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На основе ранее апробированной модели распыления бинарных слоистых неоднородных мишеней

легкими ионами предложен метод расчета компонентного состава поверхностных слоев карбида титана

при стационарном (стехиометричном) распылении легкими ионами. Результаты расчетов сравниваются

с экспериментальными данными и результатами компьютерного моделирования. Предложенный метод,

основанный на модели распыления бинарных слоистых неоднородных мишеней, позволил провести

оценку толщины измененного поверхностного слоя. Предлагаемая методика расчета позволила разработать

технологию создания поверхностей карбида титана с заданным соотношением компонентов.
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Введение

Подавляющее большинство конструкционных матери-

алов, используемых в установках, элементы которых

подвергаются ионному облучению, представляют собой

многокомпонентные соединения. Многие из этих ма-

териалов являются карбидами металлов, в частности

карбидом титана. Длительное облучение потоком ионов

поверхности карбида титана (как и карбида любого

металла) приводит к изменению состава поверхности

этого соединения. Причиной изменения поверхностного

состава материала при ионной бомбардировке мишени

могут быть ионное распыление, ионно-индуцированная

диффузия, радиационно-индуцированная сегрегация и

другие явления. В настоящей работе решается задача

об изменении поверхностного состава карбида титана

в результате длительного ионного распыления. Следует

отметить, что данная задача неоднократно исследовалась

ранее [1–15] как теоретически, так и экспериментально.

Однако во всех теоретических работах рассматривал-

ся процесс стационарного (стехиометричного) распы-

ления однородных двухкомпонентных материалов, что

не соответствует реальной ситуации. Применение мо-

дели распыления слоисто-неоднородной двухкомпонент-

ной мишени легкими ионами [16,17] позволяет описать

явление более достоверно, а также оценить толщину

измененного слоя. При использовании данной модели

распыления измененный слой рассматривается как од-

нородный двухкомпонентный материал с компонентным

составом, отличным от компонентного состава основной

мишени. Сравнивая значения парциальных коэффициен-

тов распыления компонентов при различных толщинах

слоя, можно сделать однозначный вывод о толщине

измененного слоя в случае стационарного распыления

карбида титана.

1. Модель и оценка толщины
измененного слоя

Для описания процесса распыления карбида титана

легкими ионами с измененным поверхностным слоем

используется ранее апробированная модель [17,18], со-
гласно которой распыление мишени является результа-

том действия двух механизмов и распыление каждого

компонента слоя описывается как последовательность

процессов, инициированных восходящим и нисходящим

потоками ионов независимо.

Каждый механизм рассматривается в виде последо-

вательности процессов, приводящих к распылению i-
го компонента верхнего слоя мишени. Графическое

изображение последовательности процессов приведено

на рис. 1.
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Рис. 1. Последовательность процессов, приводящих к распы-

лению мишени с измененным слоем на поверхности.
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Распыление восходящим потоком ионов [16,17] (левая
часть рисунка): прохождение ионов через слой карбида

титана толщиной x ; отражение потока ионов от ниже-

лежащих слоев мишени; выбивание отраженным ионом

из двухкомпонентного слоя неоднородности первичного

атома отдачи с эффективным зарядом Zeff; эмиссия

выбитых атомов бинарного слоя неоднородности, дви-

жущихся с глубины x к поверхности.

Распыление нисходящим потоком ионов [16,17] (пра-
вая часть рисунка): прохождение ионов через слой

карбида титана толщиной x ; выбивание из двухкомпо-

нентного слоя неоднородности первичных атомов отдачи

с эффективным зарядом Zeff по направлению вглубь

мишени; отражение выбитых атомов бинарного слоя

неоднородности от нижележащих слоев мишени или

распыление нижележащих атомов мишени; эмиссия вы-

битых атомов (первичных и вторичных), движущихся с

глубины x к поверхности.

Более подробно модель описана в работах [16,17], в
которых после ряда математических преобразований и

использования различных приближений получена фор-

мула, позволяющая рассчитать парциальные коэффици-

енты распыления i-го компонента материала верхнего

бинарного слоя неоднородности мишени легкими иона-

ми Yi .

При стационарном режиме распыления, исходя из

условия баланса числа атомов, применяя соотношение

Паттерсона и Ширна [11], отношение числа распылен-

ных атомов компонентов (равное отношению парциаль-

ных коэффициентов распыления компонентов изменен-

ного слоя) должно быть пропорционально отношению

концентраций компонентов (титана и углерода) основ-

ного материала мишени:

YTi(E0, θ0, x0)

YC(E0, θ0, x0)
=

cb
Ti

cb
C

.

Учитывая, что парциальные коэффициенты распыле-

ния зависят как от концентрации компонентов в из-

мененном слое cs
i , так и от концентрации в основном

материале cb
i , полученное соотношение представляет

собой нелинейное уравнение относительно концентра-

ции компонентов cs
i в измененном слое. Решение этого

уравнения относительно концентрации компонента в из-

мененном слое проводилось численно методом деления

отрезка пополам с точностью 0.0001.

Следует отметить, что парциальные коэффициенты

распыления существенным образом зависят от поверх-

ностной энергии связи компонентов, которые, в свою

очередь, меняются с изменением концентрации на по-

верхности. Энергия поверхностной связи атомов i-ой
компоненты в соединении Ui рассчитывается по формуле

Ui =
U0i + 62

j=1, j 6=i c
s
jU0 j

1 + 62
j=1, j 6=i c

s
j

,

где U0i — энергия связи атомов i-ой компоненты в

однокомпонентном материале.

0 10020 6040 80

Y
T

i,
 a

to
m

/i
o
n

0

0.01

0.02

0.03

0.04

0.06

x0, Å

0.05

3

2

1

5 4

Рис. 2. Результаты расчетов парциальных коэффициентов

распыления Ti из измененного слоя карбида титана ионами

водорода с энергиями E0 = 500 eV (1), 1 keV (2), гелия с

энергиями E0 = 100 eV (3), 500 eV (4), 1 keV (5) в зависимости
от толщины измененного слоя.

Дополнительным независимым параметром в этом

уравнении является толщина измененного слоя x0, опре-

деление которой представляет собой отдельную задачу.

Во многих работах [1–6] толщина измененного слоя

оценивалась в пределах от 0.1 до 10 nm. Очевидно, и это

подтверждают результаты компьютерного моделирова-

ния [7,19], что распыляемые атомы вылетают в основном

из двух верхних слоев, однако за счет перераспределе-

ния атомов (без учета сопутствующих явлений) должно
происходить изменение компонентного состава в слое

большей толщины. Используя полученную формулу для

парциальных коэффициентов распыления компонентов

при условии стационарного (стехиометричного) режима
распыления при различных толщинах измененного слоя,

можно провести анализ полученных зависимостей и

сделать вывод о толщине измененного слоя.

Hа рис. 2 приведены рассчитанные зависимости пар-

циального коэффициента распыления титана в случае

стационарного распыления карбида титана ионами во-

дорода с энергиями 500 eV и 1 keV (нормальное па-

дение) и ионами гелия с энергиями 100 eV, 500 eV и

1 keV (нормальное падение) в зависимости от толщины

измененного слоя. Из представленных графиков видно,

что в зависимости от типа иона и его энергии при

толщинах измененного слоя более 15−40�A парциаль-

ные коэффициенты распыления титана (или углерода —

они одинаковы в данном случае) достигают максималь-

ного (стационарного) значения и более практически

не меняются (в пределах погрешности расчета). При

этом концентрация компонентов в измененном слое не

менялась (в пределах погрешности расчета), несмотря
на увеличение коэффициентов распыления с ростом тол-

щины измененного слоя. Исходя из принципа Гамиль-

тона, можно сделать вывод, что толщина измененного
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слоя должна соответствовать величине, при которой

коэффициент распыления достигает стационарного зна-

чения. В соответствии с представленными результатами

расчетов в зависимости от типа иона и его энергии

толщина измененного слоя должна быть в пределах

15−40�A.

Учитывая, что в результате распыления распределе-

ние атомов в верхних слоях неоднородно, вылет рас-

пыляемых атомов осуществляется из первых двух мо-

нослоев, а толщина измененного слоя может достигать

несколько десятков ангстрем, может быть определена

только средняя концентрация компонентов в изменен-

ном слое. Это значение рассчитывалось как средневзве-

шенная величина между концентрацией в первых двух

слоях (определяется в соответствии с соотношением

Паттерсона и Ширна) и концентрацией в остальном

объеме измененного слоя.

2. Результаты расчетов

На рис. 3 представлены результаты расчета средней

относительной концентрации титана в зависимости от

энергии ионов H и He (нормальное падение) при

стационарном режиме распыления карбида титана в

сравнении с экспериментальными данными [12]. Наблю-
дается достаточно хорошее согласие между расчетны-

ми значениями и экспериментальными результатами в

зависимости от энергии ионов. С увеличением энергии

бомбардирующих ионов концентрация титана стремится

к значению в основном материале. При определенной

энергии иона может наблюдаться стехиометричное (без
изменения состава поверхностного слоя) распыление

мишени карбида титана.
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Рис. 3. Результаты расчетов относительной концентрации

титана в измененном слое карбида титана при стационарном

распылении TiC ионами H (1, 2) и He (3, 4 ) (сплошные
линии — расчет, значки — экспериментальные данные) в

зависимости от энергии ионов (нормальное падение).
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Рис. 4. Результаты расчетов относительной концентрации

титана в измененном слое карбида титана при стационарном

распылении TiC ионами He (1 — расчет, 2 — данные ком-

пьютерного моделирования) в зависимости от энергии ионов

(падение под углом 30◦).

Наблюдаемые различия (менее 20%) между экспе-

риментальными данными и результатами расчетов в

значениях относительной концентрации титана, веро-

ятно, связаны с тем, что в эксперименте на пере-

распределение концентрации компонентов оказывали

влияние ионно-индуцированная диффузия, радиационно-

индуцированная сегрегация и другие процессы. Кроме

этого, хотя в работе [12] и не указана погрешность

измерений, но, вероятно, она была не менее 10%, а

толщина исследуемого слоя существенно больше 10�A.

На рис. 4 приведены результаты исследования стаци-

онарного распыления карбида титана ионами гелия в

зависимости от энергии ионов при бомбардировке ми-

шени под углом 30◦ . Результаты расчета относительной

концентрации титана в измененном слое приводятся в

сравнении с данными компьютерного моделирования [7].
В этом случае результаты согласуются намного лучше,

поскольку в основе расчетов лежат близкие по смыслу

модели.

Заключение

Приведенные результаты расчетов в сравнении с экс-

периментальными данными и данными компьютерного

моделирования позволяют сделать вывод о том, что

предлагаемая модель расчета концентрации компонен-

тов в измененном в результате стационарного распы-

ления слое адекватно описывает наблюдаемое явление.

При малых энергиях бомбардирующих ионов наблюда-

ется обеднение поверхности карбида титана углеродом,

а при увеличении энергии ионов возможно стехио-

метричное распыление мишени, т. е. распыление, при

котором не меняется поверхностный состав материала.
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Более того, с помощью этой модели можно оценить тол-

щину измененного слоя, что принципиально невозможно

было сделать в рамках ранее предлагаемых методик.

В дальнейшем предполагается провести дополнительные

исследования изменения компонентного состава поверх-

ностного слоя других часто используемых материалов,

таких, как WC, TaC, SiC. Метод расчета концентрации

компонентов мишени в измененном слое и толщины

этого слоя может быть положен в основу технологии

создания материалов с заданными свойствами поверх-

ностного слоя.
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