бомбардировка

мишени осуществляется широким пучком легких ионов

гелия с массой M0 и с энергией E0, направленным под

углом θ0 на мишень (угол отсчитывается от внутренней

нормали к поверхности). Для исключения учета возмож-

ного изменения компонентного состава мишени в про-

цессе распыления, будем считать, что доза облучения

мала.

В основе модели распыления пленок карбида титана

(вольфрама) с поверхности титана (вольфрама) ионами

гелия, лежит утверждение, что в мишени на глубине x

можно выделить два потока ионов: один направлен в ос-

новном внутрь мишени, другой, в результате рассеяния

ионов на атомах, направлен к поверхности. Следуя мето-

ду, изложенному в [4], в результате столкновений ионов

нисходящего и восходящего потоков с атомами мишени,

на глубине x можно выделить два потока первично выби-

тых атомов: один направлен в основном вглубь мишени,

другой — к поверхности. Вследствие этого предполага-

ется, что распыление каждого компонента слоя может

быть представлено как последовательность процессов,

инициированных восходящим и нисходящим потоками
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Рис. 1. Графическое изображение процессов, приводящих к

распылению мишени с модифицированным углеродом слоем

на поверхности.

ионов независимо (два механизма распыления). В этом

подходе не предполагается совместное решение ин-

тегральных уравнений, описывающих отдельно потоки

ионов и выбитых атомов, а записывается интегральное

выражение, в которое входят функции, описывающие

как поток ионов, так и поток атомов, значения которых

определяются независимыми методами. Таким образом,

распыление слоистых двухкомпонентных материалов

легкими ионами описывается двумя механизмами. Гра-

фическое изображение последовательности процессов,

приводящих к распылению i-го компонента верхнего

слоя мишени, представлено на рис. 1.

На левой части рис. 1 представлены процессы, при-

водящие к распылению i-го компонента верхнего слоя

мишени в результате столкновений восходящего потока

ионов с атомами слоя карбида титана (вольфрама):
• восходящий поток ионов на глубине x представ-

ляет собой результат прохождения ионов через слой

карбида металла толщиной x (описывается с помощью

дифференциальной функции пропускания t ионов слоем

мишени толщиной x [7]) и отражения потока ионов от

нижележащих слоев мишени (определяется посредством

дифференциальной функции отражения ионов Rion от

слоисто-неоднородной мишени с толщиной слоя неод-

нородности x0−x [8]);
• при столкновении ионов восходящего потока с

атомами происходит выбивание из двухкомпонентного

слоя неоднородности первичного атома отдачи с эффек-

тивным зарядом Zeff (описывается с помощью сечения

передачи энергии ω от движущегося иона к неподвиж-

ному атому [1]);
• вылет атомов с поверхности мишени определяется

эмиссией выбитых атомов бинарного слоя неоднородно-

сти, движущихся с глубины x к поверхности, которая

рассматривается в рамках модели [9] с использованием

дифференциальной функции Si прямого (на прострел)
самораспыления слоя материала компонента i .
На правой части рис. 1 представлены процессы, при-

водящие к распылению i-го компонента верхнего слоя

мишени в результате столкновений нисходящего потока

ионов с атомами слоя карбида металла:

• в данном механизме нисходящий поток ионов, т. е.

поток ионов, прошедших через слой карбида металла

толщиной x , выбивает из двухкомпонентного слоя неод-

нородности первичные атомы отдачи с эффективным

зарядом Zeff по направлению вглубь мишени;

• далее выбитые атомы компонентов двухкомпонент-

ного слоя неоднородности могут отразиться от ниже-

лежащих слоев мишени (описывается дифференциаль-

ной функцией самоотражения атомов слоя мишени Rs )
или участвовать в распылении нижележащих атомов

мишени (включая атомы подложки), что определяется с

помощью дифференциальной функции обратного само-

распыления слоя Ys [9] и дифференциальной функцией

распыления материала подложки Y ;
• вылет атомов с поверхности мишени рассматривает-

ся как эмиссия первичных и вторичных выбитых атомов,

движущихся с глубины x к поверхности.

При описании эмиссии атомов с поверхности карбида

металла (двухкомпонентного материала) учитывается,

что покинуть поверхность мишени могут только атомы

с энергией, большей, чем энергия поверхностной связи

атомов i-го компонента в соединении Ui (модель плос-

кого поверхностного потенциального барьера), которая
рассчитывается по формуле [2]:

Ui =
(

U0i +

n
∑

j=1, j 6=i

c jU0 j

) / (

1 +

n
∑

j=1, j 6=i

c j

)

, (1)

где U0i — энергия связи атомов i-го компонента в

однокомпонентном материале, c i — относительная кон-

центрация i-го компонента в соединении.

На основе предлагаемой модели с учетом ряда при-

ближений [5] получена аналитическая формула, позво-

ляющая рассчитать парциальные коэффициенты распы-

ления i-го компонента слоя карбида металла легкими

ионами:

Yi(E0, θ0, x0) =
1

8C0Ui

1

1 + p

[

γi

γ0

]1−m

×

{

Rion
N (E ′, θ, x0)Sn(E

∗(E ′))

×

[

1−

(

Ui

γi E∗(E ′)

)1−m
]

+ Sn(E
′)ψ

(

Es
th

γi E ′
, θ0

)

× (1 + δ1i3E3(C0Nx0))

}

· [1− 4E4(C0Nx0]. (2)

Здесь C0 — константа в степенном сечении рассеяния

(C0 = 1.808089�A2); En(C0Nx0) — интегральная экспо-

нента степени n; E ′ — средняя энергия ионов в слое

неоднородности, рассчитываемая по формуле

E ′ = E0

(

1− 3/(4C0N(1 + p)R0 cos θ0)
)

,

δ1i — символ Кронекера; N — концентрация атомов в

слое; p — безразмерная величина, зависящая от полного

R0, проективного Rp и транспортного ltr пробегов ионов

в материале:

p = 2C0R0Rp cos θ0/3ltr ,
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γ0 — кинематический фактор при столкновении ион-

атом с Zeff; Rion
N (E0, θ0, x0), Rion

E (E0, θ0, x0) — полные

коэффициенты отражения ионов и энергии ионов от

слоистой мишени; Sn — сечение ядерного торможения

ионов [1]; E∗ — средняя энергия ионов, отраженных от

слоистой мишени:

E∗ = E0 · (R
ion
E (E0, θ0, x0)/(R

ion
N (E0, θ0, x0),

ES
th — пороговая энергия самораспыления [10]; m —

показатель в степенном приближении сечения ядер-

ного торможения. Показатель степени рассчитывается

по ранее апробированной аппроксимационной формуле

(для средних энергий ионов) в зависимости от энергии

налетающего иона (в единицах приведенной энергии

Лидхарда ε [1]):

m(ε) = 1− exp(−0.9ε0.22);

ψ — функция, определяющая самораспыление атомов,

которая аппроксимируется выражением [5]:

ψ(y) = 0.18694[1 − y2/3] · [1− y ]2,

ψ(y, θ0) = ψ(y, 1) + (1− ψ(y, 1))(1 − cos θ0)
1.5.

Полные коэффициенты распыления мишени рассчиты-

ваются как сумма парциальных коэффициентов распыле-

ния компонентов слоя:

Y (E0, θ0, x0) =
2

∑

i=1

Yi(E0, θ0, x0).

Результаты расчетов полных коэффициентов распыле-

ния ионами гелия слоев карбида титана и вольфрама

различной толщины поверхности соответствующего ме-

талла представлены на рис. 2 и 3.
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Рис. 2. Результаты расчетов коэффициентов распыления слоя

TiC с поверхности Ti ионами гелия в зависимости от толщины

слоя TiC: 1 — расчет по формуле, 2 — результаты компьютер-

ного моделирования SRIM-2013pro.
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Рис. 3. Результаты расчетов коэффициентов распыления слоя

WC с поверхности W ионами гелия в зависимости от толщины

слоя WC: 1 — расчет по формуле, 2 — результаты компью-

терного моделирования SRIM-2013pro.

2. Результаты расчетов

Исследование зависимости полных коэффициентов

распыления от толщины слоя модифицированного угле-

родом титана и вольфрама с поверхности соответству-

ющего металла ионами гелия поводилось на основе вы-

шеописанной модели. Необходимо отметить, что ранее

эта модель [5] и ее упрощенная версия [6] применялись
для анализа распыления слоисто-неоднородных одно-

компонентных материалов. Эти исследования показали,

что при распылении легких слоев неоднородности с

поверхности тяжелой подложки наблюдается эффект

зеркала — существенного увеличения коэффициента

распыления материала слоя при определенной толщине

по сравнению с коэффициентом распыления однородной

мишени из материала слоя [6].

На рис. 2 результаты расчета коэффициентов распы-

ления слоев TiC с поверхности чистого титана ионами

гелия (He+) в зависимости от толщины слоя карбида

титана (нормальное падение ионов с энергией 1 keV)
приведены в сравнении с результатами компьютерного

моделирования с помощью программы SRIM-2013pro

(http://www.srim.org/). Имеется хорошее согласие между

расчетными значениями и результатами компьютерного

моделирования. Следует отметить, что наблюдается су-

щественное увеличение коэффициента распыления при

определенной толщине слоя по сравнению с коэффици-

ентом распыления однородной двухкомпонентной мише-

ни, как и в случае распыления слоисто-неоднородных

однокомпонентных материалов [5].

Результаты расчета коэффициентов распыления слоев

WC с поверхности чистого вольфрама ионами гелия

(He+) в зависимости от толщины слоя карбида воль-

фрама (нормальное падение ионов с энергией 1 keV)
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представлены на рис. 3 в сравнении с результатами

компьютерного моделирования с помощью программы

SRIM-2013pro (http://www.srim.org/).

Анализ представленных результатов показывает, что

при толщине модифицированного углеродом слоя ме-

талла в 10−20�A наблюдается существенное увеличение

коэффициента распыления слоя по сравнению с коэффи-

циентом распыления толстой мишени из карбида метал-

ла. Этот эффект наблюдается как в случае распыления

модифицированной углеродом поверхности титана, так

и в случае распыления модифицированной углеродом

поверхности вольфрама.

Существование максимума на зависимости коэффи-

циента распыления слоя неоднородности от толщины

слоя может быть объяснено в рамках используемой

модели распыления. С одной стороны, оба механизма

распыления указывают на рост среднего числа выбитых

атомов слоя с увеличением толщины слоя (за счет

увеличения числа атомов, с которыми может произойти

столкновение иона и последующие вторичные столкно-

вения атомов) до значения в несколько средних глу-

бины образования распыленного атома [11]. С другой

стороны, восходящий поток ионов определяется коэф-

фициентом отражения ионов от слоистой структуры и,

в нашем случае (слой легкого материала на тяжелом),
он уменьшается с толщиной слоя [8]. Таким образом,

в механизме распыления восходящим потоком ионов

действуют два противоположно направленных фактора,

которые определяют наличие максимума на зависимости

коэффициента распыления от толщины слоя.

Заключение

Отмеченный выше
”
эффект зеркала“ [6] при распы-

лении пленок карбида металла определенной толщины

с поверхности металла связан с тем, что эффективная

масса верхнего распыляемого слоя меньше массы ато-

мов однородной подложки. Поэтому восходящий поток

ионов в слоистой мишени больше, чем в мишени,

состоящей из материала слоя. Как следствие этого —

коэффициент распыления оказывается тоже больше. Так-

же можно заметить, что при стремлении толщины слоя

карбидного соединения к нулю коэффициент распыле-

ния определяется значением коэффициента распыления

материала подложки. При достаточно толстых слоях

карбида металла коэффициент распыления определяется

значением коэффициента распыления мишени, состоя-

щей только из карбида металла.

Конфликт интересов

Автор заявляет, что у него нет конфликта интересов.
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