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Calculation of Sputtering Yield

ABSTRACT

If a surtace is subjected to bombardment by energetic particles it is
ercded and surface atoms are removed. This process is known as
sputtering. Sputtering is caused by collisions of the incoming ions
with the surface atoms and also by collisions between the atoms
themselves in a solid (collision cascades). The collision cascades are
spreading in all directions. If a cascade leads to the surface, one or
more atoms can leave the surface layer of a solid. This happens if
tha kinetic energy of the atom is larger than its surface binding
energy. The ercsion in spultering is determined by the spultering
yield defined as the mean number of aloms removed per incident
ion. The sputtering yield can be experimentally measured or
theoretically evaluated. It can be also calculated with a computer
simulation of collision cascades. |n this paper the Sigmund multiple
collision theory is described and |IBM s program SRAIM presented,
which is used for simulating the formation of collision cascades

POVZETEK

Obstreljevanje povréine z energijskimi ioni povzrodi razprievanje
atormov, to je cdnasanje (erozija) povrdine trdne snovi. Razpréevanje
povzrodajo tako trki vpadnih lonov z atomi na povréini trdne snovi kot
tudi madsabojni trki atomov trdne snovi (rkowne kaskade). Trkovne
kaskade se raziirjajo v vseh smereh. Ce doseze kaskada povr&ing
snovi, lahko le-to zapusti eden ali veé atomov. To se seveda zgodi le
v primery, e j& njegova kinetiéna energija vedja od powrdinske
vezavne anergije. Velikost erozile pri razprievanju nam pove
koeficient razprievania, ki je definiran kot &tevilo atomov, ki jih izbije
vpadniion. Koeficient razprievanja lahko eksperimentalno izmerimao,
lahko ga ocenima tearetiéno, lahko pa ga dobime tudi z radunalniéko
simulacijo kaskade trkov. V dlanku najpre| opisujemo Sigmundova
teorijo razpréevanja, nato pa predstavijamo IBM-ov program SRIM,
5 katerim simuliramo nastanek trkovnih kaskad.

1 Uvod

Obstreljevanje povrsine trdnih snovi z energijskimi ioni
se je v zadnjih desetletjih uveljavilo v mnogih vejah
vakuumskih tehnologij. Primer uporabe je npr. obde-
lava povrsine trdnih snovi z ionskimi curki. Tako dopi-
ramo povrsine trdnih snovi z Zelenimi atomi (ionska
implantacija), jih jedkamo (ionsko ¢iséenje) in spremi-
njamo povrsinske lastnosti razliénih materialov, tako
neorganskih kot organskih. lonsko obstreljevanje je
bistvo postopka nanasanja tankih plasti (naprievanja).

Na osnovi interakcij ionov s povréino trdnih snovi so
bile v preteklosti razvite razlicne analitske metode za
karakterizacijo povrsin in tankih plasti, kot na primer
masna spekiroskopija sekundarnih ionov (SIMS),
Rutherfordovo povratno sipanje (RBS), spektroskopija
rentgenskih Zarkov, vzbujanih z energijskimi ioni
(PIXE), spektrometrija odrinjenih jeder (ERDA). Jedka-
nje vzorcev z nizkoenergijskimi ioni je najpomemb-
nejse orodje pri kakovostnih meritvah globinskih
profilov, na primer pri analizah Augerjevih elektronov
(AES) in fotoelektronov (XPS). lonski curki se upo-
rabljajo tudi za ¢rpanje vakuumskih sistemov v po-
drodju visokega in ultravisokega vakuuma. Na osnovi
interakcije ionov s povrsinami trdnih snovi delujejo
naslednje érpalke: naprsevalne ionske, plazemske, or-
bitronske in obloéne. lonizacija plinskih molekul in de-
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tekcija ali analiza ionov sta bistvena pojava, ki jih za
merjenje tlaka izkoriséajo razlicne vrste merilnikov, kot
so Bayard-Alpertova trioda, spektrometrski merilnik,
masni spektrometer, Penningov vakuummeter in
vakuummeter s hladno katodo.

2 Interakcija energijskih ionov s povrsino
trdne snovi

Pri razumevanju fizikalnih pojavov nas zanima, kaj se
dogaja pri interakciji ionov s kristalno mrezo, kakéna je
usoda vpadnega iona in kaksni sekundarni procesi
nastajajo ob upocasnjevanju iona v materialu.

Pri trku delca (npr. iona) s povréino trdne snovi lahko
pride do enega izmed naslednjih procesov /1/ (slika 1):

(1) lon se od povrsine odbije. Pritem se lahko odbije
kot ion ali pa kot nevtralen delec. Odbitje neviral-
nega delca je najverjetnejSe pri nizkih energijah.
Do nevtralizacije pride navadno preko emisije
Augerjevega elektrona iz tarce.

(2) lon lahko prodre v tarco in v njej obtiéi. Ta pojav
je znan kot ionska implantacija, ki se uporablja v
tehnologiji integriranih vezij za dopiranje silicija.

(3) Trk iona lahko povzroci izbitie enega ali vec
sekundarnih elektronov iz tarce.

(4) lonlahko povzrodi spremembe v strukturi tarce. S
tem mislimo na spremembe leg atomov. Atom
lahko zasede vrmesno (intersticijska) mesto v kris-
talni mrezi, na prej$njem mestu pa ostane prazni-
na. Pravimo, da nastanejo radiacijske poskodbe
(ionsko mesanje),

(5) lon lahko povzrodi vrsto trkov med atomi tarée,
kar lahko vodi do izbitja atomov s povréine tarée
oziroma do spremembe njene strukture.
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(6) Vpadni ion lahko izbije enega ali ve¢ atomov iz
katode. To odnasanje (erozijo) atomov s povriine
trdne snovi, kot posledico obstreljevanja povrsine
z energijskimi ioni, imenujemo razpréevanje
(sputtering). Le-to povzroéajo tako neposredni
trki vpadnih ionov z atomi trdne snovi, kot tudi trki
atomov trdne snovi med seboj - trkovne kaskade.

3 Razprsevanje
3.1 Mehanizem in kinematika razprsevanja

Osnova za opis razprsevanja in izracun koeficienta
razprievanja je nastanek in razsirjanje trkovnih kaskad.
Atom, v katerega tréi ion, povzrodi vrsto zaporednih
trkov, ki ji pravimo kaskada trkov. Pri trkin se prenasa
energija iz enega atoma na drugega. Kaskada trkov
lahko vodi v notranjost tarce, lahko pa tudi nazaj do
povrsine, kar lahko povzroci izbitje atoma na povrsini
tarce.

Interakcijo vpadnega iona z atomom tarée lahko inter-
pretiramo kot trk dveh delcev /4/. |z kinematike trkov
(ohranitve energije in gibalne koli¢ine) sledi, da je po
sipanju vpadnega iona z zaéetno energijo (E) in maso
(M1) na atomu tarée z maso (M2) njegova energija
enaka:

. 2 . 4 Wz R
E E[fzusﬁ,i[{mzfm) —sin H1]| }E

) (1+M; /M)
(1)

pri emer je 81 kot, za katerega se odkloni ion v labo-
ratorijskem sistemu (slika 2).
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Slika 2. Sipanje iona na povrsinskem atomu.

Atom tarée, ki je na zadetku miroval, dobi pri trku
energijo:

4M; /M
T= M, / 1}2EUSZHEE=]EC{152HE @)

(1+M, /M)

ki je v posebnem primeru, ée je cos? B2 = 1, enaka:
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4M.M
Tm=+22="}£ (3)
(M; + M)

Tedaj je prenos energije (Tm) najvedii.

Izbitje atoma je odvisno od energije, ki jo dobi atom na
povrsini pri trku. Ce je energija visja od povrsinske
vezavne energije Up, atom zapusti svoje mesto.
Koli¢ino razprsenega materiala doloca koeficient
razprievanja S, ki je definiran kot stevilo atomav tarce,
ki jih razpréi en vpadni ion. |1z nasega modela binarnih
trkov sklepamo, da bo ta koeficient odvisen od mase
vpadnega iona (M1) in atoma tarce (Mz), od energije
vpadnega iona (E), vpadnega kota o ter od atomskih
znacilnosti (21, Z2). Upostevati pa moramo tudi verjet-
nostno porazdelitev odbitih delcev po prenosu energije
T, ki jo dobimo iz sipalnega preseka dao(E.T). Le-ta je
odvisen od interakcijskega potenciala med delcema.
Problem pa se pojavi pri izbiri ustreznega potenciala.

Trke ionov in atomov opisujemo bistveno drugace pri
nizkih energijah kot pri visokih. Razlika je v stopnji
zasencenosti atoma z elektronskim oblakom. Pri viso-
koenergijskih trkih je senéenje majhno, zato je sipanje
coulombsko, sipalni presek pa izracunamo po znani
Rutherfordovi formuli. Pri nizkoenergijskih trkih je
sencenje veliko in trk lahko opisemo s preprostim
modelom dveh togih krogel. V srednjem energijskem
podrogju ni trk niti isti coulombski niti ne trk dveh
krogel. Splosen interakcijski potencial za opisovanje
atomskih trkov je z elektronskim oblakom zasencen
coulombski potencial jedra, to je Thomas-Fermijev po-
tencial. Zato pri radunanju verjetnostne porazdelitve
uporabimo Thomas-Fermijev sipalni presek /2/:

do = Cm E™ T dT (4)

Cm je konstanta, ki je:

f m 2 "|?m
Crn = > Ama?| &] . (5)
2 WM, a )

pri éemer je a Thomas-Fermijev radij sencéenja in im
brezdimenzijska konstanta. m je Stevilo med 0 in 1.
Izbira m je odvisna od energije. Ce je m=1, dobimo
Rutherfordovo sipanje pri visokih energijah. V podrocju
nizkih energij se izkaze, da je primernejsi Born-Mayer-
jev potencial:

Vi) = Ae "2 (6)

toda tudi v tem primeru je enacba (4) Se vedno dobra,
le da moramo vzeti vrednost m=0. Za srednje energije
(reda ~keV) pa vzamemo vrednost m = 1/2.

Najbolj znan model za izracun koeficienta razpréevanija
j& Sigmundov /2/. Ker lahko zapuécajo trdno snov le
atomi na povrsini snovi, je koeficient razpréevanja od-
visen od deleza energije, ki se pri kaskadah prenese v
povriinsko plast. Prostorsko in energijsko porazdelitey
trkovnih kaskad je dobil na osnovi transportne tearije,
pri éemer je privzel naslednje:
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* opraviti imamo samo z dvodel&nimi trki
* trkovne kaskade se razsirjajo v vseh smereh

* porazdelitev energije pritrkovnih kaskadah opisemo
5 porazdelitveno funkcijo, ki jo izradunamo z
Boltzmannovo transportno enaébo

* locimo visoko- in nizkoenergijske trke.

Ma osnovi tega je dobil naslednji rezultat za koeficient
razprievanja /2/:
S(E) = AF(x,E) (7)

kjer je F(x,E) funkcija, ki pove, koliko energije se sprosti
v globini x pod povrsino, Nas seveda zanima vrednost
funkcije F(x,E} na povrsini, torej na mestu x=0, ki je
enaka:

F(0,E) = aNSn(E) (8)

pri cemer je N Stevilska gostota atomov v taréi in o
parameter, odvisen od razmerja Mz/Mi. Sp(E) je
upocasnjevalni presek, kinam pove, kolikna je izguba
energije pri sipanju.

Parameter A je:

3 1
A=—F
4]!':2 NCDUQ

(9)

Co je konstanta, ki nastopa v sipalnem preseku za
m=0.

Enacbo (7) lahko sedaj zapisemo v obliki:

1
=y
SE) = 730 gy Sn(E) (10)

Koncen izracun funkcije Sn(E) zahteva uporabo
Thomas-Fermijevega sipalnega preseka za elastiéno
sipanje:

$4(E)= [ Tdo = — _1m Coy EVE" (1)

Sn(E) je pri obstreljevanju z ioni z nizko energijo (m=0)
enak:
SnlE) = CovE = CoTm (12)

in torej sorazmeren z maksimalnim prenosom energije
Tm.

Tako dobimo za koeficient razprsevanja pri nizkih ener-
gijah naslednjo vrednost:
3¢ T, 3« 4MM, E
S=—t=—7 FXTH
an” Ug  4n° (M, +M,)" Us

(13)

Iz izraza (13) je razvidno, da koeficient razprievanja
narasca linearno z energijo. Eksperimenti kazejo, da
velja to samo za nizke energije, medtem ko pri visjih
postane konstanten ali pa zacne celo padati.

Zato moramo pri visokih energijah upostevati nasledniji
izraz za Sn(E);
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M
S, (E) =4“212232aiﬂm1+1mg s, (e (14)

pri éemer je sn(e) funkcija, ki jo najdemo v tabelah /2/,
£ paje:

a
- _M:E - {15)
M, +M, Z.Z.e
a je Thomas-Fermijev radij sencenja, ki je enak:
a = 0,8853 ap (2127 + 2,232 (16)

kier je a; Bohrov radij. Koeficient razpréevanja pri vi-
sokih energijah se sedaj glasi:

2122 —-.-..,M1 SH{E} . {1?-]
ZAR 4 Z2P M M, Uy

Sen

Z upoStevanjem izrazov za nizko in visokoenergijske
trke dobimo dobro ujemanje z eksperimentalnimi po-
datki (slika 3).
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Slika 3.Primerjava eksperimentalnih podatkov za koe-
ficient odpréevanija in teorije pri bombardi-
ranju Cu z Ar* ioni, ée uporabimo
nizkoenergijsko (értkano) in visokoenergijsko
formulo (polna érta).

Mavedeni izrazi za koeficient razprsevanja S veljgjo
samo v primeru pravokotnega vpada ionov (a=0). Ce
je smer vpadnega iona nagnjena za kot iz glede na nor-
malo, je tudi globina, do katere prodrejo ioni, manjsa
zafaktor 1/cosc. Celotna kaskada trkov je zato koncen-
trirana bolj privrhu in koeficient razpréevanja se poveca
za faktor 1/cosc. Pri zelo velikih kotih zaéne koeficient
padati, saj se ioni sipljejo pod zelo ostrimi koti in je
energija, ki jo oddajo atomi tarée, premajhna /3/,

3.2 Monte Carlo-simulacija trkovnih kaskad
3.2.1 Predstavitev programa TRIM

Teoreticen opis trkovnih kaskad se ge najbolj posredi,
¢e z racunalniskim programom korak za korakom
izratunavamo koliéine, s katerimi opi$emo razsirjanje
kaskade. Eden izmed takih programov je IBM-ov pro-
gram SRIM /11/.
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SRIM je skupina programov za racunanje dosegaionov
v snovi med obstreljevanjem, pri éemer lahko poljubno
spreminjamo zacetne parametre (energijo vpadnega
iona, vpadni kot, vrsto vpadnih ionov, vrsto tarce,...).
Tarcéa je lahko grajena tudi kompleksno; sestavljena iz
ved plasti razliénih materialov. Trki med ioni in atomi so
obravnavani kvantnomehansko z uporabo statistiénih
algoritmov.

MNajobseznejsi sestavni del SRIM-a je program TRIM.
TRIM je Monte Carlo-simulacija interakeij ionov s taréo,
ki nam omogoéa tridimenzionalen prikaz gibanja ionov
v snovi, informacijo o izgubi energije ionov pri sipanju,
detajine podrobnosti o vsakem trku ionov in atomov,
prerazporeditev atomov v taréi ter seznam drugih
spremljajocih  efektov (Stevilo razpréenih atomov,
kaksne spremembe nastanejo v materialu...).

Opisani program smo uporabili za simulacijo razprée-
vanja vzorcev titana. Titanove katode se namrec
uporabljajo v naprsevalnih ionskih érpalkah. Pri simu-
laciji smo izbrali ione Art, Ozt in Nz*. Energijo ionov
smo spreminjali med 1 in 6 keV, ker so to znacilne
kineticne energije ionov, ki nastanejo v Penningovih
celicah vakuumskih Erpalk. Spreminjali smo tudi kot
ionov glede na pravokotnico na povrdino. Tako
izracunani koeficienti razprdevanja so zbrani na slikah
4, 5 in 6, na sliki 7 pa prikazujemo Stevilo titanovih
atomov, ki jih v povpreéju izbijejo dusikovi ioni iz tarée
hidrogeniranegatitana. Na slikah 8, 9in 10 je prikazana
kaskada trkov, ki nastane po vpadu Art, Oz* in Nzt
iona.
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Slika 4.0dvisnost koeficienta odpréevanja titana od
vpadnega kota za razliéne energije Ar™ ionov
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Slika 5.0dvisnost koeficienta odprsevanja ﬁtarla od
vpadnega kota za razlicne energije Oz " ionov
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Slika 6.0dvisnost koeficienta odprsevanja tifana od
vpadnega kota za razlicne energije N2* ionov
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Slika 7. Primerjava koeficienta odprsevanja pri bom-
bardiranju cistega titana in titana z 20% oz,
30% delezem vodika z N2™ ioni z energijo 3keV
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Slika 8. Racunalniska simulacija trkovne kaskade za
Ar™ ion z energijo 10 keV pri pravokotnem
vpadu na titanovo tarco. Debelejse pike
oznacujejo mesta, na katerih je prislo do trka
iona z atomi titana, manjse pikice pa
oznacujejo nastalo kaskado trkov med
titanovimi atomi.
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Slika 9. Racunalnidka simulacifa trkovne kaskade za
02" ion z energijo 10keV pri pravokotnem
vpadu na titanovo taréo. Debelejse pike
oznacufejo mesta, na katerih je prislo do trka
fona z atomi titana, manje pikice pa
oznacufejo
nastalo kaskado trkov med titanovimi atomi,

3.2.2 Rezultati simulacij

Racunalniske simulacije razprievanja titana pri jed-
kanju z ioni dusika, kisika in argona so pokazale, da je
koeficient razpréevanja pri pravokotnem vpadu ionov
okoli 1. Naceloma se zelo spreminja z vrsto in kinetiéno
energijo ionov. Z narascajoéim kotom vpadnih ionov
koeficient razprsevanja monctono naras$éa, kar je
skladno s teoretiénimi napovedmi in eksperimentalnimi
rezultati drugih avtorjev. Pri posebe] velikin vpadnih
kotih opazimo tudi moéno odvisnost koeficientov
razpréevanja od kineticne energije vpadnih ionov.
Skladno s teoretiénimi napovedmi in eksperimental-
nimi podatki je najvedji koeficient razpréevanja pri ob-
streljevanju povrsin z argonovimi ioni. Koeficient
razpréevanja za kisikove ione je nekoliko vedji kot za
dusikove, pad zaradi veéje mase molekule kisika, saj
povzroci vedjo kaskado trkov. Zanimivo je, da se koe-
ficient razprievanja titana z dudikovimi ioni nekoliko
zmanjsa, ¢e v titanovo taréo predhodno implantiramo
vodik.

4 Sklep

Opisali smo osnovno teorijo razpréevanja in rezultate
racunalniske simulacije. Ugotovili smo, da raéunalni-
ske simulacije s paketorn SRIM dobro opisujejo proces
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0 0,019
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Slika 10. Racunalniska simulacija trkovne kaskade za
N2 ion z energijo 10keV pri pravokotnem
vpadu na titanovo tarco. Debelejse pike
oznacujejo mesta, na katerih je prislo do trka
iona z atomi fitana, manjse pikice pa
oznacujejo nastalo kaskado trkov med
titanovimi atomi.

razprsevanja. Racunalniski program je zatorej pri-
merno orodje za hitro oceno koeficienta razprsevanja
pri jedkanju vzorcev 2 razliénimi ioni. Opisane rezultate
bomao uporabili pri razvoju ionske érpalke.
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