NANOMERETU, IONBOMBAZAS-INDUKALT VALTOZASOK
VIZSGALATA ATOMISZTIKUS SZIMULACIOKKAL

Nanoméretd felileti struktirak mérnoki szintd pontos-
saggal valo kialakitasa a feltletfizika és az anyagtudoma-
nyok napjaink legnagyobb kihivdsai kozé tartozik. A ha-
gyomanyos litografiai eljarasok mar csak nagy nehézsé-
gek aran alkalmazhatok a 100 nm alatti mérettartomany-
ban [1]. A legtjabb kutatasok elsGsorban az Ggynevezett
onszervezGdS rendszerek sajatsagait kihasznidlva igye-
keznek nanopottyok rendezett tombjeit elGallitani. Az
utobbi években probalkozasok torténtek kisenergias ion-
bombazas hatasara bekovetkezd feltleti morfologia val-
tozasok kihasznalasara is [1, 2].

Az jonmegmunkalds mar széles korben hasznalatos
modszer az alap- és alkalmazott kutatdsban, illetve tech-
noldgiai szinten is. Alacsonyenergiids nemesgazionokkal
(pl. 1 keV Ar") mintavékonyitis vagy simitds érheté el.
Bizonyos fémek vagy félvezetSk feliiletén jellegzetes
periodikus struktardk alakithatok ki, mint példdul feltleti
hullamok vagy nanopottyok és nanolyukak [2, 3].

Azonban ezeknek a folyamatoknak az atomisztikus
szintd megértése még hiinyos [3, 4]. A molekuladinami-
kai (MD) szimulaciok lehetévé teszik az ionindukalt fo-
lyamatok idébeli fejlédésének kovetését. A modszer tel-
jesitGképességét csak két feltétel korlatozza. Egyrészt
pontos tobbtest-kolcsonhatasi potencidlokra van sziik-
ség, masrészt komoly id6beli korlatok Iépnek fel. Az MD-
szimuldciok jellegzetesen ps idGskalan lezajlo folyamatok
vizsgalatiara hasznalhatok, és csak néhany esetben kivite-
lezhet6k a ms vagy ns hossztsagi folyamatok szimula-
ci6i. Ugyan napjaink szuperszamitogépein magas parhu-
zamositasi szint mellett mar elérhet6k akar ps tartama
szimuldciok is, de ezek napi szintd alkalmazisa nagymé-
retd rendszereken meglehetésen driga modszer lenne.
Ennek ellenére a modszert — fontossiga miatt — széles
korben alkalmazzak mind biofizikai, mind anyagtudoma-
nyi kutatisokban. A legjelentGsebb eredményeket eddig
példaul a fehérjék (enzimek) dinamikai vizsgalatiban
érték el. Valos idStartamua szimulaciok elérése egyelére
még varat magdra. Athidalo megoldasként Monte-Carlo-
modszerrel kombindlva vagy példaul az ugynevezett hi-
pertermikus modszerrel lehet gyorsitast elérni az algorit-
musok sebességében [5].

Az MD-modszer 1ényege roviden abban all, hogy egy
mikrokanonikus sokasdg részecskéinek mozgasa leirhatod
klasszikus potencialokkal jellemzett potencidltérben. A
rendszer idéfejlédése a newtoni mozgasegyenletek meg-
oldasan keresztiil kovethets. Allandé részecskeszam (IV),
nyomads (P) és hémérséklet mellett (7) végzett szimula-
ci6 esetén periodikus hatarfeliiletek, presztosztat, illetve
termosztat alkalmazdsa is sziikséges (a nyomas és hGmér-
séklet allando értéken valo tartisihoz sziikséges algorit-
musok) [6]. A modszer a priori abban a tekintetben, hogy
a kiilonbozé atomi transzportfolyamatok leirasihoz nem
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hasznal el6zetes ismereteket, ha megfelel6 pontossiga
kolesonhatasi potencial all rendelkezésre, illetve megfe-
lel6en nagy méretd szimulacios cellat vettiink figyelem-
be. A moédszer nem é€l el6zetes feltevésekkel példaul az
atomi diffizié mechanizmusira nézve. Mas eljarasok,
mint példaul a kinetikus Monte-Carlo-szimulaciok, eléfel-
tevéseket igényelnek, példaul meg kell adni bemend pa-
raméterként a kiilonb6z6 diffazids gatak nagysagat [5].
Az anyagtudomanyi alkalmazasok a 90-es évektdl je-
lentek meg, illetve terjedtek el. Sikeresen hasznaljak ré-
tegnovesztés, kristalynovekedés, fesziiltségrelaxicio vagy
példaul fazisatalakuldasok tanulminyozasara [4, 7). Mozgd
részecskék becsapodasinak hatasira bekovetkezé felile-
ti durvulds, porlddas, illetve az anyag belsejében el6alld
véltozasok vizsgalatira is intenziven alkalmazott mod-
szer, mivel az utobbi két évtizedben pontos tobbtest-po-
tencidlok keriltek kifejlesztésre. Ezek lehetévé teszik a
fizikailag megalapozott atomisztikus szintd modellezést,
illetve a kisérleti modszerek altal nem vagy csak kevés
esetben vizsgalhato folyamatok ,lathatova” tételét [8].
Sajat kutatdsaink elsGsorban az ionbombazas altal in-
dukalt hatarfeliileti keveredés, illetve felileti durvulas
vizsgilatara korlitozodnak [8]. Alapvetd kovetelmény
vékonyrétegek novesztésekor tobbréteges rendszerekben
a hatarfeltleti durvulas, illetve keveredés elkeriilése. A
Cu/Co-rendszerben példaul — amely széles korben hasz-
nalt magneses multiréteg (pl. magneses tirolok, merevle-
mez esetén) — mar az egyébként gyengén keveredd
Cu/Co hatarfeltlet is rontja a magnetoelektronikai sajat-
sagokat [7]. Sajnos e nemkivanatos folyamatok mechaniz-
musa nem kielégitGen ismert. Igy a legtobb esetben az
éles hatarfeliiletek elGallitaisa gyakorlati tapasztalaton
(receptirakon) alapul. Nincs koherens magyarazat,
amely leirnd példaul az ionmegmunkalas hatasara beko-
vetkezG morfoldgia viltozasokat, illetve atomi transzport-
folyamatokat. Reményeink szerint az MD-szimulaciok
hozzajarulhatnak az Gj atomisztikus szintd modellek ki-
dolgozasahoz, és pontosabb leirast tesznek lehet6vé,
mint a rendelkezésre all6 fenomenologikus modellek [4].

A tOmeganizotropia szerepe a keveredésben
és feltileti durvulasban

A gyakorlatban gyakran el6fordul6 eset, hogy az anyag-
parok példaul egy kettGs vékonyrétegben kiillonbozs
atomi tomegd anyagokbol vannak Osszedllitva (1. db-
ra). Ha példaul Al-ot novesztink Pt (111) feltletére,
tipikusan egy ilyen tomeganizotrop-rendszert allitunk
elS. Vizsgalataink azt mutatjak, hogy az ilyen rendsze-
rek eltéréen viselkednek az olyan rendszerektdl, ame-
lyekben a tomegarany 1:1-hez kozelit (pl. Ti/Co stb.).
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/ ionpotlasztas

vékonyréteg kénnyd atomokbol

1. abra. Egy tipikus tomeganizotrop biréteg, amely egy konnyd vékony
felsd rétegbdl és egy nehéz szubsztraitumbol all. Az ionporlasztas feltl-
6l torténik, altalaban kozel érintéleges szogbeesés mellett.

Ezt az eltérd viselkedést a legtobb esetben kémiai okok-
kal magyarazzak. Szamitdsaink azonban azt mutatjak,
hogy az eltéré viselkedés jol leirhat6 egyszerten csak a
tomegarany figgvényében. Tovibba nem talaltunk fig-
gést a kémiai tulajdonsagoktol, mint példaul az AB ke-
resztpotencialtol (keveredési hoétS) egy tetszéleges
féem-fém AB binér rendszerben. Igy arra az eredményre
jutottunk, hogy az ionindukalt hatarfelileti keveredés
nem fligg a kémiai tulajdonsagoktol, és annak mértékét
elsGsorban az atomi tomegariny figgvényében elGillo
ballisztika (az tk6z6 és szabadon mozgd részecskék
dinamikdja) hatdrozza meg.

Tovabba a feltileti durvulds tomegaranytol valo fliggé-
sét talaltuk még Ti/Pt-ban és Al/Pt-ban. Ez az aldbbi 4bri-
kon lathat6 [9, 10]. A 2. abran ismételt (nagy dozist) ion-
bombazidssal Ti/Pt-ban nanolyuk keletkezett. A kontroll-
szimuldcioban ,elhangoltuk” a természetes tomegaranyt
kozel 1:1 ardnyra, és a felsG, a) dbran abrazoltuk az igy
kapott szimulacié eredményét. Lithato, hogy hatarfeltleti
keveredés és feltleti durvulds sem torténik ez utdbbi
esetben.

Hasonl6 a helyzet tiszta anyagok bombazasakor is,
amelyekben néhany ion becsapodisa nem eredményez
jelentds morfologiai valtozast. A 3. dbrdan Al/Pt birétegrol
késziilt szamitdgépes grafika lathatd 6 keV Xe*-ionbom-
bazas utan. Ebben az esetben a Pt-szubsztrat hatasa kilo-

3. dbra. Al/Pt feliilete 6 keV-os ionbombazas utin.
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2. abra. Ismételt, 1 keV-os energidju Ar'-ionnal torténd bombazas ered-
ménye érintSleges szogbeesés mellett (8 = 80°) Ti/Pt-ban keresztmet-
szeti dbrazolassal. A felsG abran (a) a tomegarany 1:1-re hangolt, mig az
alson (b) a természetes aranyt (1/4) hasznaltuk. A vilagosabb a Ti-ato-
mokat, mig a sotétebb gombok a szubsztratatomokat (Pt) jelolik.

nosen szembeszokd. Tiszta Al-hoz képest a szabad (111)
feltletre kilokadott Al-atomok (adatomok) szama két
nagysagrenddel nagyobb.

Az egyik esetben az ionindukalt feliileti durvulas (na-
nolyuk képzddése), mig a masik esetben az inverz folya-
mat, a nanosziget fejlédése (adatomszam novekedése)
mutat erGs korrelaciot a tomeganizotropidval. A feliileti
durvulas elGjelét” (novekedés vagy lyukképpzddés) a
keveredett hatarfeltleti fazis strisége fogja meghataroz-
ni. Lathato, hogy a felilleten és a hatarfelileten jatsz6do
ionindukalt transzportfolyamatok kozott erds csatolds
van [9]. Megallapithat6 tehat, hogy a tomegarany megfe-
lel6 megvalasztasaval bedllithato a kivant szintd morfolo-
giai valtozas ionbombazas sordn. A szimulicios eredmé-
nyek kisérleti igazolasa azonban még hatra van.

A tomegeffektus értelmezése

Az ionbombazaskor bekovetkezs atomi transzport
gyors kaszkddszerl folyamatok kialakuldsaval jar. Ez a
kaszkadperiodus rendkivil rovid, rendszerint 0,3 ps
alatt lezajlo ballisztikus folyamat. Vizsgédlataink azt mu-
tatjak, hogy a kaszkad élettartama biréteges anyagok-
ban tomegaranyfiiggs. Tomeganizotrop-rendszerekben
egy relative hossz és stabil olvadékallapot alakul ki,
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4. dabra. Kaszkadfolyamat Al/Pt birétegben 6 keV-os Ar*-ionbombizas
utdn néhdny ps elteltével. Mélység iranya keresztmetszeti kép, amely-
ben a gyorsan mozgo részecskék keresztmetszeti pozicioit dbrazoltuk.
A vilagosabb pontok az Al-atomokat, a sotétebbek a Pt-részecskéket
jelolik.

amelynek élettartama akdr 5-10 ps is lehet. A 4. dbra
ilyen kaszkddszerd olvadékallapot kétdimenzios met-
szetét mutatja Al/Pt-rendszer esetén 6 keV-os energiija
ionbombidzis hatdsara.

Lathato, hogy a kaszkad két részre bomlik. Az inter-
fész alatti részben csak Pt forré atomok talalhatok, mig
a konnyl Al-részecskék csak a hatarfelilet folott latha-
tok, ugyanis a konnyd Al-részecskék visszaverédnek a
nehéz Pt-atomokrol. Ez a szorddasi folyamat a felelGs
aztin a feluleti durvuldsért és a tapasztalt tomegeffektu-
sért. Az 5. dbran vazolt egyszerGsitett modellel értel-
mezhetd a folyamat.

Lathat6, hogy birétegfilmekben az ionporlasztas (bom-
bazas) egy sajatos szorasi jelenséggel parosul. Egy erGsen
anizotrop kaszkad alakul ki, amelyben a ,forr6” konnyd
részecskék mintegy bezarulnak a felsé rétegekbe. Ezaltal
egy nagy energiaslriségd zona alakul ki, amelyben a lo-
kalis hémérséklet béven meghaladhatja az olvadasponti
értéket. Kvazi plazmajellegi allapot alakulhat ki, amely-
nek kovetkeztében gyors részecskék 1okddnek ki a fel-
szinre (adatomok) és szigetnovekedés allhat el6. Gyakori
esemény még a ndvekedés és a kriteresedés egytittes

5. dbra. A hatarfelileten torténd visszaverédési (szorodasi) folyamat ér-
telmezési sémaja tomeganizotrop birétegekben. a) becsapodo ion, b) at-
menetileg képz&ds vakanciafiirt, ¢) a hatarfeliiletrdl visszaver6ds kony-
nyd (pl. AD atomok, d) a feliletre kilokédé atomok, e) az ellenaramt
atomi transzportfolyamat a feltlet els a tomb (szubsztrat) kozott.
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jelenléte, versengése. E folyamatok eredGjeként alakul ki
a végleges morfologia. Kozben a hatarfelilet féligateresz-
t6 diffazios gatként viselkedik. Csak a nehéz részecskék
mozoghatnak a feliilet iriny4dba, mig a konnyl atomok
visszaverddnek a hatdrfeltleten. Ezzel a hatarfelileti ke-
veredés dtmenetileg aszimmetrikussa valik. A plazma ki-
hilésével azonban a konnyd atomok is elkezdenek keve-
redni a bulk (szubsztrat) irinyaba (hideg keveredés), és
egy amorf hatarfeltleti fazis alakul ki. A visszaverédési
folyamatban a hatarfeltlet fontossigat bizonyitja az, hogy
az AlPt-6tvozetben nem tapasztaltunk hasonld folyama-
tokat, csak a szokvinyos rovid kaszkadszerd fazist. Attol
fiiggben, hogy mennyire erds a visszaverddési folyamat,
akar robbanasszerd porlasztdssal jar6 folyamat is eldall-
hat. Ebben az esetben egy kraterszerd képz&dmény ma-
rad a feltileten.

A tdmeganizotropia eddig nem ismert vagy nem kell6-
képpen hangsulyozott ionindukalt transzportfolyamato-
kat eredményez. Erdemes felsorolni az irodalomban
eddig ismert ionindukalt feltleti durvulasi mechanizmu-
sokat [8]. Ezek kozil az elsé hipertermikus részecskék
véletlenszerd porlasztasin alapul (legaltalinosabb me-
chanizmus). A masodik mechanizmus mar csak viszony-
lag nagyobb ionenergidkon (>1 keV) jelentkezik abban
az esetben, ha a kialakul6 lokilis olvadék kapcsolatba
kertil a felszinnel. llyenkor szimottevé mennyiségl olva-
dék frocesenhet ki a szabad felszinre. Ez torténhet robba-
nasszerd hevességgel is, ami kraterképz&déshez vezet. Ez
utobbi esetben a porlasztott atomok szdma nagy, mig az
el6z6 esetben a felszinre ballisztikus gyorsasiggal (10
m/s) kilokéds olvadék nagy része a tomb (bulk) kihdlé-
sekor injektalodik a felszinr6l az anyag belsejébe. Nagy-
energids ionbombazaskor (>20 keV) atomi flirtok kohe-
rens elmozduldsa is bekovetkezhet. Az dltalunk feltart
tomeganizotropidn alapul6é durvulds nem sorolhatd be
egyetlen eddig ismert mechanizmus kozé sem, bar felmu-
tatja azok jegyeit (pl. kraterképzédés, olvadék kifroccse-
nés stb.). Reményeink szerint ez az 0j felismerés hozzaja-
rulhat a mikroelektronikai ipar szimara kedvezébb tulaj-
donsagu vékonyrétegek eléallitaisahoz.
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