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离子束辅助沉积薄膜结构的计算机模拟
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主题词
�

真空渡腆
、

离子束
、

计算机模拟
、

薄膜
。

内容提要
�
利用篆特 卡罗法

，

分析了薄膜柱状结构的成因
。
通过不同工况薄嗅生氏的计算机

棋拟
，

证明了阴影 次花阳沉积吸子有限迁侈是导致柱状结构的原因
。

采用离 子束捕助沉识工艺
，

可使膜层聚集密度明显诞
�

苗
�

性状结构完全消失
。

薄膜中�“ 泛存在柱状结沟
，

其主要特征是膜层由许多大小数百纳米的小往体紧密聚集在

一起
，

从基片向外伸展到薄膜的外表面
，

柱体间有许多大小数纳米到数十纳米的空隙
，

在潮

湿气氛中
，

柱状体间的空隙因毛细作用会凝聚水和其它杂质
，

导致镀膜透镜的中心波长向长

波方向漂移
�

水和其它杂质在柱状体空隙的凝聚还改变了薄膜的表面能
，

降低了膜层的附着

力和膜层的耐磨损性和抗冷热冲击能力
�

��年代末
，

随着扫描和透射电镜的发展和运用
，

人们开始对薄膜成核过程
、

生长机理和

膜层结构进行深入研究
�

由于成膜过程是大量沉积粒子的随机过程
，

依靠人力很难对其动力

学特征进行细致分析
�

��年代初
，

随着计算机技术的发展应用
，

开始利用计算机模拟大量沉

积粒子的成膜过程
，

逐步揭开了薄膜的柱状生长机理
�

一
、

摸拟挑理和�设

为简化问题
，

缩短计算时间
，

采用二维刚球模型
�

虽然实际膜层及原子间相互作用都是

三维的
，

真实原子与刚球假设也有差异
，

但作为计算模型
，

二维刚球模型已能反映成膜的生

长机制
�

我们假设
�

�� �沉积原子
、

基片原子及入射离子都是半径为�的刚球
，

在二维面上的投影就是个

圆
�

�� �只考虑单元素成膜过程
。

沉积原子的平均自由程远大于燕发源到基片的距离
�

不

考虑戮射和再蒸发效应
�

�� �原子逐个随机沉积到基片上
，

只有当其与基片原子或先前沉积到基片上的原子磁

撞时
，

才能进行沉积和迁移
�

这可由原子的捕捉长度�来描述
，

如图 � �。 �
、

���
�

原子

间可能碰撞的截面
，

投影在二维面上就是一长度�
，

即浦捉长度
�

原子垂直入射 时
，

����
，

斜入射时����
。

原子�值的差异直接影响膜层的生长结构
�

�� �只考虑最相邻原子的相互作用
�

利用松弛模型
，

即每次被捕获�沉积在墓片上 �

的原子都进入离其沉积位置最近的势能最低点
，

此势能最低点由先沉积到基片上的原子构成
�

�� �不考虑膜原子间及膜与基片原子间的键能差别
�

由于只考虑了最相邻原子间的作

����年�月召日收到
，
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用
，

故这二种键能差别不大
。

�� �将离子能量分成二种
，

低能和高能
�

低能离子轰击只造成沉积原子向其邻位的迁

移
�
高能离子轰击下

，

既考虑了迁移
，

又考虑了撞击填充效应
，

即被离子撞击的沉积原子可

填充下面邻近层的空位
。

黔

「「二仪少二丁丁

图 � �� �沉积原子入射角� � ��时，
捕捉长度� 二 �角 ����年 。 。 ，

����

二
、

模拟工况

利用蒙特卡罗法
，

在���微机上模拟了不同工况下���个沉积原子的成膜过程
，

具体工况

如下
�

�� �不考虑原子间相互作用 �也称无松弛过程 �
，

沉积原子垂直基片随机入射
，

一碰

到墓片原子或先前已沉积的原子运动就停止
，

基片不旋转
�

�� �原子相对基片以
�角 �。

。
成�《 �� 。

�入射
，

其余条件与 �� �同
�

�� �考虑原子间相互作用 �也称松弛过程 �
，

沉积原子与基片原子或先前已沉积的原

子碰撞后
，

找出并迁移至离碰撞点最近的势能最低点
，

原子垂直入射
，

基片不旋转
�

�� �原子以�角入射
，

其余与 �� �同
�

�� �原子沉积的同时
，

用离子轰击膜层
，

沉积原子与入射离子数比为 � � �
，

如图 �

所示
�

被低能离子轰击的原子 �
，

通过判定随机数息� 。 �

�还是� 。
�

�
，

决定往左还是 往 右迁

移
�

当向右迁移时
，

通过依次判定 �
、

�
、
�

、

�位置是空位还是先前已有原子
，

决定其迁

移的最后位置
，

如果右部 �
、

�
、

�
、

�位置先前皆被填满
，

就向左边迁移
，

并刘定应该沉

积到 �
、
�

、
�

、

�中的哪个位置
�
若 �至 �皆被填满

，

原子 �就不迁移
，

惰仁 子轰击完

原子后就反射回去
。

其余与 �� �
、

�� �同
。

�

揪��

口旧�心

忆一 、 吸�二

图 � �� �显示弱离子轰击时
，

沉积原子 �迁移的可能�卜笠
�

���显示强离子轰击时
，

迁移的可能位界

�� �膜层生长时
，

受随机入射高能离子轰击
，

被轰击的原子首先判定其位贝下方是否

有空位
，

如有空位就填入下端的空位
，

若无空位就横向迁移
，

可供选择犷达 了�
·
乒

几
�

为 图���少



一 ��
。

其余与 �� �同
。

�� 》 号书了啥
一

下旋特 付哎主 长结构的影响
。

三
、

结 果

阳 �至�习�给出了 不
，�

谊
一

仁况小
‘

尘长结构的模拟结果
�

由图 �看出
，

不考虑原子布互作用

� 王几 ‘ 、 月 果是疏
�

�为权伏沐结沟
，

校体的生
一

长是无序随�扮勺
。

原子斜入射时
，

枝体生 长方

中时

向随之拓，拼
，

随行�角的心大
，

伎体分支次数或分支频率也减少
，

个体长度变长
，

膜结构更加

琉松
。

枝体生长方向日与沉积原子入射方向间遵从正切规则
，

烤� “ 于招日��
。

成 � ‘ 日�
�

山图 �沂出
，

考虑京 于祝�互作用时
，

生长结构与图 �相似
，

由于相互作用因索的形响
，

枝体交祖
，

洁沟吏致密
，

类似于柱状生长结构
�

但与真实膜的柱状结构不同
。

生 沃
‘
�
‘
柱状体

分支仍不断随机产生
，

随�角的增大
，

分支频率显著下降
，

有明显的柱状生长趋势
，

生 长 方

向日仍遵从正切现则

图 � 考嗦沉只原子相互作用
，

基片不旋转的条件下

模拟嗜喂
。
�� �垂蓬隽片人射

， ���� 二 魂�� 入时

图 � 不考�竺沉积伍子 扣 叹牛明
，

菜片不旋转的条件下

模拟犷果
。 ‘ 只 、 厄了垂汽苹片人 射

����� 二 朽
。

角入射
， �。 �� 二 ��

�

角入射

��

图 � 考虑沉积原子相互作用
， � “ 铃

。

入射
，
基片旋转



从图 �可看出
，

原子��
�

角入射 的 同

时旋转基片
，

与图 � ���相比
，

柱 状 生

长趋势有所减弱
。

模拟中我们只考虑了沉

积一定数目后将基片以中心轴为中心旋转

���
。 ，

这与真实工况有一定差异
。

真实工

况下
，

基片旋转是连续的
，

膜生长角度也

是连续的
。

图 � �
� �

、

���
一

与图 � ���相比
，

低能离一轰击使找状生 沃趋势明显减弱
，

高能离子轰击使书状生长趋势完全消失
，

膜层中孔洞个数及尺寸明显减小
。

四
、

分 析

热燕发镀唤过程可概括为燕发原子以

十分之 几到儿个电子伏的能觅与甚片上的

原子碰摊
，

其后 大部分原子由于 白身拥有

的能量要在越片表面进行迁移或扩散
，

直

到能量逐渐损失被表面势阱捕获
，

有极个

别的原子会在与表面原子交换能量过程中

获得一定能量从表面逸出
�

通常认为薄膜

柱状结构的成因是沉积原子有限迁移和先

亡
沪‘ 、 一

， ，

被 、
寡

�

礁
�

……攘瓤撇麟

图 � 考虑沉积原子相互作用
，

基片不��� 转
，

� � ��
。
入射

�

离子 垂六入射
。

�� �弱离子辅助轰击
， ���强离子辅助沉积

沉积的原子堆对后续原子的阴影效应
�

从图 �
、

图 �可知
，

由于先沉积的原子堆挡在了 后 续

原子的入射方向上
，

给后续沉积原子造成了阴影区
�

因原子迁移能力��’ 限
�

后续原���不 能 填

满这些阴影区
，

膜中就形成了孔洞和缺陷
�

不考虑原子相互作用下
，

原子与入射方向上某一先沉积的原 子或获片原 广碰仲后就
“

冻

结
”

在此位咒
�

山于原子无迁移运动
，

膜生长中形成的侮个枝状体都会造戍很大「、勺阴影区
。

随

着入射角�的增大
，

原子捕捉长度�变小
，

枝体分支频率也变小
，

先生成的枝状体对后入射啄子

的阴影效应增大
，

膜层中的孔洞也就增大
�

由此可见
，

沉积原子迁移范围的大小 汽接冲响着

膜结构的生长特征
。

如果原子在表而的迁移能力很强
，

就有可能进入阴影区域
，

增加胶层的

聚集密度
�

考虑原子相互作用下
，

只对原子施以非常有限的迁移
，

膜层生长结构就变成了较

尸�一

图 � 沉积原子堆形成的台阶
，

造成了入射原子 的 阴影

区
，

使膜层中形成孔洞和块哈

粗的柱状体
，

膜层聚集密 度 明 显 提

高
�

膜层在生长初期会形成结晶核
、

堆
，

然后再发展为独立的小岛和网状

结构
，

这会在基片表面形成台阶
�

由

于从燕发泳入射到美��
·
�

�几的大部分原

于日与纂片表而间都会 劝
’

一 个 夫 角

�如图 了 �
，

桩川价造成的阴影效应定

会友摸层中形成孔洞和缺陷
，

诱发柱

状生长特征的形成
�

即使以子垂 直入

射
，

枝状和柱状生 长牡征仍很明显
，
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薄膜成分俄歇深度定盘分析中的若干问题 一

杨得 全

�兰州物理研究所 �

主题词
�

俄歇分析
、

定 最分析
、

薄膜
、
表面技术

。

内容提要
�
深

’

望分辨率和定量分析精度是薄膜组份深度剖面分析中两个基本物理量
。

首先从

实际应用的角度出发
�

讨论了薄膜成分的俄歇深度剖面定量分析中的几个主要问题
。
其 ‘户包括 溅

射离子能量
、

入射角度和样品的化学组成对深度分辨率的影响及其优化
。

给出了组份溅射深度剖

面定量分析方法
�

提出了定 默分析中进行离子溅射修正
、

基本效应修正和深度定标的具体方法和

措施
。

薄膜及其界而上组份分布和化学结构等是决定薄膜力学
、

机械
、

光学
、

电学乃至磁学等

性质的主要因索之一
，

因此对薄膜组份深度分布的定量分析一直受到重视 之’ 一 � 一

薄膜深度�’���而分析是指通过一定的手段 �破坏和非破坏 �得到薄膜及其界面上组份和化
学结构等分布

。

日前
，

川于薄膜欧观分析的主要友面分析方法有
�

俄歇
，

匕子�普�����
，

�

射线光电子�炸��尸��和二次离子质�普������
。

其中���主要用于化学状态的分析
�

从

分析的手段来讲
‘长度刹

� ，
�分析有丙类

，

一类是通过改变发射电子角度迸行非破 坏 性 分 析
，

这种方法只限于十分薄的薄膜分析
�
另一类是采用离子 �通常是惰性气体离子 �逐层剥离的

破坏性分析方法
。

目而只��’�’ ���和���能够借助测量电子发射角度的变化进行非破坏 性深度

����匀几�月 � �刁�次如�
，

价�者
�

阵煞范������

，、 �尹，‘ ， 一

户勺
、 洲户 、 ‘ 一尸，‘ �户�、 �户、 卜 ‘

们 、 ， 产�、 诸护‘ 、 护户、 肠子�‘ �户、 户，、 甲户、 ‘ 洲网、 “ 洲，‘ 一护�、 侧沪�、 �户�、 门

沪，、 ‘�、 �尸、 、 碑，、 �，、 �沪�、 �护，、 创户、 助洲�、 二
口，

如图 � �� �
、

图 � �。 �
。

这是因为受原子相互作用和迁移能力有限因素的影响
，

先沉 积 的

原子堆会捕捉离它们一定距高内的原 子
，

使迁移原子不能填满所有的孔洞
。

枝状
、

柱状体生

长方向日与入射方向�之间遵从正切规则
�

由图 �可知
，

在原子沉积成膜的同时旋转基片
，

可降低基片表面原子堆造成的阴影效应
，

减弱膜层的柱状生长趋势
。

而用儿十到几百电子伏的离子轰击正在生长的膜层
，

会大大提高

沉积原子的迁移能力
，

降低原子有限迁移和阴影效应造成的影响
�

入射离子与原子间的碰撞

会产生级联碰撞效应
，

使大量原子迁移能力得到提高
，

较高能离子的撞击还会使膜层上部的

沉积原子直接填充下部的孔洞和缺陷
，

增大膜层的聚集密度
。

实际镀膜中离子束对基片微区的

轰击可使成膜初期的临界核增多
，

有利于结晶核
、

堆的细化
，

降低阴影效应
�

同时
，

离子束

对膜层的轰击还可在成膜初期
，

清洗激活基片表面
，

并使一部分沉积原子扩散到基片中
，

降

低了膜层中的应力
，

提高了膜的附着力
，

镀膜器件的抗湿性
、

耐磨性都会得到提高
。

由图 �

�� �
、

���可知
，

在弱
、

强离子轰击下
，

膜层柱状生长趋势明显减弱或消失
，

缺陷和孔洞

数量和尺寸显著减少
。

正是原子有限迁移和阴影效应导致了膜层中的柱状结构
�

采用离子束辅助轰击沉积工艺
，

可提高沉积原子的迁移能力
，

降低或消除阴影效应的影响
，

使膜层聚集密度明显提高
。


