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Nanoméretû felületi struktúrák mérnöki szintû pontos-
sággal való kialakítása a felületfizika és az anyagtudomá-
nyok napjaink legnagyobb kihívásai közé tartozik. A ha-
gyományos litográfiai eljárások már csak nagy nehézsé-
gek árán alkalmazhatók a 100 nm alatti mérettartomány-
ban [1]. A legújabb kutatások elsôsorban az úgynevezett
önszervezôdô rendszerek sajátságait kihasználva igye-
keznek nanopöttyök rendezett tömbjeit elôállítani. Az
utóbbi években próbálkozások történtek kisenergiás ion-
bombázás hatására bekövetkezô felületi morfológia vál-
tozások kihasználására is [1, 2].

Az ionmegmunkálás már széles körben használatos
módszer az alap- és alkalmazott kutatásban, illetve tech-
nológiai szinten is. Alacsonyenergiás nemesgázionokkal
(pl. 1 keV Ar+) mintavékonyítás vagy simítás érhetô el.
Bizonyos fémek vagy félvezetôk felületén jellegzetes
periodikus struktúrák alakíthatók ki, mint például felületi
hullámok vagy nanopöttyök és nanolyukak [2, 3].

Azonban ezeknek a folyamatoknak az atomisztikus
szintû megértése még hiányos [3, 4]. A molekuladinami-
kai (MD) szimulációk lehetôvé teszik az ionindukált fo-
lyamatok idôbeli fejlôdésének követését. A módszer tel-
jesítôképességét csak két feltétel korlátozza. Egyrészt
pontos többtest-kölcsönhatási potenciálokra van szük-
ség, másrészt komoly idôbeli korlátok lépnek fel. Az MD-
szimulációk jellegzetesen ps idôskálán lezajló folyamatok
vizsgálatára használhatók, és csak néhány esetben kivite-
lezhetôk a ms vagy ns hosszúságú folyamatok szimulá-
ciói. Ugyan napjaink szuperszámítógépein magas párhu-
zamosítási szint mellett már elérhetôk akár µs tartamú
szimulációk is, de ezek napi szintû alkalmazása nagymé-
retû rendszereken meglehetôsen drága módszer lenne.
Ennek ellenére a módszert – fontossága miatt – széles
körben alkalmazzák mind biofizikai, mind anyagtudomá-
nyi kutatásokban. A legjelentôsebb eredményeket eddig
például a fehérjék (enzimek) dinamikai vizsgálatában
érték el. Valós idôtartamú szimulációk elérése egyelôre
még várat magára. Áthidaló megoldásként Monte-Carlo-
módszerrel kombinálva vagy például az úgynevezett hi-
pertermikus módszerrel lehet gyorsítást elérni az algorit-
musok sebességében [5].

Az MD-módszer lényege röviden abban áll, hogy egy
mikrokanonikus sokaság részecskéinek mozgása leírható
klasszikus potenciálokkal jellemzett potenciáltérben. A
rendszer idôfejlôdése a newtoni mozgásegyenletek meg-
oldásán keresztül követhetô. Állandó részecskeszám (N ),
nyomás (P ) és hômérséklet mellett (T ) végzett szimulá-
ció esetén periodikus határfelületek, presztosztát, illetve
termosztát alkalmazása is szükséges (a nyomás és hômér-
séklet állandó értéken való tartásához szükséges algorit-
musok) [6]. A módszer a priori abban a tekintetben, hogy
a különbözô atomi transzportfolyamatok leírásához nem

használ elôzetes ismereteket, ha megfelelô pontosságú
kölcsönhatási potenciál áll rendelkezésre, illetve megfe-
lelôen nagy méretû szimulációs cellát vettünk figyelem-
be. A módszer nem él elôzetes feltevésekkel például az
atomi diffúzió mechanizmusára nézve. Más eljárások,
mint például a kinetikus Monte-Carlo-szimulációk, elôfel-
tevéseket igényelnek, például meg kell adni bemenô pa-
raméterként a különbözô diffúziós gátak nagyságát [5].

Az anyagtudományi alkalmazások a 90-es évektôl je-
lentek meg, illetve terjedtek el. Sikeresen használják ré-
tegnövesztés, kristálynövekedés, feszültségrelaxáció vagy
például fázisátalakulások tanulmányozására [4, 7]. Mozgó
részecskék becsapódásának hatására bekövetkezô felüle-
ti durvulás, porlódás, illetve az anyag belsejében elôálló
változások vizsgálatára is intenzíven alkalmazott mód-
szer, mivel az utóbbi két évtizedben pontos többtest-po-
tenciálok kerültek kifejlesztésre. Ezek lehetôvé teszik a
fizikailag megalapozott atomisztikus szintû modellezést,
illetve a kísérleti módszerek által nem vagy csak kevés
esetben vizsgálható folyamatok „láthatóvá” tételét [8].

Saját kutatásaink elsôsorban az ionbombázás által in-
dukált határfelületi keveredés, illetve felületi durvulás
vizsgálatára korlátozódnak [8]. Alapvetô követelmény
vékonyrétegek növesztésekor többréteges rendszerekben
a határfelületi durvulás, illetve keveredés elkerülése. A
Cu/Co-rendszerben például – amely széles körben hasz-
nált mágneses multiréteg (pl. mágneses tárolók, merevle-
mez esetén) – már az egyébként gyengén keveredô
Cu/Co határfelület is rontja a magnetoelektronikai saját-
ságokat [7]. Sajnos e nemkívánatos folyamatok mechaniz-
musa nem kielégítôen ismert. Így a legtöbb esetben az
éles határfelületek elôállítása gyakorlati tapasztalaton
(receptúrákon) alapul. Nincs koherens magyarázat,
amely leírná például az ionmegmunkálás hatására bekö-
vetkezô morfológia változásokat, illetve atomi transzport-
folyamatokat. Reményeink szerint az MD-szimulációk
hozzájárulhatnak az új atomisztikus szintû modellek ki-
dolgozásához, és pontosabb leírást tesznek lehetôvé,
mint a rendelkezésre álló fenomenologikus modellek [4].

A tömeganizotrópia szerepe a keveredésben
és felületi durvulásban

A gyakorlatban gyakran elôforduló eset, hogy az anyag-
párok például egy kettôs vékonyrétegben különbözô
atomi tömegû anyagokból vannak összeállítva (1. áb-
ra ). Ha például Al-ot növesztünk Pt (111) felületére,
tipikusan egy ilyen tömeganizotróp-rendszert állítunk
elô. Vizsgálataink azt mutatják, hogy az ilyen rendsze-
rek eltérôen viselkednek az olyan rendszerektôl, ame-
lyekben a tömegarány 1:1-hez közelít (pl. Ti/Co stb.).
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Ezt az eltérô viselkedést a legtöbb esetben kémiai okok-

1. ábra. Egy tipikus tömeganizotróp biréteg, amely egy könnyû vékony
felsô rétegbôl és egy nehéz szubsztrátumból áll. Az ionporlasztás felül-
rôl történik, általában közel érintôleges szögbeesés mellett.

vékonyréteg könnyû atomokból

nehéz szubsztrát

ionporlasztás

2. ábra. Ismételt, 1 keV-os energiájú Ar+-ionnal történô bombázás ered-
ménye érintôleges szögbeesés mellett (θ = 80°) Ti/Pt-ban keresztmet-
szeti ábrázolással. A felsô ábrán (a) a tömegarány 1:1-re hangolt, míg az
alsón (b) a természetes arányt (1/4) használtuk. A világosabb a Ti-ato-
mokat, míg a sötétebb gömbök a szubsztrátatomokat (Pt) jelölik.
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3. ábra. Al/Pt felülete 6 keV-os ionbombázás után.

kal magyarázzák. Számításaink azonban azt mutatják,
hogy az eltérô viselkedés jól leírható egyszerûen csak a
tömegarány függvényében. Továbbá nem találtunk füg-
gést a kémiai tulajdonságoktól, mint például az AB ke-
resztpotenciáltól (keveredési hôtôl) egy tetszôleges
fém-fém AB binér rendszerben. Így arra az eredményre
jutottunk, hogy az ionindukált határfelületi keveredés
nem függ a kémiai tulajdonságoktól, és annak mértékét
elsôsorban az atomi tömegarány függvényében elôálló
ballisztika (az ütközô és szabadon mozgó részecskék
dinamikája) határozza meg.

Továbbá a felületi durvulás tömegaránytól való függé-
sét találtuk még Ti/Pt-ban és Al/Pt-ban. Ez az alábbi ábrá-
kon látható [9, 10]. A 2. ábrán ismételt (nagy dózisú) ion-
bombázással Ti/Pt-ban nanolyuk keletkezett. A kontroll-
szimulációban „elhangoltuk” a természetes tömegarányt
közel 1:1 arányra, és a felsô, a) ábrán ábrázoltuk az így
kapott szimuláció eredményét. Látható, hogy határfelületi
keveredés és felületi durvulás sem történik ez utóbbi
esetben.

Hasonló a helyzet tiszta anyagok bombázásakor is,
amelyekben néhány ion becsapódása nem eredményez
jelentôs morfológiai változást. A 3. ábrán Al/Pt birétegrôl
készült számítógépes grafika látható 6 keV Xe+-ionbom-
bázás után. Ebben az esetben a Pt-szubsztrát hatása külö-

nösen szembeszökô. Tiszta Al-hoz képest a szabad (111)
felületre kilökôdött Al-atomok (adatomok) száma két
nagyságrenddel nagyobb.

Az egyik esetben az ionindukált felületi durvulás (na-
nolyuk képzôdése), míg a másik esetben az inverz folya-
mat, a nanosziget fejlôdése (adatomszám növekedése)
mutat erôs korrelációt a tömeganizotrópiával. A felületi
durvulás „elôjelét” (növekedés vagy lyukképpzôdés) a
keveredett határfelületi fázis sûrûsége fogja meghatároz-
ni. Látható, hogy a felületen és a határfelületen játszódó
ionindukált transzportfolyamatok között erôs csatolás
van [9]. Megállapítható tehát, hogy a tömegarány megfe-
lelô megválasztásával beállítható a kívánt szintû morfoló-
giai változás ionbombázás során. A szimulációs eredmé-
nyek kísérleti igazolása azonban még hátra van.

A tömegeffektus értelmezése

Az ionbombázáskor bekövetkezô atomi transzport
gyors kaszkádszerû folyamatok kialakulásával jár. Ez a
kaszkádperiódus rendkívül rövid, rendszerint 0,3 ps
alatt lezajló ballisztikus folyamat. Vizsgálataink azt mu-
tatják, hogy a kaszkád élettartama biréteges anyagok-
ban tömegarányfüggô. Tömeganizotróp-rendszerekben
egy relatíve hosszú és stabil olvadékállapot alakul ki,
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amelynek élettartama akár 5–10 ps is lehet. A 4. ábra

4. ábra. Kaszkádfolyamat Al/Pt birétegben 6 keV-os Ar+-ionbombázás
után néhány ps elteltével. Mélység irányú keresztmetszeti kép, amely-
ben a gyorsan mozgó részecskék keresztmetszeti pozícióit ábrázoltuk.
A világosabb pontok az Al-atomokat, a sötétebbek a Pt-részecskéket
jelölik.
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5. ábra. A határfelületen történô visszaverôdési (szóródási) folyamat ér-
telmezési sémája tömeganizotróp birétegekben. a) becsapódó ion, b) át-
menetileg képzôdô vakanciafürt, c) a határfelületrôl visszaverôdô köny-
nyû (pl. Al) atomok, d) a felületre kilökôdô atomok, e) az ellenáramú
atomi transzportfolyamat a felület és a tömb (szubsztrát) között.
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ilyen kaszkádszerû olvadékállapot kétdimenziós met-
szetét mutatja Al/Pt-rendszer esetén 6 keV-os energiájú
ionbombázás hatására.

Látható, hogy a kaszkád két részre bomlik. Az inter-
fész alatti részben csak Pt forró atomok találhatók, míg
a könnyû Al-részecskék csak a határfelület fölött látha-
tók, ugyanis a könnyû Al-részecskék visszaverôdnek a
nehéz Pt-atomokról. Ez a szóródási folyamat a felelôs
aztán a felületi durvulásért és a tapasztalt tömegeffektu-
sért. Az 5. ábrán vázolt egyszerûsített modellel értel-
mezhetô a folyamat.

Látható, hogy birétegfilmekben az ionporlasztás (bom-
bázás) egy sajátos szórási jelenséggel párosul. Egy erôsen
anizotróp kaszkád alakul ki, amelyben a „forró” könnyû
részecskék mintegy bezárulnak a felsô rétegekbe. Ezáltal
egy nagy energiasûrûségû zóna alakul ki, amelyben a lo-
kális hômérséklet bôven meghaladhatja az olvadásponti
értéket. Kvázi plazmajellegû állapot alakulhat ki, amely-
nek következtében gyors részecskék lökôdnek ki a fel-
színre (adatomok) és szigetnövekedés állhat elô. Gyakori
esemény még a növekedés és a kráteresedés együttes

jelenléte, versengése. E folyamatok eredôjeként alakul ki
a végleges morfológia. Közben a határfelület féligáteresz-
tô diffúziós gátként viselkedik. Csak a nehéz részecskék
mozoghatnak a felület irányába, míg a könnyû atomok
visszaverôdnek a határfelületen. Ezzel a határfelületi ke-
veredés átmenetileg aszimmetrikussá válik. A plazma ki-
hûlésével azonban a könnyû atomok is elkezdenek keve-
redni a bulk (szubsztrát) irányába (hideg keveredés), és
egy amorf határfelületi fázis alakul ki. A visszaverôdési
folyamatban a határfelület fontosságát bizonyítja az, hogy
az AlPt-ötvözetben nem tapasztaltunk hasonló folyama-
tokat, csak a szokványos rövid kaszkádszerû fázist. Attól
függôen, hogy mennyire erôs a visszaverôdési folyamat,
akár robbanásszerû porlasztással járó folyamat is elôáll-
hat. Ebben az esetben egy kráterszerû képzôdmény ma-
rad a felületen.

A tömeganizotrópia eddig nem ismert vagy nem kellô-
képpen hangsúlyozott ionindukált transzportfolyamato-
kat eredményez. Érdemes felsorolni az irodalomban
eddig ismert ionindukált felületi durvulási mechanizmu-
sokat [8]. Ezek közül az elsô hipertermikus részecskék
véletlenszerû porlasztásán alapul (legáltalánosabb me-
chanizmus). A második mechanizmus már csak viszony-
lag nagyobb ionenergiákon (>1 keV) jelentkezik abban
az esetben, ha a kialakuló lokális olvadék kapcsolatba
kerül a felszínnel. Ilyenkor számottevô mennyiségû olva-
dék fröccsenhet ki a szabad felszínre. Ez történhet robba-
násszerû hevességgel is, ami kráterképzôdéshez vezet. Ez
utóbbi esetben a porlasztott atomok száma nagy, míg az
elôzô esetben a felszínre ballisztikus gyorsasággal (104

m/s) kilökôdô olvadék nagy része a tömb (bulk) kihûlé-
sekor injektálódik a felszínrôl az anyag belsejébe. Nagy-
energiás ionbombázáskor (>20 keV) atomi fürtök kohe-
rens elmozdulása is bekövetkezhet. Az általunk feltárt
tömeganizotrópián alapuló durvulás nem sorolható be
egyetlen eddig ismert mechanizmus közé sem, bár felmu-
tatja azok jegyeit (pl. kráterképzôdés, olvadék kifröccse-
nés stb.). Reményeink szerint ez az új felismerés hozzájá-
rulhat a mikroelektronikai ipar számára kedvezôbb tulaj-
donságú vékonyrétegek elôállításához.
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