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С применением метода молекулярной динамики смоделирован процесс распыления медной мише-
ни и последующего формирования на кремниевой подложке нанопленки меди. Параметры процес-
са соответствовали условиям в газоразрядной плазме пониженного давления. Полученные значе-
ния коэффициента распыления соответствуют экспериментальным данным. Определена скорость
роста нанопленки.
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Наноструктуры на основе меди могут служить
альтернативой благородным металлам для ис-
пользования их в качестве катализаторов в ряде
химических процессов [1]. Один из способов по-
лучения наноструктур металлов – воздействие на
массивный образец высокоэнергетичных ионов
газоразрядной плазмы с последующим распылени-
ем и осаждением отдельных атомов и (или) кла-
стеров металла на подложку [2, 3]. Данный спо-
соб может быть усовершенствован при помощи
компьютерного моделирования [2–8], позволя-
ющий выявлять оптимальные параметры без на-
турных экспериментов.

В работе разработана молекулярно-динамиче-
ская модель процесса распыления и осаждения
атомов меди на кремниевую подложку при темпе-
ратурах, концентрациях и энергиях частиц, соот-
ветствующих условиям в газоразрядной плазме
[2–6]. Для моделирования использовалась схема
масштабирования параметров, разработанная
P. Brault в [9]. Данная схема основана на том, что
частота столкновений атомов газа в условиях ла-
бораторной установки приравнивается к частоте
столкновений в ячейке моделирования. В этом
случае пересчет давления в экспериментальной

установке через параметры моделирования вы-
полняется согласно следующему соотношению

(1)

где N – число частиц в ячейке моделирования, kB –
постоянная Больцмана, S – площадь поперечно-
го сечения ячейки моделирования, dexp – харак-
терный линейный размер экспериментального
реактора. Для пересчета времени симуляции tsim в
реальное время эксперимента texp будем основы-
ваться на допущении, что атомы между столкно-
вениями движутся равномерно, а значение ско-
рости в эксперименте и в модели должны быть
равны [9]. Тогда время эксперимента рассчиты-
вается как:

(2)

Здесь важно заметить, что при таком рассмотре-
нии скорость распыления атомов металла в моде-
лировании оказывается очень большим и связано
это с тем, что металлический образец в модели
рассматривается с реальными значениями плот-
ности упаковки атомов. Таким образом, плот-
ность потока ионов в расчете на единицу площа-
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ди поверхности металла становится более чем на
три порядка выше, чем это происходит в натур-
ном эксперименте. Указанный недостаток явля-
ется неустранимым и может быть минимизирован
увеличением размеров симуляционной ячейки, но
полностью избавиться от него при современном
уровне развития вычислительной техники не уда-
ется.

Рассматривалась прямоугольная элементар-
ная ячейка моделирования. Использовались сво-
бодные граничные условия для продольного на-
правления и периодические граничные условия в
поперечном (рис. 1). Расчеты выполнялись с ис-
пользованием программного пакета LAMMPS
[10]. Составляющими модели являлись медная
мишень и кремниевая подложка, пространство
между ними заполнялось атомами аргона (рис. 1).
Вся система состоит из 21448 частиц. Из них 16184
атомов Cu, 4624 атомов Si, 640 атомов Ar. Взаим-
ное размещение атомов в элементарной ячейке
Cu эквивалентно ГЦК-решетке. При обычных
условиях медь имеет ГЦК-решетку с а = 3.615 Å,
где а – постоянная решетки. В модели медная

мишень делится на 3 зоны. Нижний слой, толщи-
ны 0.3 нм, поддерживался при температуре 0 К
для предотвращения движения мишени при воз-
действии высокоэнергетических ионов. Зона тол-
щиной 3.3 нм термостатировалась для распреде-
ления энергии, выделяющейся при ударе ионов
Ar+. Оставшаяся зона, толщиной 1.2 нм, состоит
из свободно движущихся атомов. Она не термо-
статировалась для обеспечения корректного рас-
пыления атомов меди. Подготовительным этапом
было плавление и нагревание медной мишени до
температуры близкой к температуре парообразо-
вания. Кремниевая подложка так же делится на
зоны: нижняя часть, толщиной 0.5 нм, с непо-
движными атомами кремния для предотвраще-
ния движения кремниевой подложки при ударе
атомов Cu, и оставшаяся часть, термостатируемая
при 300 К. Элементарная ячейка кремния пред-
ставляла собой кубическую решетку с парамет-
ром решетки а = 5.431 Å. Между мишенью и под-
ложкой находится частично ионизированный газ
Ar. Температура газа поддерживается при 300 К с
помощью термостата Берендсона. 10% от всех ча-
стиц газа случайно выбирается в качестве ионов.
Затем, ионам аргона задавалась скорость в направ-
лении медной мишени, соответствующая кинети-
ческой энергии в 300 эВ. Большая часть атомов
медной мишени, принявших участие в каскаде
столкновений, остаются связанными в твердом те-
ле, но один или несколько покидают поверхность
и осаждаются на подложку.

Для взаимодействия ускоренных атомов
(ионов) аргона с медью был выбран потенциал
Зиглера–Бирсака–Литмарка (ЗБЛ) [11]. Необ-
ходимо отметить, что в недавней работе [12] бы-
ло показано, что применение потенциала ЗБЛ
позволяет моделировать образование полостей в
наноструктурах из платины. Взаимодействие ато-
мов кремния осуществлялось через потенциал
Стилинджера–Вебера, а атомов меди – потенци-
ал погруженного атома [2, 13]. Взаимодействие
атомов меди и атомов кремния задавалось потен-
циалом Морзе, с параметрами взятыми из работы
[14]. Реальное давление, соответствующее модели,
согласно формуле (1), составило Pexp = 1.25 Па. В
нашем случае, реальное время эксперимента со-
ставило texp = 15 мкс.

Проведенные численные эксперименты по рас-
пылению и осаждению атомов меди на кремние-
вую подложку показали, что модель медной мише-
ни устойчива, атомы меди осаждаются на кремни-
евую подложку.

Эффективность распыления характеризуется
коэффициентом распыления γ, который опреде-
ляется как среднее число атомов, удаляемых с по-
верхности твердого тела одним бомбардирующим
ионом. Для характеристики распыления много-
компонентных материалов используется парци-

Рис. 1. Элементарная ячейка моделирования.
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альные коэффициенты распыления отдельных
компонентов. Величина коэффициента распыле-
ния зависит от многих факторов: энергии иона, ти-
па бомбардирующих атомов, распыляемого мате-
риала, давления рабочего газа, угла падения ионов,
температуры мишени и т.д. При малых энергиях
существует порог возникновения распыления. Да-
лее коэффициент возрастает и достигает макси-
мума. При очень высоких энергиях он снова па-
дает, так как энергия иона выделяется глубоко и
получивший ее ион мишени не может выйти на-
ружу.

Рассмотрим полученную в результате модели-
рования зависимость коэффициента распыления
меди от энергии падающих ионов, для того чтобы
показать, что развитая в этой работе модель позво-
ляет проводить расчеты распыления. Качествен-
ное, а по возможности и количественное согласие с
экспериментальными данными выступит крите-
рием корректности модели.

Коэффициент рассчитывается как отношение
числа выбитых атомов к числу упавших на ми-
шень ионов. Он может варьироваться в зависимо-
сти от структуры и состава мишени, от ее шерохо-
ватости, от энергии ионов, от угла падения и дру-
гих факторов. Коэффициент распыления меньше
для веществ с большой энергией связи, которая
равна работе, затрачиваемой на отрыв атома от по-
верхности. Коэффициент распыления больше при
большем атомном номере падающего иона – ион с
большим атомным номером имеет большие разме-
ры, соответственно, взаимодействует с большим
числом атомов мишени.

Зависимость коэффициента от энергии пада-
ющего иона представлена на рис. 2. Расчет коэф-
фициента распыления по результатам численно-
го эксперимента показал (рис. 2), что атомы меди
распыляются с коэффициентом распыления со-
ответствующим экспериментальным данным из
литературы [15].

Характер перемещения распыленных частиц в
пространстве после выхода из твердого тела опре-
деляется расстоянием до подложки и давления ра-
бочего газа. При высоких давлениях и больших
расстояниях до подложки возможно значительное
рассеяние частиц. При малых давлениях и расстоя-
ниях распыленные частицы движутся почти пря-
молинейно.

Толщина образованной медной нанопленки за
время распыления в 12 пс составила ~2 нм (рис. 3).
Скорость напыления рассчитывалась как отно-
шение толщины пленки ко времени распыления.
По результатам моделирования скорость напыле-
ния составила 0.6 мкм/с.

В заключении можно сказать, что разработана
молекулярно-динамическая модель процесса
распыления и осаждения атомов меди на кремни-
евую подложку при температурах, концентрациях
и энергиях частиц, полученных из литературы,
посвященных исследованиям газоразрядной
плазмы. Проведены численные эксперименты по
распылению и осаждению атомов меди на крем-
ниевую подложку. Эксперименты показали, что
модель медной мишени устойчива, атомы меди
осаждаются на кремниевую подложку. Расчeт ко-
эффициента распыления по результатам числен-
ного эксперимента показал, что атомы меди рас-
пыляются с коэффициентом распыления соответ-
ствующим экспериментальным данным из
литературы. Разработанная модель может служить
удобным инструментом для подбора оптимальных
параметров плазмохимического синтеза нано-
структур меди.

ИСТОЧНИК ФИНАНСИРОВАНИЯ

Исследование выполнено за счет гранта Россий-
ского научного фонда (проект №19-71-10055).

Рис. 2. Зависимость коэффициента распыления ато-
мов меди от энергии падающего иона Ar+ (MD – ре-
зультат расчетов по данным моделирования,
Эксперимент – результат экспериментальных иссле-
дований [15]).
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Рис. 3. Изображение медной нанопленки, получен-
ной в моделировании (светлые сферы – атомы меди,
темные – атомы кремния).
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