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поверхности твердого тела потоком ускоренных ионов
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На основе использования кинетической теории переноса получены аналитические зависимости дозы
поглощенного потока первичных частиц и дозы поглощенной энергии первичных частиц на различной
глубине твердого тела конечной или полубесконечной толщины при облучении поверхности потоком
ускоренных ионов (атомов) в направлении нормали к поверхности. Сравнение с опытом проводилось для
твердотельных пленок кремния толщиной 50, 100 и 400 nm, облучаемых потоком ускоренных ионов бора с
энергией 10 и 20 keV. Установленные закономерности были использованы для вычисления распределения
вакансий по глубине, возникающих в твердом теле при облучении поверхности твердого тела потоком
ускоренных ионов. Разработанная методика позволяет определить распределение вакансий по глубине,
созданных потоком ускоренных электронов, нейтронов, квантов электромагнитного излучения.

Введение

Изучение изменений физических свойств твердых тел,
происходящих в результате облучения поверхности по-
током ускоренных ионов, имеет большое научное и
прикладное значение. Так, имплантация ионов щелочных
и щелочно-земельных элементов может сильно изменить
первоначальные эмиссионные свойства вещества [1].
Установленные физические закономерности в изменени-
ях свойств вещества могут найти широкое применение
в ионно-лучевой литографии [2]. Проблема первой
стенки термоядерных реакторов может быть в какой-то
мере разрешена, в частности, в результате изучения
тех изменений, которые происходят в твердом теле в
активной зоне реактора [3,4]. В последнее десятилетие
началось интенсивное изучение имплантации в поли-
атомные мишени, которые в настоящее время составля-
ют основу полупроводников и диэлектриков [5]. Отме-
тим, что методами имплантации ионов можно создать
высокотемпературные сверхполупроводники [6], облуче-
нием ускоренными ионами пленок придать им магнитные
свойства [7]. Все перечисленное выше делает задачу
исследования взаимодействия потоков ускоренных ионов
с веществом весьма актуальной.

Цель настоящего исследования — применение теории
переноса к потокам первичных атомов в твердом теле
для определения переносимой ими энергии в прямом и
обратном направлениях; разработка методики вычисле-
ния на различной глубине дозы поглощенных атомов и
дозы поглощенной веществом энергии, а также методики
вычисления распределения по глубине вакансий.

Теория

При облучении поверхности твердого тела потоком
ускоренных ионов в интервале энергий 1−100 keV в
веществе происходят упругие и неупругие столкновения

первичных частиц с атомами мишени. Так как упругие
потери энергии по величине значительно превосходят
неупругие, то при описании процессов рассеяния пер-
вичных частиц в веществе можно воспользоваться клас-
сическим приближением. В указанном интервале энер-
гий энергия связи атома мишени с соседними атомами
твердого тела значительно меньше энергии первичной
частицы. Поэтому столкновение первичной частицы с
атомами мишени можно рассматривать как парные вза-
имодействия.

Пусть на поверхность свободной твердотельной плен-
ки в направлении нормали падает поток ускоренных
атомов (ионов). Выделим на глубине x бесконечно малый
объем dV толщиной dx. В объеме dV в прямом и
обратном направлениях будут распространяться потоки
первичных частиц, а также будет происходить их погло-
щение. Для описания процесса распространения потоков
в веществе воспользуемся кинетическим уравнением
переноса, составленным для микрообъема вещества dV
на глубине x, в которое входят только средние значения
физических величин [8,9]

−wf(x, µ) + ws

1∫
−1

Ws(x, µ
′ → µ) f (x, µ′, µ)dµ′

= µ
∂ f (x, µ)

∂x
, (1)

где x — координата микрообьема dV в направлении
нормали к поверхности; µ′ = cos θ′, µ = cos Θ; Θ′,
Θ — углы падения потока первичных частиц на элемен-
тарный объем dV и рассеяния из него на глубине x со-
ответственно; f (x, µ) — функция распределения первич-
ных частиц в веществе; w = ws+wγ , w — полное макро-
скопическое сечение взаимодействия; ws, wγ — макро-
скопические сечения рассеяния и поглощения: w = λ−1,
ws = λ−1

s , wγ = λ−1
γ ; λ, λs, λγ — средняя длина
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свободного пробега для полного, упругого рассеяния,
поглощения; Ws(x, µ′ → µ) — индикатриса рассеяния,
с помощью которой учитывается анизотропия рассеяния
потока первичных частиц в твердом теле,

Ws =
dPs(x,Θ′,Θ)

vdΘ
, (2)

dps(x,Θ′,Θ) — вероятность первичной частице испы-
тать упругое рассеяние из интервала углов dΘ′ в интер-
вал углов dΘ; v — средняя скорость первичной частицы
на глубине x.

В связи с тем, что при столкновениях атомов в указан-
ном интервале энергий преобладающими являются упру-
гие потери энергии по сравнению с неупругими [10,11],
то λs � λγ . Следовательно, w ≈ ws. Кроме того, из
общих соображений ясно, что средняя длина свободного
пробега будет разной на разной глубине x вещества ми-
шени. Поэтому в первом приближении можно записать

w = w0x, (3)

где
w0 − naσ,

na — концентрация атомов мишени, σ — полное микро-
скопическое сечение взаимодействия первичной частицы
с атомом вещества мишени, способ ее вычисления при-
веден в работе [12].

Если предположить, что изотропные свойства веще-
ства на различной глубине одинаковы (Ws(x, µ′ → µ) —
постоянная величина), то решением кинетического урав-
нения переноса с учетом граничных условий [11] будет
следующая функция распределения:

f (x, µ) =
(1− r0)d0

2v2B1 ch(c0)

(
exp
(
c0(1− x2/h2)

)
wa − µ

−
exp
(
−c0(1− x2/h2)

)
ωa + µ

)
F,

где c0 = a0h2/2, wa = w0/a0;

B1 = wa ln
wa + 1
wa − 1

− 2;

F = A0Ws + A1; a0, A0, A1 — постоянные;
r0 — интегральный коэффициент обратного рассеяния
потока первичных частиц от свободного слоя толщи-
ной h; γ0 — плотность потока первичных атомов
на поверхность твердого тела в направлении нормали;
h — толщина твердотельной пленки.

Постоянную a0 можно выразить через максимальный
продольный пробег первичных частиц в веществе ми-
шени l p, значение которого определим как толщину
слоя при прохождении через него 0.01 первоначального
потока первичных частиц. Тогда, исходя из определения,
величину максимального продольного пробега можно
вычислить по следующей формуле:

l p = lim
x→l p

(
J1(x)/J0(x)

)
, (4)

где

J0(x) =

x∫
0

dn
dx

dx, J1(x) =

x∫
0

x
dn
dx

dx,

n — число ускоренных первичных частиц в единице
объема вещества на глубине x.

По физическому смыслу функция распределения

f (x, µ) =
dn

vdµ
.

Следовательно, dn = v f(x, µ)dµ. После подстановки
в (4) функции распределения получаем a0 ≈ 3l−2

p . Из
опыта следует

a0 ≈ 1.455R−2
p , (5)

поэтому l p = 1.436Rp. Величину Rp можно вычислить
по формуле, предложенной в работе [13],

Rp = c1
A2(Z

2/3
1 + Z2/3

2 )1/2

Z1Z2ρ2
Ep, (6)

Ep > 10 keV; c1 = 137.4(a2 + b2 ln(A2/A1)); A2 > 2A1;
a2 = 0.6366; b2 = 0.0611; Z1, Z2 — порядковые
номера элементов атомов первичных частиц и атомов
мишени; A1, A2 — массовые числа первичных атомов
и атомов мишени; ρ2 — плотность вещества мишени;
Ep — кинетическая энергия первичных частиц.

Пусть элементарный объем dV, для которого соста-
влено кинетическое уравнение переноса (1), находится
на глубине x. Тогда весь объем V можно разделить на два
вспомогательных объема V1(x) и V2(h− x) (рис. 1). При
обсуждении поверхности потоком частиц j0 в каждом
из вспомогательных объемов возникают прямой fη(x) и
обратный jr(h − x) потоки, а также в результате мно-
гократных столкновений первичных частиц с атомами
мишени происходит их поглощение.

Рис. 1. Условное изображение потоков первичных частиц в
свободном слое и за его пределами.
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Из уравнения баланса, составленного для потоков
первичных частиц в объеме V2(h− x), следует

jη(x) = jr(h− x) + hγ(h− x) + hη(h), (7)

где jr(h − x) — плотность потока обратно рассеянных
первичных частиц от слоя толщиной h− x на глубине x;
jη(x) — плотность потока первичных частиц, прошедших
через слой толщиной x и поэтому проникающих в объем
V2(h − x); jγ(h − x) — плотность потока первичных
частиц, поглощенных в объеме V2(h− x); jη(h) — плот-
ность потока первичных частиц, вышедших за пределы
свободного слоя толщиной h.

В отсутствие действия источников первичных частиц
в элементарном объеме dV существуют два физически
неразличимых потока первичных частиц, распростра-
няющихся в противоположных направлениях: jη(x) и
jr(h − x). Поэтому результирующий поток первичных
частиц в объеме dV будет

j(x) = jη(x)− jr(h− x).

Тогда после подстановки jη(x) их уравнения (7) в (8)
получаем (рис. 1)

j(x) = jγ(h− x) + jη(h). (9)

Уравнение (9) позволяет перейти к коэффициентам
прохождения и поглощения

η(x) = γ(h− x) + η(h), (10)

где η(x)= j(x)/ j0 , γ(h−x)= jγ(h−x)/ j0, η(h)=γη(h)/ j0.
Как следует из [11]

η(x) =
1− r0

ch(c0)
ch
(
c0(1− x2/h2)

)
, (11)

r0 — интегральный коэффициент обратного рассеяния от
свободного слоя толщиной h.

Интегральный коэффициент обратного рассеяния от
слоя толщиной h− x можно вычислить по формуле

r(h− x) =
1− r0

ch (c0)

B2

B1
sh
(
c0(1− x2/h2)

)
,

r0 =

(
1−

B1

B2
cth (c0)

)−1

. (12)

В общем случае коэффициенты B1 и B2 могут быть
вычислены по формулам, предложенным в работе [11];

B1 =

2π∫
0

dϕ

π∫
0

F(µ′) sin 2Θ′dΘ′

wa − µ
,

B2 =

2π∫
0

dϕ

π∫
π/2

F(µ′) sin 2Θ′dΘ′

wa − µ
.

Если же в выражении (2) Ws(x, µ′ → µ) не зависит от
углов Θ′ и Θ, то, как показывает расчет,

B1 = wa ln
wa + 1
wa − 1

− 2, B2 = wa ln
wa

wa − 1
− 1.

Использование уравнений (8) и (12) позволяет по
формуле (7) вычислить поток первичных частиц на
произвольной глубине x, распространяющийся только в
прямом направлении,

η1(x) =
1− r0

ch(c0)

(
ch
(
1− x2/h2)

)
+

B2

B1
sh
(
C0(1− x2/h2)

))
. (13)

Выражение (11) подставим в (10). Тогда коэффициент
поглощения потока первичных частиц в слое толщиной
h− x

γ2(h− x) =
1− r0

ch(c0)

(
ch(c0(1− x2/h2))− 1

)
, (14)

а коэффициент поглощения в слое толщиной x

γ1(x) = γ2(h)− γ2(h− x),

где γ2(h) = γ2(h− x)
∣∣
x=0

.
Следовательно,

D(x) = γ1(x) =
1− r0

ch(c0)

(
ch(c0)−ch(c0(1−x2/h2))

)
. (15)

Уравнение (15) позволяет вычислить величину погло-
щенного потока первичных частиц в слое толщиной x,
т. е. вычислить дозу поглощенного потока первичных
частиц. Если же средняя энергия первичных частиц в
слое толщиной x известна, то доза поглощенной энергии
будет

D(x, E) = γ1(x)∆E, (16)

где ∆E — средняя потеря энергии первичных частиц на
глубине x.

Величину средней потери энергии первичных мож-
но вычислить, пользуясь предложенными в работе [2]
формулами, согласно которым средние относительные
потери энергии упругого be и неупругого bi рассеяния
на глубине x

be = b1x, bi = b2x,

где

b1 =
D1Z1Z2A1ρ2E−1

p

(Z2/3
1 + Z2/3

2 )(1 + A−1
2 )

,

b2 =
D2(Z1 + Z2)ρ2

A1/2
1 A2E1/2

p

, (17)

D1 = 167.36, D2 = 6240.
Тогда полная относительная потеря энергии будет

b = be + bi, (18)
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средняя потеря энергии первичных частиц на глубине x

∆E = bEp. (19)

Формулы (13) и (19) позволяют вычислить величину
средней относительной энергии, переносимой потоком
первичных частиц через элементарный объем dV на
глубине x только в прямом и только в обратном напра-
влениях;

η1(x, E) = (1− bx)η1(x),

r(x, E) = (1− bx)r(x), x6 h6 l p. (20)

Уравнение (16) может иметь бильшое прикладное зна-
чение, так как позволяет достаточно просто вычислить
поглощенную дозу ионизирующего излучения в организ-
ме человека или животного, что в экспериментальных
условиях сделать чрезвычайно сложно.

Из выражения (15) следует, что распределение по-
глощенного излучения по глубине с учетом (5) должно
иметь вид

G(x) =
dγ1(x)

dx
=

(1− r0)a0x
ch(c0)

sh
(
C0(1− x2/h2)

)
. (21)

Распределение поглощенной энергии первичных ча-
стиц по глубине (доза поглощенной энергии), согласно
формулам (16)–(21), запишем следующим образом:

G(x, E) =
dD(x, E)

dx
= (b1 + b2)γ1(x) + b

dγ1(x)

dx
. (22)

Результаты и их обсуждение

В работе [12] приведена методика вычисления полно-
го микроскопического сечения взаимодействия атомов
потока первичных частиц с атомами вещества мише-
ни. Сравнение результатов расчета для взаимодействия
атомов бора с атомами кремния в рассматриваемом
интервале энергий с результатами, приведенными в ра-
боте [14], указывает на их хорошее соответствие, что в
свою очередь подтверждает правильность используемого
подхода при оценке величины эффективного микроскопи-
ческого сечения взаимодействия.

Уравнения (15), (16), (21), (22) позволяют вычислить
дозы поглощенных потоков первичных частиц и пере-
носимой ими энергии, а также распределения указан-
ных доз по глубине для различных толщин твердотель-
ной пленки. Вычисления были проведены для пленок
Si, облучаемых потоком ускоренных ионов бора. Для
большей наглядности полученных результатов исполь-
зовались пленки толщиной 50, 100 и 400 nm, энергия
ускоренных ионов составляла 10 и 20 keV. Оказалось, что
при таком выборе исходных значений толщины пленки
и энергии первичных частиц можно сделать некоторые
важные качественные выводы.

На рис. 2 приведены зависимости доз D(x), D(x, E) и
их распределения по глубине G(x), G(x, E) в пленке тол-
щиной 50 nm при энергии ионов бора 10 и 20 keV. Так как

Рис. 2. h = 50 nm; Ep = 10 keV: 1 — доза поглощенных
частиц, 20 · D(x); 1′ — распределение по глубине x дозы
поглощенных частиц, 104 · G(x); 2 — дозы поглощенной
энергии, 20 · D(x, E); 2′ — распределение по глубине дозы
поглощенной энергии, 104 · G(x, E); Ep = 20 keV: 3 — доза
поглощенных частиц 20 ·D(x); 3′ — распределение по глубине
дозы поглощенных частиц, 104 · G(x).

Рис. 3. h = 100 nm; 1, 1′, 2, 2′ — то же, что и на рис. 2,
при Ep = 10 keV; Ep = 20 keV: 3 — доза поглощенной
энергии, 20 · D(x, E); 3′ — распределение по глубине дозы
поглощенной энергии, 104 · G(x, E); 4 — доза поглощенной
энергии, 20 · D(x, E); 4′ — распределение по глубине дозы
поглащенной энергии, 104 · G(x, E).

при этом максимальный продольный пробег l p > 50 nm,
то можно считать, что значительное число первичных
частиц вылетает за пределы свободной пленки. Из рис. 2
видно, что положения максимумов в распределении доз
по глубине для частиц и энергий не совпадает, максимум
в распределении доз по поглощенной энергии смещается
в глубину. Кроме того, с ростом энергии величина погло-
щенной дозы сильно уменьшается. На рис. 3 приведены
те же зависимости, что и на рис. 2, но только для
толщины 100 nm, а на рис. 4 — для толщины 400 nm.

На рис. 4 приведены зависимости D(x), D(x, E), G(x),
G(x, E) для свободного слоя толщиной 400 nm. Для
энергий первичных частиц Ep 6 20 keV толщину такого
слоя можно считать бесконечно большой, поскольку
через нее в прямом направлении поток первичных частиц
не проходит. Сравнивая зависимости G(x), G(x, E) на
рис. 4 с соответствующими зависимостями на рис. 2, 3,
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замечаем, что на рис. 4 они монотонно приближаются к
оси абсцисс. Такое изменение формы кривых позволяет
качественно установить, в каком случае толщина пленки
больше средней максимальной длины свободного пробе-
га первичных частиц, а в каком она меньше. Из рис. 4
также видно, что положения максимумов распределения
по глубине поглощенной дозы первичных частиц G(x) и
дозы поглощенной энергии G(x, E) не совпадают. Поэто-
му, например, при имплантации ионов бора в кремний
следует использовать зависимость G(x), а для получе-
ния распределения по глубине поглощенной веществом
энергии — зависимость G(x, E). Такой же подход
следует использовать при оценке вредного воздействия
облучения на организм человека или животного.

Итак, оценку поглощенной дозы можно получить,
используя формулы (15), (16), (21), (22), но при этом
следует учитывать физические и химические особенно-
сти первичных частиц. Если первичные частицы в орга-
низме химически активны, то преобладающее влияние
на организм определяется значениями D(x), G(x), если
же энергия первичных частиц достаточно высока и ее
поглощение приведет к заметному изменению в клет-
ках, то на первый план выходит определение значений
D(x, E), G(x, E). С помощью установленных в работе
закономерностей такая оценка может быть проведена
достаточно просто.

Таким образом, разработанный метод позволяет с до-
статочной точностью вычислить как поглощенную дозу,
так и распределение поглощенных первичных частиц
в пределах слоя толщиной x. Распределение потока
ионов бора, облучающих поверхность свободного слоя
кремния толщиной 100 nm при энергии 10, 15, 20 keV
в направлении нормали к поверхности, вычислено в
работе [12]. Приведенные там результаты хорошо со-
гласуются с опытом [15] и польностью соответствуют
результатам настоящей работы.

В общем случае энергия первичных частиц теряется в
упругих и неупругих столкновениях, а также при обра-

Рис. 4. h = 400 nm; Ep = 10 keV: 1, 1′, 2, 2′ — то же,
что и на рис. 2; Ep = 20 keV; 3 — доза поглощенных частиц,
20 · D(x); 3′ — распределение по глубине дозы поглощенных
частиц, 104 ·D(x); 4 — дозы поглощенной энергии, 20 ·D(x, E);
4′ — распределение по глубине дозы поглощенной энергии,
104 · G(x, E).

Рис. 5. Распределение по глубине доз D(x) поглощенных
20 keV атомов бора в свободном слое кремния толщиной
400 nm (1) и распределение по глубине вакансий V(x), возника-
ющих в кремнии при облучении поверхности 175 keV атомами
мышьяка [16] (2). D(x) — в а. и., V(x) — вакансии / ион, в а. и.

зовании вакансий. Процесс имплантации сопровождается
аморфизацией кристаллической решетки мишени и воз-
никновением в ней вакансий [16]. У первичных атомных
частиц с энергией больше 10 keV область наибольше-
го поглощения потока первичных частиц, по-видимому,
приходится на образование вакансий: область интенсив-
ного возникновения вакансий соответствует глубине, где
происходят наиболее интенсивные столкновения первич-
ных частиц с атомами вещества. Поэтому распределение
вакансий в веществе, а следовательно, и распределение
по глубине возникшего аморфизированного слоя должны
совпадать с распределением по глубине поглощенных в
веществе первичных атомных частиц. На рис. 4 приведе-
но распределение по глубине поглощенных первичных
частиц, поглощенной дозы энергии при нормальном
падении. В работе [16] изучалось влияние имплантации
в кристаллический кремний 〈110〉 100 keV ионов Si,
P и 175 keV ионов Ge, As. Экспериментально было
установлено возникновение в образце аморфизованного
слоя и вакансий.

Для более детального теоретического анализа процесс
импланации моделировался методом Монте-Карло, в
котором использовалась программа TRIM [17]. Про-
слеживались траектории 10 000 ионов. Порог изменения
энергии в каскаде, соответствующий возникновению ва-
кансии, выбирался равным 13 eV, энергия связи между
атомами решетки 4.5 eV. На рис. 5 приведены полученные
в [16] результаты расчета распределения по глубине
вакансий в кремнии при облучении поверхности потоком
ускоренных ионов мышьяка, там же приведено распреде-
ление по глубине атомов бора, полученное в настоящей
работе. Из сравнения кривых распределений можно за-
метить достаточно хорошее между ними соответствие.
Тем самым подтверждается наличие корреляции между
распределением по глубине поглощенных веществом
атомов и распределением по глубине возникших в ре-
зультате столкновений вакансий.
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Таким образом, по распределению в кристаллическом
веществе поглощенного потока первичных атомных ча-
стиц можно определить распределение по глубине амор-
физированного слоя, его полуширину, глубину залега-
ния, и, наоборот, по распределению по глубине амор-
физированного слоя можно определить распределение
по глубине поглощенного потока энергии первичных
атомных
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