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Проведено математичне моделювання процесу імплантації іонів 8 Ґ  у плівку ЗІҐ. Показано, що утворення 
ішр Френкеля та дефектів більш складного типу є рівноймовірним. Теоретично розраховано профіль 
концентрації радіаційних дефектів, який в основному формується дефектами, утвореними внаслідок пружних 
іш см одій  іона-імплантага з атомами мішені. Експериментально встановлено, що імплантація іонів § і' у плівки 
311 призводить до утворення в приповерхневому шарі монотонно-спадних профілів відносної деформації.
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Мічу п

Форит-ґранатові п л і в к и  (ФҐП) широко використовуються в якості функціональних матеріалів у  

приладах сучасної мікроелектроніки, магнітооптики та оптоелектроніки [1]. Одним із перспективних 
методів модифікації даних матеріалів є іонна імплантація, яка дає можливість цілеспрямовано 
змінювати кристалічну структуру їхніх приповерхневих шарів, а відповідно і магнітні властивості, 
внаслідок чого виникає можливість ефективного перетворення імпульсного НВЧ-сигналу в біжучі 
спінові хвилі та генерації даних хвиль із набагато меншими довжиною та втратами [2], а також 
застосовується для усунення жорстких магнітних доменів [3]. Процес іонного бомбардування 
супроводжується внесенням у приповерхневий шар плівки великої кількості радіаційних дефектів 
(вакансій, міжвузельних атомів, їх скупчень) [4], які викликають появу механічних напруг та 
призводять до локальних змін властивостей матеріалу.

У зв’язку із цим, встановлення фізичних закономірностей трансформації кристалічної ґратки 
епітаксійних ФҐП внаслідок іонної імплантації при різних режимах, а також вивчення механізмів 
процесу дефектоутворення, є актуальною науковою проблемою.

Метою робо ї й було вивчення структурного розупорядкування приповерхневих шарів 
імплантованих іонами 8і' монокристалічних епітаксійних плівок залізо-ітрієвого гранату (ЗІҐ, 
УлКє50 і2), з урахуванням можливих механізмів дефектоутворення як за рахунок ядерних, так і за 
рахунок електронних енергетичних втрат.



І. Об’єкти та методи дослідження

Об’єктами дослідження були монокристалічні плівки залізо-ітрієвого Гранату, вирощені методом 
рідкофазної епітаксії на підкладках ґадоліній-ґалієвого гранату СсЬ0 а50,2 із кристалографічною 
площиною зрізу (111). Імплантація іонів §Г дозою И  = 5-1013 см’2 у-діапазоні енергій 100-150 кеВ 
проводилася на прискорювачі МРВ-202 в умовах, що виключають каналювання та самовідпал.

Дослідження приповерхневих шарів імплантованих плівок 31Ґ проводилося із використанням 
методу двокристальної Х-променевої дифрактометрії, що реалізовувався у бездисперсійній схемі в 
геометрії Брега на установці ДРОН-2.0 у Сіі/Сц| випромінюванні; в якості монохроматора 
використовували монокристал ґадоліній-ґалієвого гранату із площиною зрізу (111)- Із 
експериментальних кривих дифракційного відбивання (КДВ) розраховувалися профілі відносної 
деформації Асі/сі(к) приповерхневого шару імплантованих іонами 8і* плівок ЗІҐ, шляхом 
моделювання взаємодії Х-променів із неідеальним монокристалом засобами динамічної теорії 
розсіяння у формі рівнянь Такагі.

Вивчення механізму процесу генерації радіаційних дефектів у плівках ЗІҐ, спричинених 
ядерними енергетичними втратами іона 8і+, проводилося із використанням програми 8К.ІМ-2008; 
розрахунок профілів радіаційних дефектів, утворених внаслідок електронного гальмування іона- 
імплаптанта проводилося за методикою [5]. Розподіл ступеня структурного розупорядкування 
кристалічної гратки ЗІҐ внаслідок імплантації іонів 8і' було отримано за допомогою програми 
8У8РКЕ.

II. Результати дослідження га їх обговорення

Для визначення вигляду функції, якою буде задаватися профіль відносної деформації ЛіШ(Іі) 
приповерхневого шару плівок ЗІҐ, імплантованих іонами 5Ґ , розглянемо механізм руху 
імплантованої частинки в монокристалі детальніше.

Високоенергетичний іон у процесі гальмування в кристалі втрачає свою енергію внаслідок 
пружних зіткнень із зарядженими ядрами атомів, екранованими електронними оболонками, і 
непружних зіткнень, зумовлених збудженням та емісією електронів. Внаслідок цього існує 
можливість утворення дефектів як за рахунок ядерних енергетичних втрат, так і за рахунок 
електронних енергетичних втрат іона-імплантанта [6]. При малих дозах опромінення обидва процеси 
можна вважати незалежними. Розподіл іонів за глибиною плівки визначається проекційним пробігом 
Кр і середньоквадратичним розкидом проекційних пробігів ДКг. Оскільки іони 8і належать до іонів 
середньої маси, які близькі до важких [7], то на профілі розподілу зміщених атомів за глибиною 
плівки буде існувати прихований максимум концентрації вкоріненої домішки.

Для вивчення особливостей формування радіаційних дефектів та їх розподілу за глибиною в 
порушеному шарі за рахунок іонно-атомних зіткнень проводилося моделювання процесу імплантації 
іонів 8і в ЗІҐ за допомогою програми 8КІМ-2008. При розрахунках використовувалися дані роботи 
[8], згідно якої порогові енергії зміщення іона з вузла ґратки для У3+, Ре31" та О"' в даній структурі 
становлять відповідно 66, 56 та 40 еВ. Розрахунки утворення каскадів атом-атомних зіткнень 
здійснювались у наближенні аморфної мішені, що є допустимим при застосованих умовах 
імплантації (7° від нормалі до поверхні плівки).

Як видно з рис. 1, у всьому досліджуваному діапазоні початкових енергій бомбардуючого іона 
8і+ (100-150 кеВ) в процесі гальмування у плівці ЗІҐ електронні втрати співмірні з ядерними 
енергетичними втратами, що складають ~420еВ /нм . Із збільшенням енергії проекційний пробіг 
іонів-імплантантів лінійно зростає (від 90 до 1 ЗО нм).

Результати моделювання процесу імплантації іонів 5 і1 в діапазоні енергій 100-150 кеВ у плівку 
ЗІГ представлені у табл. 1. При збільшенні початковаї енергії Е  іона 8Г положення максимуму 
пружного дефектоутворення {ЛЕ/(іх)тт та максимальна глибина залягання радіаційних дефектів 
лінійно зростають, а максимальне значення концентрації дефектів п зменшується. Зростання 
початкової енергії іона імплантанта призводить до збільшення величини середнього проекційного 
пробігу Кр та максимальної глибини проникнення іонів-імплантантів И. Радіаційне розупорядкування 
є найсуттєвішим в аніонній підгратці, для якої кількість зміщених іонів досягає значення 3 атоми/нм 
пробігу імплантанта і приблизно втричі перевищує аналогічний показник для підґраток заліза.
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Рис. 1. Розрахункові залежності енергетичних втрат (електронні -  1, ядерні -  2, сумарні -  3) 

та величини середнього проекційного пробігу (4) іона 8і+ від його початкової енерг ії
при гальмуванні у плівці ЗІҐ

Таблиця 1
Параметри моделювання процесу радіаційного дефектоутворення 

імплантованих іонами 8і+ плівок ЗІҐ
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І’ис. 2. Каскад атом-атомних зіткнень, викликаних входженням іона 8Ґ 
з енергією 100 кеВ у плівку ЗІҐ
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Статистична обробка інформації про перебіг генерації і розвитку каскадів вторинних зіткнень 
для 2000 іонів-імплантантів показала, що для застосованих умов імплантації максимально ймовірним 
є процес утворення френкелівської пари — 44 %; для розвитку каскаду з двох атомів віддачі -  15 %, 
трьох -  8 % і т. д. (рис. 3). Ймовірність розвитку каскаду із десяти атомів віддачі і більше складає 
близько 16 %.

кількість атомів у каскаді 
Рис. 3. Й мовірність утворення каскадів вторинних зміщ ень із різною кількістю іонів 

при бомбардуванні плівки ЗІҐ іонами 8і

Оцінка ефективності непружного механізму виникнення радіаційних дефектів за методикою [8] 
показала, що при бомбардуванні плівок ЗІҐ іонами 5Ґ дефектоутворення за рахунок електронних 
енергетичних втрат іона-імплантанта є менш інтенсивним у порівнянні з дефектоутворенням за 
рахунок ядерних енергетичних втрат (профілі пружно індукованих радіаційних дефектів отримано за 
допомогою програми 8КІМ-2008) (рис. 4).

/7, н м

Рис. 4. Теоретично розрахований розподіл концентрації радіаційних дефектів (суцільна лінія)
та його складові, пов’язані з електронними ( .....) та ядерним (------- ) енергетичними втратами іонів 5і

(Е = 100 кеВ, О  = 5-Ю 13см '2) при русі у монокристалічній плівці ЗІҐ

Додатково було проведено розрахунок профілів ступеня структурного розупорядкування 
кристалічної ґратки ЗІҐ іонами-імплантантами за допомогою програми 81І5РКЕ. Для дози імплантації 
5-Ю13 5і+/см2 в діапазоні енергій 100-150 кеВ суттєвого розупорядкування не спостерігається (рис. 5). 
Розрахункові профілі розподілу структурного розупорядкування характеризуються максимумом в 
області 50 нм, що відповідає положенню максимуму на кривих розподілу концен трації дефектів 
(рис. 4). Структурне розупорядкування приповерхневої області плівки ЗІҐ для даних умов 
опромінення становить 16-14 %, досягаючи 100 % при дозі ~ (13-14)-10и 8і+/см2.
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Рис. 5. Теоретично розраховані профілі ступеня структурного розвпорядкування кристалічної ґратки ЗІҐ, 
імплантованого іонами 8Г  дозою  5-10ь  см '2 в діапазоні енергій 100-150 кеВ

І Іри обчисленні профілів відносної деформації з експериментальних КДВ вважалося, що при 
малих дозах імплантації вони пропорційні профілю радіаційно індукованих дефектів. Розподіл 
концентрації дефектів за глибиною імплантованого шару, в загальному випадку, є сумою двох 
складових: дефектів!, утворених внаслідок релаксації електронних збуджень, та дефектів, утворених 
«наслідок пружних ядерних зіткнень [9]. Профіль дефектів, утворених внаслідок пружних ядерних 
зіткнень (рис. 4), пропорційний профілю енергетичних ядерних втрат, форму якого можна задати 
кривою, утвореною об’єднанням двох напівгаусіан у точці Кр (асиметрична гаусіана) [10]. Як 
показали розрахунки, концентрація дефектів, утворених внаслідок електронних енергетичних втрат, є 
незначною (рис. 4) і даний профіль не впливає на загальний вигляд профілю радіаційно індукованих 
дефектів.

У зв’язку з цим, при обчисленні профілів відносної деформації імплантованих плівок ЗІҐ з 
експериментальних КДВ їх вигляд задавався функцією [11]:

, при Н < Кр

. при И> Кг

де її відстань, яка відраховується від поверхні в глибину кристалу, Кр -  точка об’єднання гілок 
і пусіан, н'і і и-2 -  параметри гаусіан, які характеризують їх ширину на піввисоті.

Розраховані з експериментальних КДВ профілі відносної деформації імплантованих іонами $і 
плівок 311 для дози 5-Ю13 см'2 та енергій 100-150 кеВ (рис. 6) є монотонно спадними, їх максимуми 
припадають на приповерхневий шар та зміщуються у глибину, що пов’язано із зростанням 
проекційного пробігу іона-імплантанта. Варто звернути увагу на відсутність кореляції у 
приповерхневій зоні між теоретично обчисленим розподілом дефектів (рис. 5) та розрахованим 
профілем відносної деформації (рис. 6).
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Рис. 6. І Ірофілі відносної деформації в приповерхневих шарах монокристалічних плівок ЗІҐ, імплантованих 
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До глибини ~ 50 нм значення величини відносної деформації є незмінним, що можна пояснити 
дефектоутворенням за рахунок формування локальних теплових піків [12], які призводять до 
утворення розупорядкованих областей. Зосередження у приповерхневому шарі більшої концентрації 
дефектів у випадку меншої енергії іонів імплантантів призводить до його значного 
розупорядкування, що і проявляється в зростанні максимальної деформації порушеного шару при 
переході від енергії імплантації 150 кеВ до 100 кеВ (рис. 6).

Аналізуючи рис. 5 та рис. 6, видно, що між теоретично розрахованими профілями відносного 
структурного розупорядкування приповерхневих шарів монокристалічних плівок ЗІҐ, імплантованих 
іонами 8Г, та експериментально визначеними профілями відносної деформації (рис. 6) 
спостерігається певна кореляція.

Висновки

Проведені чисельні розрахунки розподілу дефектів, утворених внаслідок пружних та негіружних 
зіткнень іона-імплантанта вздовж проекційного пробігу в приповерхневих шарах монокристалічних 
плівок ЗІҐ, імплантованих іонами 8 Ґ  з енергією 100-150 кеВ, дозволяють стверджувати, що основний 
вклад у процес дефектоутворення вносять дефекти, утворені за рахунок ядерних енергетичних втрат. 
При цьому найбільш ймовірним є утворення пар Френкеля -  44 %; ймовірність розвитку каскаду із 
десяти атомів віддачі і більше складає близько 16 %.

Імплантація плівок ЗІГ дозою 5-Ю13 8і+/см2 в діапазоні початкових енергій 100-150 кеВ зумовлює 
утворення монотонно спадних профілів відносної деформації. Відсутність кореляції між теоретично 
розрахованими розподілами пружно-індукованих радіаційних дефектів та профілями відносної 
деформації у приповерхневій ділянці зумовлена дефектоутворенням за рахунок виникнення теплових 
піків. У всьому інтервалі досліджуваних енергій імплантації між імплантованим шаром та 
досконалою частиною плівки ЗІҐ утворюється пружно-деформований шар. Установлено, що товщина 
деформованого шару при збільшенні початкової енергії іона-імплантанта від 100 до 150 кеВ зростає 
від 200 до 280 нм.

Теоретично розраховані профілі структурного розупорядкування приповерхневих шарів 
монокристалічних плівок ЗІҐ, імплантованих іонами 8і+ з енергією 100-150 кеВ дозою 5-10І3см'2, 
корелюють із експериментально визначеними профілями відносної деформації; розраховане значення 
дози аморфізації для даних умов імплантації становить ~ (13-14)-1014 8і /см2.
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