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Разработана регрессионная модель каскада ионно-атомных столкновений при ионном распылении аморф-
ных и поликристаллических материалов. Предложенная модель каскада смещенных атомов позволяет описы-
вать упругие процессы рассеяния атомных частиц в твердом теле с применением различных межатомных
потенциалов взаимодействия. На основе этой модели рассчитаны значения коэффициентов распыления
материалов в порядковыми номерами Za = 22 . . . 79 и скорости ионного распыления ряда многокомпонент-
ных материалов. Сравнение результатов статистического моделирования в рамках разработанной модели
с экспериментальными данными по распылению аморфных и поликристаллических материалов показало,
что предложенная модель каскада ионно-атомных столкновений и каскада смещенных атомов достаточно
корректно в пределах статистического разброса экспериментальных данных описывает процессы ионного
распыления.

Введение

Наиболее изученной частью физики распыления мате-
риалов под действием ионной бомбардировки является
распыление однокомпонентных аморфных и поликри-
сталлических материалов [1]. Считается, что в этом
случае доминирует так называемое распыление за счет
прямого выбивания атомов из равновесных положений
в твердом теле. Существующие модели ионного распы-
ления однокомпонентных материалов основаны на опи-
сании механизма физического распыления мишени под
действием ускоренных ионов или атомов, разработан-
ного Зигмундом [2]. В рамках этого механизма плот-
ность каскада движущихся смещенных атомов мишени
описываетеся функцией распределения, удовлетворяю-
щей линеаризованному уравнению Больцмана, хорошо
известному в теории переноса частиц. Решение этого
уравнения для исходного атома с заданными скоростью
и координатами, испытывающего торможение при слу-
чайных столкновениях в бесконечной среде, позволяет
вычислить поток атомов через произвольную плоскость.
Если сопоставить эту плоскость поверхности мишени и
ввести энергию связи Ec атома с поверхностью мишени,
то можно определить вероятность выхода смещенных
атомов, их энергетическое и угловое распределение. Эле-
ментарным процессом при этом является каскад ионно-
атомных столкновений, который приводит к образова-
нию каскада смещенных атомов и при определенных
обстоятельствах к выходу приповерхностных атомов из
мишени. Такой механизм распыления считается наиболее
универсальным в диапазоне энергии ионов до 1−3 eV
и применим к описанию процессов ионно-плазменного
распыления однокомпонентных материалов.

В настоящее время прогресс микроэлектроники тре-
бует исследования процессов ионного и ионно-плазмен-

ного распыления многокомпонентных материалов, для
которых неприменим критерий — коэффициент распы-
ления, вследствие образования на поверхности распы-
ляемой мишени обедненного слоя приповерхностных
атомов. В этом случае параметром, характеризующим
эффективность распыления многокомпонентных матери-
алов, должна являться скорость распыления мишени по
глубине приповерхностного слоя или по массе мишени.

Развитие методов статистического моделирования
процессов рассеяния частиц при ионно-атомных столк-
новениях [3–8] позволяет произвести количественные
оценки скорости распыления многокомпонентных мате-
риалов. Однако численное моделирование каскада ионно-
атомных столкновений и равития всего каскада смещен-
ных атомов требует чрезмерно большой оперативной па-
мяти компьютера для хранения больших массивов изме-
няющихся во времени переменных в различных фазовых
пространствах (координат частиц каскада, их импульсов,
длин свободного пробега для каждого сорта частиц
каскада и т. д.). Поэтому даже на современных ЭВМ
такой расчет становится практически невозможным.

Разумным компромиссом на этом пути является пред-
ложенное нами математическое моделирование каскада
парных ионно-атомных столкновений с последующим
описанием траектории бомбардирующего иона и пере-
данной энергии атомам мишени, приводящее к иссле-
дованию отдельных цепочек каскада смещенных атомов,
и распространение результатов на весь каскад атомно-
атомных столкновений. Совмещение относительной про-
стоты вычислительной процедуры при статистическом
моделировании методом Монте-Карло развития каскада
парных ионно-атомных столкновений и отдельных цепо-
чек каскада смещенных атомов и корректности обобще-
ния результатов моделирования на основе регрессионно-
го анализа на весь каскад смещенных атомов позволило
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нам разработать регрессионную модель каскада ионно-
атомных столкновений при ионном распылении аморф-
ных и поликристаллических одно- и многокомпонентных
материалов.

Регрессионная модель каскада
ионно-атомных столкновений

Рассмотрим более подробно вид и процедуру при-
менения регрессионной модели каскада ионно-атомных
столкновений. Методом статистического моделирования
Монте-Карло, адаптированного к процессам рассеяния
частиц при ионно-атомных столкновениях [9], модели-
руется траектория движеня в мишени бомбардирующего
иона и рассчитываются переданные в результате парных
ионно-атомных столкновений импульсы атомам мишени.
При описании упругого взаимодействия атомных частиц
в твердом теле существует эмпирическое правило, со-
гласно которому столкновения, приводящие к заметному
рассеянию, происходят на расстояниях порядка полови-
ны равновесного расстояния между соседними атомами.
На таких малых расстояниях можно пренебречь даль-
нодействующими силами притяжения, определяющими
силы связи в твердых телах. Этот диапазон расстояний
по порядку величины соответствует размерам сталкива-
щихся атомных частиц. Поэтому моделирование парных
ионно-атомных столкновений в твердом теле проводит-
ся в рамках модели квазижестких сфер [10], которая
позволяет рассчитывать параметры упругих процессов
в рассеяния атомных частиц с применением реальных
межатомных потенциалов взаимодействия при относи-
тельно высоких скоростях статистического моделирова-
ния, характерных для моделирования в рамках моде-
ли жестких сфер. В качестве межатомного потенциала
взаимодействия был выбран потенциал Борна–Майера,
для которого в работах [3,4] проведена его модификация
для широкого класса партнеров атомных столкновений
(Za = 2 . . . 80).

Аналогичным образом моделируются траектории дви-
жения в мишени первично смещенных под действием
бомбардирующего иона различных сортов атомов ми-
шени и рассчитываются их потери энергии в каждом
акте парных атомно-атомных столкновений с последу-
ющими смещенными атомами мишени. Моделирование
траекторий движения различных ветвей каскада первич-
но смещенных под действием бомбардирующего иона
атомов мишени проводится до тех пор, пока их энергия
в результате атомно-атомных столкновений с атомами
мишени не становится либо меньше энергии связи соот-
ветствующего сорта атомов мишени, либо до пересече-
ния их траекторий с поверхностью мишени. Отношение
числа смещенных атомов моделируемой ветви каскада,
траектории которых пересекли поверхность мишени, к
числу бомбардирующих ионов определяет вероятность
их выхода с поверхности мишени — Pmc. Ее величина
зависит от массы, атомного номера и начальной энергии

бомбардирующего иона, от массы атомных номеров,
энергии связи и концентрации различных компонент
атомов твердого тела.

Моделирование траекторий всех последующих ветвей
каскада смещенных атомов ограничено, как уже говори-
лось выше, возможностями современных ЭВМ. Однако
закономерности, полученные при моделировании ионно-
атомных ветвей каскада, можно перенести с применени-
ем регрессионного анализа на развитие всех последую-
щих атомно-атомных ветвей каскада смещенных атомов.
Очевидно, что ветви каскада первично смещенных под
действием ионов атомов содержат большее число столк-
новений и бо́льшую начальную энергию по сравнению
с последующими ветвями каскада атомов, смещенных
под действием атомно-атомных столкновений. Поэтому
вероятность выхода с поверхности распыляемой мишени
любой последующей ветви каскада смещенных атомов
в результате атомно-атомных столкновений, траектории
которых пересекли поверхность мишени, меньше моде-
лируемой вероятности выхода с поверхности мишени
первично смещенных под действием ионов атомов Pmc.
Чем меньше в любой последующей ветви каскада сме-
щенных атомов их начальная энергия и соответствен-
но число атомно-атомных столкновений, тем меньше
ее вклад в выход смещенных атомов с поверхности
мишени.

Количественно вероятность выхода атомов с поверх-
ности мишени под действием ионов Pis (для одноком-
понентных веществ эта величина совпадает с коэффици-
ентом ионного распыления S, а для многокомпонентных
веществ характеризует скорость ионного распыления Vis)
можно рассчитать следующим образом:

Pis = Cn(Za)PmcWiaWaa, (1)

где Cn(Za) — коэффициент, характеризующий оболо-
чечную структуру атомов распыляемой мишени; Pmc —
моделируемая вероятность выхода с поверхности ми-
шени первично смещенного под действием бомбарди-
рующего иона атома (рассчитывается методом Монте-
Карло); Wia — коэффициент, характеризующий сте-
пень регрессии каскада ионно-атомных столкновений;
Waa — коэффициент, характеризующий степень регрес-
сии каскада атомно-атомных столкновений смещенных
атомов.

Результаты экспериментальных исследований [1] пока-
зали, что максимальные значения коэффициентов распы-
ления однокомпонентных мишеней имеют мишени, со-
стоящие из атомов I подгруппы периодической систе-
мы — Cu, Ag, Au (рис. 1). Отличительной особенностью
атомов I подгруппы является заполненная d-оболочка
(Zd = 18), которая по предположению определяет энер-
гию связи атома в мишени. Для учета оболочечной
структуры атомов при расчете вероятности выхода ато-
мов в поверхности мишени под действием ионов Pis

в выражении (1) нами была проведена аппроксима-
ция коэффициента Cn(Za), нормированного относительно
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атомов Cu (Za = 29),

Cn(Za) =

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣

0.11Za − 2.19 при Za = 22 . . . 29,

−0.02Za + 1.12 при Za = 30 . . . 41,

0.216Za − 8.56 при Za = 41 . . . 47,

−0.01Za + 1 при Za = 48 . . . 73,

0.148Za − 10.49 при Za = 73 . . . 79.

(2)

Определение коэффициентов Wia и Waa, характери-
зующих степень регрессии каскада смещенных атомов,
было проведено нами на основе различных регресси-
онных моделей и апробировано по экспериментальным
данным коэффициентов распыления для целого ряда
однокомпонентных материалов и скорости распыления
многокомпонентных материалов ионами интертных га-
зов различной энергии. В результате были получены
следующие выражения для коэффициентов Wia и Waa,
характеризующих степень регрессии каскада смещенных
атомов:

Wia =

ni∑
j=1

(
j

ni

)(Kri−0.5 j/ni)

, (3)

где ni — максимальное число столкновений бомбар-
дирующего мишень иона в каскаде ионно-атомных
столкновений; j — номера последующих столкнове-
ний бомбардирующего мишень иона с атомами мишени
(1 6 j 6 ni), Kri — коэффициент регрессии ветви
последующих ионно-атомных столкновений,

Waa =

na∑
j=1

(
j

na

)(kra−0.5 j/na)

, (4)

где na — максимальное число столкновений смещенного
атома в каскаде атомно-атомных столкновений, j —
номера последующих столкновений смещенного атома
с атомами мишени (1 6 j 6 na), Kra — коэффициент
регрессии ветви последующих атомно-атомных столкно-
вений.

Рис. 1. Зависимость коэффициента распыления, учитываю-
щего степень заполнения d-оболочки, от атомного номера Za

атомов мишени при бомбардировке Ar+ (E = 0.5 keV) [1].

Рис. 2. Зависимости коэффициентов разложения A и B от Za.

Для определения коэффициентов регрессии ветвей
ионно-атомных Kri и атомно-атомных Kra столкновений
каскада смещенных атомов было проведено сравнение
энергетической зависимости вероятности выхода атомов
с поверхности мишени под действием ионов Pmc(Ei),
полученной в результате статистического моделирова-
ния тректорий движения ионов и первично смещенных
атомов мишени, с экспериментальными результатами
энергетической зависимости коэффициентов распыле-
ния Ti, Cu, Nb, Ag, Ta и Au ионами инертных газов [1].
Если представить выражения для зависимости коэффи-
циентов регрессии ветвей ионно-атомных Kri и атомно-
атомных Kra столкновений каскада смещенных атомов
от порядкового номера атомов мишени Za, порядкового
номера бомбардирующего иона Zi и энергии бомбарди-
рующего иона Ei в виде

Kra(Za, Ei) = A(Za)Ei + B(Za),

Kri (Zi, Ei) = C(Zi)Ei + D(Zi), (5)

то, обобщая результаты сравнения, можно определить
численные значения коэффициентов разложения A(Za),
B(Za), C(Zi) и D(Zi). Например, зависимости коэффици-
ентов разложения A(Za), B(Za) для атомов с порядковы-
ми номерами Za = 22 . . . 79 и ионов Ar+ в диапазоне
энергии Ei = 250 . . . 1000 eV представлены на рис. 2.

1∗ Журнал технической физики, 2001, том 71, вып. 11



4 В.А. Вольпяс, П.М. Дымашевский

В этом случае при распылении мишени с порядковым
номером атома мишени Za < 80 ионами Ar+ в диапазоне
энергии ионов Ei = 100 . . . 1000 eV зависимости коэффи-
циентов регрессии ветвей ионно-атомных Kri и атомно-
атомных Kra столкновений каскада смещенных атомов
от порядкового номера атома мишени Za и энергии
бомбардирующего иона Ei имеют следующий вид:

Kra(Za,Ei) = (−2.37 · 10−5Za − 0.0016)Ei

+ (0.0705Za + 0.3582),

Kri (Zi ,Ei) = 2.0. (6)

Таким образом, рассчитывая значения коэффициен-
тов регрессии ветвей ионно-атомных Kri и атомно-
атомных Kra столкновений каскада смещенных атомов от
порядкового номера заданных атомов мишени Za и энер-
гии бомбардирующего иона Ei , можно получить, соглас-
но (3) и (4), значения коэффициентов Wia и Waa, харак-
теризующих степень регрессии каскада ионно-атомных
и атомно-атомных столкновений смещенных атомов.
Рассчитав затем в результате моделирования методом
Монте-Карло вероятность выхода с поверхности мишени
первично смещенного под действием бомбардирующего
иона атома Pmc, можно получить с учетом коэффициента
Cn(Za) (2), характеризующего оболочечную структуру
атомов распыляемой мишени, количественную оценку
вероятности выхода атомов с поверхности мишени под
действием бомбардирующих ионов Pis (1). Для одноком-
понентных мишеней эта величина совпадает с коэффици-
ентом ионного распыления S, а для многокомпонентных
веществ характеризует скорость ионного распыления Vis.
При этом для многокомпонентных мишеней скорость
ионного распыления Vis определяется скоростью ионного
распыления той компоненты мишени, которая обладает
минимальным значением вероятности выхода атомов с
поверхности мишени Pis (1).

Обсуждение

Разработанная регрессионная модель каскада ионно-
атомных и атомно-атомных столкновений смещенных
атомов при ионном распылении позволяет рассчитывать
коэффициенты и скорости распыления для широкого
класса распыляемых мишеней и бомбардирующих ионов.
Теоретическая оценка скорости распыления однокомпо-
нентных материалов состоит в вычислении коэффици-
ента распыления S, который можно оценить в рамках
модели Зигмунда или по эмпирически усовершенство-
ванной формуле Мацунами [11]. Однако, как показывают
сравнения с результатами экспериментов [1], модель
Зигмунда хорошо работает при достаточно больших
энергиях бомбардирующих ионов Ei > 1 keV, не пред-
ставляющих существенного интереса в задачах ионно-
плазменного распыления. Сравнение результатов ста-
тистического моделирования в рамках разработанной
модели с экспериментальными данными по распылению

аморфных и поликристаллических однокомпонентных
материалов показало, что предложенная модель каскада
смещенных атомов достаточно корректно в пределах
статистического разброса (∼ 10%) экспериментальных
данных [1] описывает коэффициенты и скорости распы-
ления в широком диапазоне энергии бомбардирующих
ионов.

Процесс распыления многокомпонентных мишеней,
в частности сложных оксидов высокотемпературных
сверхпроводников, более сложен, чем распыление одно-
компонентных веществ. Эксперименты по распылению
многокомпонентных мишеней [12] показывают, что на
начальной стадии процесса распыления состав распы-
ляемого потока атомов не соответствует стехиометри-
ческому составу распыляемой мишени и изменяется по
времени. В этот период процесса приповерхностный
слой мишени не соответствует стехиометрии объема
и за счет диффузионных процессов глубина слоя с
нарушенной стехиометрией может составлять величину
порядка 10 nm. По мере распыления многокомпонентной
мишени состав распыляемого потока атомов перестает
изменяться и соответствует объемной стехиометрии ми-
шени, что соответствует выходу процесса распыления
на стационарный режим. Известно, что установившийся
режим будет тем быстрее, чем больше плотность по-
тока бомбардирующих ионов, т. е. чем больше скорость
распыления мишени. Однако в ряде процессов напы-
ления тонких пленок скорость распыления ограничена
динамикой образования растущей пленки на подложке.
Поэтому при малых скоростях напыления очень важно
иметь надежные оценки выхода процесса напыления на
стационарный режим.

В качестве примера распыления многокомпонентных
мишений была рассчитана скорость распыления высоко-
температурной сверхпроводящей керамики YBa2Cu3O7

ионами Ar+ и проведено сравнение полученных ре-
зультатов с результатами экспериментальных исследо-
ваний [12]. Результаты расчетов показали (рис. 3),
что наиболее трудно распыляемыми атомами в кера-
мике YBCO являются атомы Y: эффективность распы-

Рис. 3. Эффективность распыления компонент YBCO, рассчи-
танная в рамках регрессионной модели, в зависимости от E.
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Рис. 4. Скорость распыления керамики YBCO (V) в зави-
симости от времени предраспыления (t). Ar+, Up = 160 V,
j1 = 4 mA/cm2. Up и j1 — напряжение и плотность тока
разряда.

ления SY
YBCO = Pis (см. (1)) атомов Y (селективный

коэффициент распыления Y в системе YBa2Cu3O7 в
режиме предраспыления мишени примерно в 2 раза
меньше эффективности распыления соответственно Ba
и Cu, что в большей степени определяется его энер-
гией связи Eсв = 20 eV [13]. Таким образом, именно
распыление атомов Y и определяется инерционность
процесса распыления мишени YBCO (рис. 4), а атомы Ba
и Cu успевают адаптироваться к выходу с поверхности
мишени атомов Y. При взаимодействии бомбардирующих
ионов (атомов) с мишенями сложного стехиометриче-
ского состава кинетическая энергия бомбардирующих
частиц неодинаково распределяется между отдельными
компонентами, так как в каскадах столкновений участву-
ют атомы с различными массами и энергиями связи в
исходной структуре. С увеличением энергии бомбарди-
рующих ионов распыление происходит в основном не за
счет непосредственных ионно-атомных столкновений, а
за счет каскада столкновений между атомами твердого
тела, получившими избыточную энергию от бомбарди-
рующего иона.
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