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Моделирование воздействия ионов инертных газов (He, Ne, Ar, Kr, Xe) с энергией 50–500 эВ на
кристаллический кремний проводилось методом молекулярной динамики с накоплением повре-
ждений. На основании выполненного анализа структурных изменений приповерхностных слоев
материала продемонстрированы существенные различия в механизмах повреждения кремния лег-
кими и тяжелыми частицами. Показано, что при воздействии на материал ионов Xe и в особенности
ионов He внедренные в материал атомы образуют наиболее крупные кластеры.

Ключевые слова: физическое распыление, сегрегация поверхности, моделирование, молекулярная
динамика.
DOI: 10.31857/S1028096020080166

ВВЕДЕНИЕ
Физическое распыление, при котором под

действием потока налетающих частиц происхо-
дит эмиссия атомов из приповерхностных слоев
мишени, находит применение в современных
технологических процессах, в том числе при
плазменной обработке материалов. Одной из
ключевых задач микро- и наноэлектроники явля-
ется реализация технологии атомно-слоевого
травления, позволяющей удалять отдельные при-
поверхностные слои обрабатываемых материалов
при обеспечении селективности воздействия на
них частиц плазмы. Отличительной особенно-
стью используемых процессов является низкая
энергия налетающих ионов, которая обычно со-
ставляет от нескольких десятков до сотен элек-
тронвольт.

Кремний является одним из наиболее широко
применяемых в современной микроэлектронике
материалов. К настоящему времени накоплен
большой объем экспериментальных данных о
физическом распылении кремния при энергиях
ионов свыше 1 кэВ [1–3], которые хорошо согла-
суются с теорией распыления Зигмунда на основе
модели линейного каскада [4]. Однако для энер-
гий вблизи порогового значения существующие

экспериментальные данные весьма разрознены и
в некоторых случаях противоречивы [5–7]. Тео-
ретическое описание воздействия низкоэнерге-
тических ионов на кремний также затруднено,
поскольку приближения, используемые в модели
линейного каскада, не выполняются [8, 9]. Так, в
рамках теории Зигмунда предполагается, что чис-
ло распыленных атомов мишени в результате воз-
действия иона пропорционально энергии Edep,
выделяющейся в небольшой приповерхностной
области материала вблизи точки удара. В работах
[8, 9] было показано, что для низких энергий
ионов зависимость коэффициента распыления от
Edep не является линейной, а форма простран-
ственной области, в которой преимущественно
выделяется энергия иона, зависит от типа, энер-
гии и угла падения налетающей частицы, а также
плотности материала мишени. Например, при
нормальном падении на поверхность кристалли-
ческого кремния ионов Xe с энергией 250 эВ ука-
занная область является эллипсоидом, большая
ось которого направлена вглубь материала, а для
ионов Ar той же энергии близка к правильной
сфере [8]. Таким образом, для исследования ме-
ханизмов воздействия на материал ионов низких
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энергий (менее 500 эВ) необходимо использова-
ние иных подходов.

Компьютерное моделирование бомбардиров-
ки ионами инертных газов поверхностей различ-
ных материалов рассматривается в настоящее
время как достаточно надежный инструмент для
изучения механизмов такого воздействия. Для
моделирования физического распыления мате-
риалов используется два основных подхода: ме-
тод молекулярной динамики (МД) и метод Мон-
те-Карло на основе приближения независимых
парных соударений [10–12]. Принципиальным
отличием МД-подхода является возможность
учета в МД многочастичного взаимодействия, что
может иметь существенное значение при низких
энергиях ионов и в особенности вблизи порого-
вой энергии распыления.

Во многих работах [3] МД-моделирование воз-
действия ионов на материал проводилось без на-
копления повреждений, т.е. налетающие ионы
взаимодействовали с неповрежденной поверхно-
стью. Однако длительное воздействие ионов на
кристаллический кремний приводит к накопле-
нию налетающих частиц в приповерхностных
слоях материала и образованию аморфного слоя,
толщина которого зависит от энергии налетаю-
щих ионов. Этот слой содержит большое количе-
ство дефектов, его наличие облегчает проникно-
вение ионов в верхние слои материала и может
способствовать усилению распыления [13]. Воз-
действие ионов инертных газов с энергиями вы-
ше нескольких килоэлектронвольт также часто
вызывает образование внутри материала поло-
стей, заполненных имплантированными ионами.
Указанные процессы могут оказывать существен-
ное влияние на свойства облучаемого материала,
поэтому детальное изучение их механизмов при
низких энергиях налетающих ионов является
ключевым для разработки технологии создания
наноразмерных элементов электроники. Таким
образом, для исследования таких важных эффек-
тов, как формирование аморфного слоя, накоп-
ление налетающих частиц в приповерхностных
слоях и формирование кластеров, необходимо
учитывать изменения структуры материала-ми-
шени, вызванных последовательными ударами
ионов [13–16].

В данной работе было проведено МД-моде-
лирование воздействия ионов инертных газов
(He, Ne, Ar, Kr, Xe) с энергиями 50–500 эВ на по-
верхность (001) кристаллического кремния под
углом 0°.

МЕТОДИКА МОДЕЛИРОВАНИЯ

При низких энергиях ионов их потери энергии
в веществе dE/dx определяются в основном упру-
гими процессами, в то время как потери на иони-

зацию атомов мишени существенно меньше (на-
пример, для Xe с E = 200 эВ упругие и ионизаци-
онные потери, рассчитанные с помощью SRIM,
составляют 18.7 и 1.3 эВ/Å). Для ионов He доля
неупругих потерь энергии заметно выше (~34%
при 200 эВ), однако величина этих потерь весьма
мала (на основании оценки SRIM – 2.2 эВ/Å). Та-
ким образом, потерями энергии ионов на иониза-
цию мишени можно пренебречь, и использова-
ние метода МД без учета неупругих взаимодей-
ствий является вполне оправданным для ионов с
энергией менее 500 эВ.

Для МД-моделирования взаимодействия ионов
Ne, Ar, Kr, Xe с материалом были созданы мише-
ни кристаллического кремния размером 5.4 ×
× 5.4 × 5.4 нм, что соответствует 10 × 10 × 10 эле-
ментарных ячеек кристаллической решетки Si.
В случае воздействия на материал ионов He глу-
бина мишени была увеличена в 2 раза, и ее разме-
ры составили 5.4 × 5.4 × 10.8 нм. Исходная ячейка
моделирования была построена таким образом,
чтобы поверхность кремния (001) располагалась
перпендикулярно оси Z под вакуумным проме-
жутком высотой в 10 элементарных ячеек. Вдоль
осей X и Y были наложены периодические гра-
ничные условия с целью имитации бесконечно
большой поверхности материала. Нижний слой
атомов толщиной 0.5 нм был зафиксирован в те-
чение всего процесса моделирования. Перед на-
чалом моделирования воздействия ионов темпе-
ратура мишени составила 300 К. Взаимодействие
между атомами Si в кристаллическом кремнии
определялось силовым полем Стиллинжера-Ве-
бера [17]. Потенциал Мольера описывал взаимо-
действие между ионами и ионов с исследуемым
материалом (постоянную экранирования рассчи-
тывали по модели Фирсова) [10].

В настоящей работе МД-моделирование про-
изводилось с накоплением повреждений, как, на-
пример, в [14–16]. Использование такого подхода
обусловлено необходимостью исследования из-
менений в морфологии материала под действием
ионов. Каждую 21 пс в верхней части ячейки со-
здавался ион со случайными координатами и с за-
данной скоростью, направленной перпендику-
лярно поверхности. При этом полагалось, что
заряд налетающего иона нейтрализуется перед
ударом, и далее происходит взаимодействие ней-
трального атома с материалом. Если воздействие
приводило к вылету атома Si или He/Ne/Ar/Kr/Xe
с поверхности, то такой атом считался распылен-
ным (для Si) или отразившимся (для He/Ne/Ar/
Kr/Xe) и удалялся из системы в тот момент, когда
расстояние между ним и поверхностью превы-
шало 1.5 нм. Подавление перегрева материала
осуществлялось благодаря периодическому воз-
действию на систему внешнего термостата в соот-
ветствии со следующим алгоритмом, использо-
ванным в [15]: первые 3.5 пс с момента генерации
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иона термостат не использовался, а во второй по-
ловине цикла к системе применялся термостат
Берендсена при температуре 300 К для того, что-
бы охладить материал до указанной температуры.
Временнóй шаг интегрирования был определен
как промежуток, за который изменение коорди-
нат атома не превышает постоянную решетки, и
был выбран равным 0.1 фс. Полученная в конце
цикла структура рассматривалась как исходная
поверхность для следующего удара, и процесс по-
вторялся до достижения необходимого значения
дозы.

Вычисления выполнялись с помощью свобод-
ного программного пакета LAMMPS (Large-scale
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) [18]
с использованием ресурсов суперкомпьютерного
комплекса МГУ имени М.В. Ломоносова [19].
Моделирование воздействия ионов на кремние-
вые подложки было выполнено для 1000 последо-
вательных ударов, что соответствует дозе (инте-
гральному по времени потоку ионов на единицу
площади поверхности) 3.4 × 1015 см–2. Визуализа-
ция кремниевых мишеней и анализ результатов
расчетов выполнялся с помощью программы
OVITO [20]. Усредненная локальная температура
области материала определялась в соответствии с
алгоритмом, предложенным в [21]: c помощью
OVITO была определена средняя кинетическая
энергия атомов, заключенных в сферу, радиус ко-
торой был равен периоду кристаллической ре-
шетки кремния, и атом, расположенный в центре
указанной сферы, считался “расплавленным”,
если его локальная температура превышала тем-
пературу плавления кремния (1688 К).

Для определения величины аморфного слоя,
образовавшегося на поверхности кремния в ре-

зультате воздействия ионов, был использован ал-
горитм извлечения дислокаций (Dislocation Ex-
traction Algorithm) [22], реализованный в программе
OVITO. Длина свободного пробега налетающих
частиц в кремнии определялась как среднее
арифметическое взвешенное из глубин проник-
новения внедренных в материал ионов.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Как известно, воздействие пучком ионов на
материал может сопровождаться физическим
распылением атомов мишени, если энергия нале-
тающих частиц выше порогового значения, что
для кристаллического кремния составляет ~50 эВ
[23]. В табл. 1 указаны полученные в результате
моделирования коэффициенты физического рас-
пыления Y, рассчитанные как число распылен-
ных атомов материала, приходящихся на один
ион. Приведенные значения Y соответствуют ди-
намическому равновесию, которое устанавлива-
ется в системе после завершения формирования
аморфного слоя на поверхности мишени. Даль-
нейшее возрастание числа падающих ионов не
приводит к заметным изменениям в интенсивно-
сти распыления.

Хорошо видно, что в рассматриваемом диапа-
зоне энергий налетающих ионов рассчитанные
значения коэффициента распыления соответ-
ствуют экспериментальным данным Yexp, пред-
ставленным в работах [24, 25]. При этом величина Y
в существенной степени определяется отношени-
ем масс иона Mi и атомов мишени MSi и принима-
ет максимальное значение для ионов Ne и Ar, для
которых Мi/MSi ~ 1. Немонотонная зависимость
коэффициента распыления от массы иона обу-

Таблица 1. Параметры физического распыления кремния различными ионами, рассчитанные для дозы 3.4 × 1015 см–2

Ион E, эВ Y YSRIM Yexp Yion Edep/E, % Epike, эВ

He 50 ~0 0.04 – 0.75 79.2 1.4
100 0.06 0.01 ~0–0.018 0.51 82.2 1.2
200 0.07 0.14 0.026–0.007 0.35 66.3 0.6

Ne 50 ~0 0.16 – 0.99 90.4 1.9
100 0.11 0.28 0.043 0.97 95.5 1.4
200 0.26 0.45 0.17 0.93 98.2 0.9

Ar 50 ~0 0.02 – 0.99 96.2 1.6
100 0.05 0.06 0.048–0.083 0.99 98.3 1.2
200 0.21 0.15 0.16–0.31 0.96 99.3 0.8

Kr 50 ~0 – – 0.98 97.2 1.2
100 0.09 0.02 – 0.93 99.0 0.6
200 0.11 0.07 – 0.91 99.7 0.4

Xe 50 ~0 – – 0.91 98.0 0.6
200 0.06 0.04 0.08 0.81 99.9 0.3
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словлена тем, что при низких энергиях налетаю-
щих ионов длина их пробега R в материале (табл. 2)
определяется, в первую очередь, упругими поте-
рями энергии, которые зависят от массы иона не-
монотонно. Глубина проникновения ионов He
является максимальной за счет низких потерь
энергии и малого размера, что позволяет имплан-
тированным атомам легко перемещаться между
кристаллическими ячейками кремния. Масса
ионов Ne и Ar близка к массе атома Si, поэтому их
пробег в материале примерно одинаков, в то вре-
мя как для более тяжелых ионов (Kr, Xe) глубина
проникновения увеличивается с ростом массы
иона. Для сравнения в табл. 1, 2 приведены ре-
зультаты расчета коэффициента распыления и
глубины пробега с помощью программы SRIM [12]
на основе метода Монте-Карло. Хорошо видно,
что результаты, полученные в данной работе, луч-
ше соответствуют экспериментальным данным.

В общем случае ион, налетающий на поверх-
ность мишени, может испытать отражение, про-
никнуть в приповерхностные слои и вылететь об-
ратно, либо остаться в материале. Энергетиче-
ские спектры ионов с исходной энергией 200 эВ,
вылетевших с поверхности кремния, представле-
ны на рис. 1. Из рис. 1а и табл. 1, в которой указа-
ны величины коэффициента отражения ионов от
поверхности кремния Yion, видно, что значитель-
ный вклад в спектр легких ионов He вносят отра-
женные от мишени частицы с энергией в диапа-
зоне ~20–160 эВ, поэтому энергия Edep, передава-
емая ионом He атомам мишени, оказывается
относительно низкой (табл. 1). Для ионов, масса
которых превышает массу атома Si, отражение
практически отсутствует, величина Edep возраста-
ет, а количество ионов Ne, Ar, Kr, Xe, покидаю-
щих поверхность с энергией более 4 эВ, мало
(рис. 1б). С ростом энергии ионы глубже прони-
кают в материал, что приводит к увеличению Edep
и смещению положения максимума энергетиче-
ского спектра вылетающих ионов Epike в область
меньших энергий (табл. 1).

Особенности перемещения ионов и выделе-
ния энергии в материале иллюстрирует рис. 2, на

котором приведены снимки ячейки моделирова-
ния через 100, 500 и 1000 фс после удара налетаю-
щего иона с E = 200 эВ. Более темным цветом вы-
делены так называемые “расплавленные” атомы,
для которых усредненная кинетическая энергия
соответствует температуре, превышающей тем-
пературу плавления материала мишени (1688 К).
Такие области локального “перегрева” материала
практически совпадают с пространственным рас-
пределением области выделенной энергии, а их
размер наглядно характеризует интенсивность
передачи энергии атомам мишени [21, 26, 27].
Как видно из рис. 2, через 100 фс ион He успевает
преодолеть достаточно большое расстояние в
кремнии и передать свою энергию большому чис-
лу атомов, однако уже через 500 фс ион практиче-
ски полностью теряет свою энергию, а области
“локального перегрева” исчезают. В то же время
воздействие иона Xe такой же первоначальной
энергии приводит к образованию значительно
более обширной области “перегрева”, которая
сохраняется в течение длительного промежутка
времени.

Различия в механизмах взаимодействия ионов
инертных газов с кремнием проявляются в струк-
туре приповерхностных слоев материала. Как
видно из рис. 3, слой кремния, содержащий им-
плантированные ионы, включает в себя аморф-
ную область, граница которой обозначена черной
сплошной линией, а также нижележащий слой,
содержащий точечные дефекты кристаллической
решетки. Толщина аморфного слоя h, определя-
ется средней глубиной проникновения ионов
(табл. 2). Доля ионов K, имплантированных в ма-
териал ниже границы аморфного слоя, в суще-
ственной степени зависит от типа иона, как вид-
но из рис. 3 и табл. 2. Тяжелые ионы Kr и Xe, про-
никая в кремний, создают много дефектов,
поэтому вне аморфного слоя находится только 10
и 14% атомов Xe и Kr соответственно. Для легких
ионов Ne и He аналогичная величина составляет
около 30%, а соотношение толщин аморфной и
кристаллической областей модифицированного
слоя примерно равно ~1 : 1.

Представленные на рис. 3 снимки кремниевых
мишеней демонстрируют, что интенсивность на-
копления ионов в приповерхностных слоях мате-
риала различна для разных ионов. Рассчитанные
зависимости числа имплантированных ионов от
дозы, приведенные на рис. 4, подтверждают этот
вывод. Небольшая глубина проникновения об-
легчает вылет имплантированного иона с поверх-
ности, поэтому число внедренных атомов N ми-
нимально для Ar и максимально для He. В случае
He процесс накопления является наиболее ин-
тенсивным и не достигает насыщения в рассмат-
риваемом диапазоне значений дозы. Более того,
по мере облучения большое число имплантиро-
ванных атомов He приводит к повышению уров-

Таблица 2. Параметры модифицированного слоя кри-
сталлического кремния для энергии налетающих
ионов 200 эВ, рассчитанные с помощью SRIM и МД
(доза 3.4 × 1015 см–2)

Ион RSRIM ± ΔR, нм R ± ΔR, нм h, нм K, %

He 4.4 ± 2.6 3.45 ± 1.9 4.2 33
Ne 1.6 ± 0.9 1.4 ± 0.8 1.5 30
Ar 1.6 ± 0.6 1.0 ± 0.4 1.1 49
Kr 2.1 ± 0.4 1.1 ± 0.4 1.5 14
Xe 2.7 ± 0.4 1.5 ± 0.4 2.0 10
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ня поверхности относительно первоначального
положения. В случае остальных ионов процесс
накопления практически не влияет на положение
уровня поверхности. Из рис. 4а также видно, что
процесс накопления ионов в кристаллическом
кремнии имеет нелинейный характер. При малых
значениях дозы происходит активный рост числа
налетающих частиц в материале, далее достигает-
ся состояние динамического равновесия, при ко-
тором число ионов, имплантированных в матери-
ал, колеблется вокруг некоторого среднего значе-
ния Nav. На основании этих значений для каждого
иона была рассчитана равновесная поверхност-
ная плотность a, численно равная числу имплан-
тированных атомов, приходящемуся на единицу
площади поверхности мишени. Значения поверх-
ностной плотности для случая E = 200 эВ даны в
табл. 3.

Приведенные на рис. 3 и 4 результаты МД-мо-
делирования позволяют сделать вывод, что в про-
цессе облучения имплантированные ионы спо-
собны перемещаться в приповерхностных слоях
материала, сближаясь друг с другом и образовы-
вая кластеры. Подобное явление также наблюда-
лось экспериментально при воздействии ионов
Ar, Kr и Xe с энергиями более 1 кэВ, причем раз-
мер кластеров увеличивается с ростом концен-
трации внедренных атомов и зависит от энергии
налетающих частиц [2, 28–30]. Например, для
атомов Ar, имплантированных в кремний, было
показано, что при энергии 3 кэВ средний диаметр
образующихся кластеров, определенный с помо-
щью просвечивающего электронного микроско-
па, составил ~1 нм [2]. При более низких энерги-
ях кластеры Ar не были обнаружены, однако на-
копление Ar в кремнии наблюдалось даже при
100 эВ [31], а образование кластеров может про-
исходить при поверхностной плотности имплан-
тированных атомов ~1014 см–2 [32]. Активное на-
копление налетающих частиц и образование так
называемых “пузырей”, состоящих из внедренных
атомов, под воздействием ионов He наблюдалось
экспериментально в различных кремнийсодер-
жащих материалах (Si, Si3N4) в более широком
диапазоне энергий налетающих ионов 0.45–
10 кэВ [33, 34]

Анализ результатов выполненного МД-моде-
лирования позволил выявить особенности про-
цессов кластеризации различных ионов. В табл. 3
приведено общее число кластеров, обнаружен-
ных в материале Nclusters, максимальное количе-
ство атомов в кластере nmax, а также среднее число
атомов в одном кластере nav. Указанные парамет-
ры были рассчитаны для структур, полученных
под воздействием ионов с энергией 200 эВ и соот-
ветствующих состоянию динамического равнове-
сия, т.е. выполнено условие: N = Nav (для He па-
раметры были определены при максимальной

дозе 5.1 × 1015 см–2). Представленные данные де-
монстрируют, что интенсивность образования
кластеров и их размер определяется значением
поверхностной плотности a, которая для всех
рассматриваемых случаев превышает величину
1014 см–2. Наиболее активно процессы кластери-
зации протекают для He и Xe, причем средний
размер кластеров He примерно в 2 раза превыша-
ет размер кластеров Xe, а слабее всего – для Ar.
Следует отметить, что среднее число атомов Ar,
Ne и Kr в кластерах в состоянии динамического
равновесия равно 3–5, поэтому средний размер
таких структур довольно мал (до 0.5–0.6 нм). Этот

Рис. 1. Энергетические спектры атомов He (а) и Ne,
Ar, Kr, Xe (б), выбиваемых с поверхности материала
под воздействием ионов с энергией 200 эВ в различ-
ных диапазонах: а – 0−160 эВ; б – 0−4 эВ (Xe – кривая 1,
Kr – кривая 2, Ar – кривая 3, Ne – кривая 4).
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факт может объяснить отсутствие эксперимен-

тальных подтверждений образования кластеров

Ar при энергиях ниже 1 кэВ. На основании дан-

ных табл. 3 также можно объяснить наблюдаемые

на рис. 4 флуктуации числа имплантированных

атомов N: они определяются размерами образую-

щихся кластеров, поскольку попадание налетаю-

щего иона в область вблизи крупного кластера

способно инициировать вылет сразу нескольких

имплантированных атомов, в результате чего ве-

личина N резко уменьшается. Подобное явление

было подробно изучено в работе [35] для случая
воздействия на кремний ионов Ar.

Важной характеристикой процессов кластери-
зации является среднее расстояние между сосед-
ними атомами в кластерах. Как было показано
в [28], кластеры атомов Ar, сформированные в
кремнии при воздействии ионов с энергией 40 и
130 кэВ находятся под давлением. В настоящей
работе для рассматриваемых кластерных структур
были построены радиальные функции распреде-
ления (РФР), характеризующие вероятность ча-
стиц быть обнаруженными на различных рассто-

Рис. 2. Снимки кремниевых мишеней (вид сбоку) через 100 (слева), 500 (посередине) и 1000 фс (справа) после удара
иона He (a), Ar (б) и Xe (в). Средняя локальная температура “расплавленных атомов” показана оттенками серого: свет-
ло-серый цвет соответствует температуре 1700 K, черный – 5000 К.

(а)

(б)

(в)

Таблица 3. Параметры кластеров имплантированных атомов инертных газов, образовавшихся в приповерхност-
ных слоях кремния, для энергии налетающих ионов 200 эВ

Ион N ± ΔN Nclusters nmax nav RRDF, Å R0, Å a, 1014 атом/см2

He 1144 45 196 17 3.6 2.98 38.8

Ne 72 ± 8 9 5 4 3.2 3.15 2.4

Ar 40 ± 5 3 4 3 3.1 3.76 1.4

Kr 85 ± 11 9 7 5 3.2 4.04 2.9

Xe 187 ± 15 15 31 9 2.9 4.36 6.3
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яниях друг от друга. Рассчитанные равновесные

расстояния RRDF между соседними атомами в кла-

стерах, соответствующие положению первого пи-

ка РФР, сравнивались с расстоянием между ато-

мами инертных газов в димерах R0 (табл. 3). Хорошо

видно, что для структур, образованных имплан-

тированными ионами с массой, превышающими

массу атомов Si, (Ar, Kr, Xe), выполняются соот-

ношение RRDF < R0. Таким образом, кластеры,

сформированные под воздействием ионов Ar, Kr

и Xe, находятся под давлением со стороны окру-

жающих атомов материала, что хорошо согласу-

ется с результатами экспериментальных исследо-

ваний, упомянутых выше. Наиболее сильное сжа-

тие наблюдается у имплантированных атомов Xe,

в то время как взаимодействие более легких

ионов He и Ne с материалом не приводит к анало-
гичным эффектам, так как они обладают мень-
шими размерами и более высокой подвижностью
в объеме материала.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В настоящей работе методом молекулярной
динамики с накоплением повреждений было
проведено моделирование воздействия на кри-
сталлический кремний ионов He, Ne, Ar, Kr, Xe с
энергиями 50–500 эВ при нормальном падении.
Сравнение рассчитанных коэффициентов распы-
ления с существующими экспериментальными
данными показало, что применяемая методика
моделирования позволяет корректно описать

Рис. 3. Снимки сечений кремниевых мишеней (вид сбоку) после моделирования 1000 последовательных ударов ионов
He (а), Ne, (б), Ar (в), Kr (г), Xe (д) с исходной энергией 200 эВ (доза 3.4 × 1015 см–2). Черная линия показывает рас-
пределение имплантированных атомов по глубине; горизонтальная черная сплошная линия соответствует нижней
границе аморфного слоя; исходное положение уровня поверхности обозначено горизонтальной черной пунктирной
линией.
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процесс физического распыления кристалличе-

ского кремния ионами инертных газов низких

энергий. Различия в механизмах взаимодействия

налетающих частиц с поверхностью проявляются

в структуре модифицированного ионами верхне-

го слоя кремния, состоящего из аморфной обла-

сти и нижележащего материала с точечными де-

фектами в кристаллической решетке. Поскольку

тяжелые ионы Xe и Kr создают большое количе-

ство дефектов, толщина образующегося аморф-

ного слоя совпадает со средней длиной пробега

этих ионов в материале, и практически все внед-

ренные атомы находятся в этом слое. Легкие ионы

(Ne и в особенности He) за счет малых размеров
обладают более высокой проникающей способ-
ностью, поэтому значительная часть импланти-
рованных ионов (30% и более) находится ниже
границы аморфного слоя.

Как показывают результаты моделирования,
интенсивность накопления налетающих частиц в
кремнии различна для разных ионов. В случае
ионов He данный процесс протекает наиболее
интенсивно по сравнению с остальными ионами
и приводит к повышению уровня поверхности
относительно первоначального положения. Для
ионов Ne, Ar, Kr и Xe при относительно неболь-
ших дозах достигается состояние динамического
равновесия, при котором число внедренных в ма-
териал атомов колеблется вблизи среднего значе-
ния. Величина флуктуаций этой величины опре-
деляется размером и числом кластеров, формиру-
ющихся в приповерхностных слоях. Наиболее
активно процессы кластеризации протекают для
He и Xe, причем средний размер кластеров He
примерно в 2 раза превышает размер кластеров
Xe, а слабее всего – для Ar. Кластеры, сформиро-
ванные при воздействии ионов с массой, превы-
шающей массу атомов Si, (Ar, Kr, Xe) находятся
под дополнительным давлением со стороны
окружающих атомов материала.
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Molecular Dynamics Simulation of Silicon Irradiation with Low-Energy Noble Gas Ions

A. A. Sycheva1, *, E. N. Voronina1, 2
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The simulation of crystalline silicon irradiation with low-energy (50–500 eV) noble gas ions (He, Ne, Ar, Kr,
Xe) was performed using the molecular dynamics method with damage accumulation. The analysis of struc-
tural changes in near-surface layers of material demonstrated significant differences in the mechanism of ma-
terial damage by light and heavy particles. It is shown that under Xe and especially He ion irradiation the larg-
est clusters of implanted atoms are formed.
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