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ВВЕДЕНИЕ 

Молекулярное моделирование является эффективным инструментом 

вычислительной физики в исследовании структуры и свойств молекул.  

Потенциал промышленного развития, основанный на технологиях атомной 

точности, в ближайшие годы будет связан в значительной степени с 

компьютерно-ориентированными методами моделирования сложных систем. 

Применение методов молекулярного моделирования для изучения 

механизма физико-химических процессов, протекающих при плазменном 

распылении тонких плёнок, значительно ускоряет получение результатов, по 

сравнению с экспериментальными исследованиями, часто не уступая им в 

точности. Это даёт возможность сократить время, необходимое для 

оптимального планирования экспериментов, проверки и подтверждения 

результатов расчётов, а затем и для принятия решений о направлении 

совершенствования технологий в промышленности. 

В данной работе разработана модель процесса плазменного напыления 

наноструктур меди на кремниевую подложку, что является актуальной 

задачей для химической промышленности в создании катализаторов.  

В недавней работе [1] был предложен катализатор, который получают 

осаждением наночастиц меди на кремниевую подложку методом 

плазменного напыления. Медь в катализаторе, полученном таким способом, 

не окисляется даже при высоких температурах за счет изменения 

электронного строения меди при воздействии высокоэнергетической 

плазмой.   

Практическая значимость работы заключается в разработке модели, 

которая позволит сократить временные и денежные затраты на реальные 

эксперименты. 
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Цель и задачи выпускной квалификационной работы 

Целью данной работы является разработка молекулярно-динамической 

модели процесса плазменного синтеза наноструктур меди.  

Поставленные задачи:  

1. Разработать программный код и сформировать соответствующий 

скрипт-файл для молекулярно-динамического расчета процесса 

распыления и осаждения атомов меди в присутствии атомов аргона. 

2. Провести численные эксперименты по разработанной согласно п. 1 

программного кода.  

3. Обработать данные молекулярно-динамических расчетов. Получить 

информацию об условиях образования наноструктур меди.  
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Глава 1. Обзор 

1.1. Моделирование процессов на границе плазма-твердое тело 

Прогресс в физике низкотемпературной плазмы, как в экспериментах, 

так и в приложениях [2, 3], создает насущную потребность в точном 

моделировании границы раздела плазма-твердое тело. Несмотря на то, что в 

последнее время были достигнуты успехи как в моделировании плазмы, так и 

в моделировании науки о поверхности, комбинация этих двух факторов все 

еще находится на ранней стадии. Современные модели в физике 

низкотемпературной плазмы часто пропускают процессы взаимодействия 

плазмы и поверхности или рассматривают их феноменологически. 

 В качестве примера можно рассмотреть воздействие нейтралов. В 

продвинутых кинетических симуляциях, основанных на уравнении 

Больцмана, например, [4, 5] или моделирование частиц в ячейке (PIC-MCC), 

например, [6, 7]. Нейтралы рассматриваются как однородный фон, и их 

взаимодействие с поверхностями не включается в описание. Тем не менее, 

влияние высокоэнергетических нейтралов может иметь решающее значение 

для вторичной электронной эмиссии (ВЭЭ), как это было 

продемонстрировано в PIC-моделировании Derszi et al, где были прослежены 

нейтралы выше пороговой энергии 23eV [8].  
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Второй пример — это влияние свойств поверхности, таких как 

шероховатость поверхности или окисление, или покрытие адсорбентом, на 

поведение плазмы. Использование реалистичных свойств поверхности, 

возникающих при контакте с плазмой, резко меняет взаимодействие плазмы 

с поверхностью по сравнению со случаем идеальной (то есть чистой) 

поверхностью. Это было подробно изучено для случая ВЭЭ Фелпсом и 

Петровичем [9], а также это было учтено при PIC моделировании с помощью 

модифицированных сечений в работе [8]. В этой работе было обнаружено, 

что реалистичная («грязная» [9]) поверхность вызывает значительное 

увеличение плотности ионов даже вдали от электрода. Данные работы [9] 

предполагают, что сохраняются существенные неопределенности в 

значениях коэффициента ВЭЭ. В реальном эксперименте по плазменной 

обработке «чистая» поверхность может соответствовать начальному 

состоянию электрода, который, в конечном итоге, превращается в «грязный» 

металл, покрытый адсорбентами или оксидным слоем. Точно так же, Ли и др. 

изучали влияние шероховатости поверхности на излучение поля, включая 

феноменологический коэффициент геометрического усиления [10]. 

 Третий пример связан с попаданием электронов плазмы на твердую 

поверхность. Стандартное предположение при моделировании состоит в том, 

что эти электроны теряются без отражения, например [11], и только недавно 

Бронольд и Фехске выполнили микроскопический расчет коэффициента 
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слипания электронов [12]. Они также изучали перенос заряда, когда ион 

стронция из плазмы приближается к поверхности золота [13].  

Последние, основанные на квантовой механике, подходы обладают 

существенными перспективами, но они все еще находятся на очень ранней 

стадии своего развития. Хотя они основываются на точном описании 

процессов в системе плазма-поверхность, они всё еще не могут осуществлять 

надежные прогнозы. Причина в том, что на границе раздела плазма-твердое 

тело происходит огромное разнообразие сложных физических и химических 

процессов, которые включают вторичную эмиссию электронов, распыление, 

нейтрализацию и проникновение (остановка) ионов, адсорбцию и десорбцию 

нейтральных частиц, а также химические реакции, для иллюстрации см. 

рис.1. 

 

 

Рисунок 1. Схема границы раздела плазма-твердое тело, которая включает плазменную 

оболочку (plasma sheath) и обращенные к плазме слои твердого тела [14]. Среди 

соответствующих процессов - диффузия, адсорбция («прилипание») и десорбция 

нейтральных веществ, проникновение (остановка) ионов и перенос электрона между 

твердым телом и плазмой. Как правило, при моделировании плазмы влияние поверхности 

описывается эмпирическими параметрами, такими как коэффициент ВЭЭ, 

коэффициенты прилипания, скорости распыления и т.д. Взаимное влияние плазмы на 
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твердое тело и обратно представляет собой серьезную проблему для прогнозирующего 

теоретического описания и требует комбинации различных теоретических подходов, см. 

рис. 2. 

 Первый шаг к решению этих проблем - взглянуть на теоретические 

подходы, которые были разработаны в физике твердого тела для описания 

поверхности, которая подвергается воздействию плазмы. Эти методы 

основаны на теории функционала плотности (DFT) и различных 

дополнительных методах многих тел, которые позволяют описывать 

коррелированные материалы. Однако эти методы обычно фокусируются на 

основных свойствах твердого тела. Когда как, в присутствии плазмы 

возникают потоки частиц и энергии в твердое тело и из него, что приводит к 

неравновесным эффектам и сильному возбуждению.  

 Следовательно, в качестве второго шага необходимо рассмотреть 

неравновесные методы, которые описывают твердую поверхность и границу 

раздела плазма-твердое вещество в этих условиях. К ним относятся 

нестационарные ab initio (квантовые) методы теории функционала 

плотности, неравновесные функции Грина и квантовая кинетическая теория. 

Однако эти подходы чрезвычайно трудоемки и позволяют охватить только 

небольшие системы за несколько фемтосекунд.  

 Поэтому, третий шаг состоит в дополнительных упрощениях, главным 

образом, в устранении рассмотрения квантовых эффектов из описания 

динамики границы раздела. Это приводит к полуклассическому 

моделированию молекулярной динамики для тяжелых частиц, где все 

квантовые эффекты «включаются» в эффективные потенциалы парного 

взаимодействия или силовые поля. МД симуляции с  точными силовыми 

полями (как правило, основанными на ab initio DFT-симуляциях) очень 

точны и имеют принципиальный характер (полное решение уравнений 

Ньютона). Это все еще очень сложно в вычислительном отношении, потому 

что устойчивое решение этих уравнений требует временного шага около 

одной фемтосекунды. Следовательно, не существует прямого способа 
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достичь сопоставимых с экспериментальными шкал времени и длины, даже 

на суперкомпьютерах.  

 Это приводит к четвертому шагу: привлечению дополнительных 

физических идей, которые позволяют либо ускорить, либо расширить эти 

первые принципы моделирования МД без ущерба для точности, до 

интересующих временных масштабов. Несмотря на то, что это может 

показаться невозможным, в статистической физике, физике многих тел, 

квантовой химии и науке о поверхности был разработан ряд мощных и 

успешных концепций. 

 Точное моделирование плазменно-поверхностных процессов, в первую 

очередь требует надежного описания твердого тела (шаг первый выше). Для 

этого, прежде всего, необходимо получить основные свойства твердого тела 

– энергетический спектр (зонная структура) и орбитали Кон-Шама – что 

сделано в теории функционала плотности (DFT). Однако известно, что DFT 

имеет проблемы, в частности, при обработке материалов с сильными 

электронными 

корреляциями, включая различные оксиды.  

 При вступлении в контакт твёрдого тела с низкотемпературной 

плазмой (шаг два выше), энергичные электроны и ионы возбуждают 

электроны решётки. В последнее время некоторые элементарные процессы, 

такие как воздействие на ионы со стороны твёрдого тела (тормозная сила), 

нейтрализация ионов на поверхности и химические реакции изучались с 

помощью ab initio квантового моделирования. Сюда относятся такие 

подходы как Born-Oppenheimer MD (связь DFT для электронов с MД для 

ионов), зависящий от времени DFT (TDDFT), [14, 15]. Ab initio 

моделирование неравновесных функций Грина (NEGF) подход, который 

позволяет проводить более точную обработку электронных корреляций [16–

18].  

Тем не менее, TDDFT, NEGF требуют очень больших вычислительных 

мощностей, при этом способны обрабатывать только лишь небольшие 
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системы на коротких временных масштабах. В то же время для многих 

процессов точное квантовое моделирование динамики электронов и не 

требуется. Это касается, в частности, динамики нейтральных частиц на 

поверхности: диффузия, адсорбция, десорбция и многие другие химические 

реакции. В таких задачах часто используется полуклассическое 

моделирование MD (шаг третий выше) – метод, который хорошо развит в 

науке о поверхности и в теоретической химии [19]. Так же, MD популярен в 

моделировании низкотемпературной плазмы [21]. Качество результатов MD 

зависят от точности задаваемых эффективных парных потенциалов, которые 

обычно выводятся из микроскопического квантового моделирования. MD – 

это не моделирование ab initio (пренебрегаются квантовые эффекты), но все 

же придерживается главный принцип (точное решение уравнений Ньютона). 

Как правило этот подход требует временного шага порядка 1 фс и может 

вычислять довольно объемные системы. Например, в [24] сообщили о 

симуляции системы, содержащая 1011 атомов, которая достигает времен 

порядка нескольких миллисекунд. Тем не менее, в настоящее время подобное 

возможно только на крупнейших суперкомпьютерах или на 

специализированных аппаратных обеспечениях, например [25].  
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Рисунок 2 Теоретические методы описания границы раздела плазма-твердое тело [14]. 

Несмотря на впечатляющие результаты, ясно, что в ближайшем 

будущем размеры и времена MD моделирования будут на несколько 

порядков меньше размеров сравнимых с экспериментом. Для физики плазмы 

речь идёт о минутах и (минимум) микрометрах. Поэтому есть необходимость 

в дополнительных решениях. Интересен подход, который, с одной стороны, 

сохранял бы принципы MD моделирования, с другой, использовал бы 

дополнительную информацию о свойствах системы, позволяющую 

эффективно ускорить моделирование и / или расширить его до больших 

масштабов без потери точности. На сегодняшний день существует 

множество стратегий ускорения: гипердинамика [26], метадинамика [27], 

температурно-ускоренная динамика [28].  

Далее рассмотрим основные положения метода MD. 

 

 

1.2 Молекулярная динамика 

 



12 
 

Молекулярная динамика — метод компьютерного моделирования, 

позволяющий проследить эволюцию системы взаимодействующих частиц во 

времени с помощью интегрирования уравнений движения. В рамках метода 

молекулярной динамики молекулы многоатомной системы рассматриваются 

как материальные точки. Допустимость такого описания для процесса 

распыления основывается на трех предположениях: а) длина волны де 

Бройля значительно меньше расстояний между соседними атомами в 

решётке; б) достаточно большие углы рассеяния (условие выполнения 

соотношения неопределенности Гейзенберга); в) скорости атомов 

значительно меньше скорости света. 

В начальной конфигурации атомы монокристаллов выстраиваются в 

геометрически идеальный кристалл, лишь поверхностные атомы могут быть 

неупорядоченными– релаксировать. 

Поведение отдельного атома описывается уравнениями движения. В 

классическом случае моделирование сводится к решению уравнений 

движения Ньютона: 

𝑚
𝑑2𝑟𝑖̅(𝑡)

𝑑𝑡2
= 𝐹𝑖̅(𝑡), 𝑖 = 1, 2. . . , 𝑁, (1) 

где 𝑖 – номер атома (1  ≤   𝑖 ≤  𝑁), 𝑁 – полное число атомов в системе, 

𝑚𝑖  – масса атома, 𝑟𝑖  – радиус-вектор атома, 𝐹𝑖 – равнодействующая сил, 

действующих на атом. 
Сила определяется через градиент от потенциала межатомного 

взаимодействия: 

𝐹𝑖̅ = − ∑
𝑑𝑈(𝑟𝑖𝑗)

𝑑𝑟𝑖𝑗
×

𝑟𝑖𝑗̅

𝑟𝑖𝑗

𝑁

𝑖>𝑗

, 𝑖 = 1, 2, … , 𝑁, 

 Существуют несколько подходов к численному решению данной 

системы уравнений. Одним из эффективных способов – скоростной алгоритм 
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Верле [29]. Здесь координаты частиц высчитываются с шагом 𝑡 + ∆𝑡 , а 

импульс с шагом 𝑡 +
∆𝑡

2
: 

 

Разностные схемы численных методов приближенно описывают 

данную систему дифференциальных уравнений. В приближенном решении 

системы уравнений (1) выделяют 3 интервала времени накопления ошибки 

[30].  Выбор разностной схемы определяет погрешность ԑ на участке [0, 𝑡1]  

кривой (Рис.3) приведенной в работе [31]. На следующем участке [𝑡1, 𝑡2] 

зависимость погрешности от времени линейна и не зависит от порядка 

точности выбранной разностной схемы; она линейна по времени для 

погрешности в расчете координат и постоянна для скоростей. На третьем 

участке [𝑡2, 𝑡3] следует экспоненциальный рост погрешности. Время 

моделирования распыления не выходит за пределы второго участка т.е. 

расчёт траектории заканчивается до участка с экспоненциальным ростом 

погрешности расчета. 
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Рисунок 3 Зависимость погрешности от времени 

 

В случае однородной системы достаточно рассмотреть произвольный 

фрагмент, сохраняющий свойства всей системы. Этот фрагмент называют 

ячейкой моделирования. Чтобы задать рассматриваемую ячейку 

моделирования как часть системы, необходимо применить периодические 

граничные условия (Рис.4).  Пространство разбивается на одинаковые 

кубики. При пересечении молекулой границы одного кубика, она попадает в 

другой, но при этом такая же молекула появляется в первом кубике с 

противоположной. 
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Рисунок 4 Ячейка моделирования с периодическими граничными условиям. 

 

 

1.2.2 Термостатирование 

Влияние окружающей среды в МД учитываются с помощью 

статистических ансамблей. 

 Микроканонический «NVE – ансамбль». При задании данного 

ансамбля сохраняется число частиц, объём и энергия тела. Он 

соответствует адиабатическому процессу без теплообмена с 

окружающей средой.  

 Канонический «NVT – ансамбль» Здесь сохраняется число частиц, 

объём и температура тела. Происходят эндо и экзотермические 

процессы обмена энергии с термостатом. 

 Изобарический изотермический «NPT – ансамбль». Давление и 

температура остаются постоянными. Давление контролируется с 

помощью баростата. 
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Действие термостата симулируется корректировкой скоростей и 

траекторий частиц. Это осуществляется введением в уравнения движений 

параметров термостата. 

 Рассмотрим один из способов моделирования термостата – метод 

масштабирования скоростей. Пусть 𝑇𝑒𝑥𝑝 –  заданная температура, 𝑇(𝑡) – 

мгновенная температура, тогда разница между значениями мгновенной и 

заданной  ∆𝑇 =  𝑇𝑒𝑥𝑝 −  𝑇(𝑡)  определяется следующим образом 

, 

где 𝜆𝑠𝑐 – масштабирующий параметр, корректирующий скорость на каждом 

временном шаге 

 

где 

   

 

При этом мгновенная скорость 𝑇(𝑡) недолжна быть равной нулю. Поэтому 

перед включением термостата, необходимо задать скорости.  

 Ещё одна реализация термостата – термостат Берендсена, в котором 

масштабирующий параметр выражается следующим образом 
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где 𝑄𝑇
(𝐵)

 отражает интенсивность взаимодействия системы с внешней средой. 

Чем больше этот параметр, тем меньше флуктуация температуры. Его 

подбирают исходя от размера системы и температуры термостата. 

 

 

1.2.3. Потенциалы взаимодействия 

Важную роль в молекулярно – динамическом моделировании играет 

задание потенциалов межчастичного взаимодействия. 

Один из первых потенциалов, описывающих парное взаимодействие, 

был предложен Леннардом-Джонсом [32]. Потенциал описывает Ван-дер-

Ваальсовое взаимодействие нейтральных атомов:  

 

𝑉𝐿𝐽(𝑟𝑖𝑗) = 4ԑ {(
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

12

−  (
𝜎

𝑟𝑖𝑗
)

6

} 

 

Здесь σ — расстояние, на котором энергия взаимодействия становится 

равной нулю, ε — глубина потенциальной ямы.  

 

Для лучшего описания свойств металла используют другой потенциал, 

называемый потенциалом погруженного атома (EAM). [33] В этом случае 

общая энергия для системы из N атомов представляется в виде: 

 

𝐸𝑡𝑜𝑡 = ∑ {𝐹|𝑝𝑖̅| +
1

2
∑ [𝑉𝐿𝐽(𝑟𝑖𝑗) −

2

𝑍0
𝐹[𝜌(𝑟𝑖𝑗)]]

𝑁

𝑖≠𝑗

} ,

𝑁

𝑖=1

 

 где 

𝐹(𝑥) =
𝐴𝑍0

2
𝑥[ln(𝑥) − 1]. 
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𝑍0 — число ближайших соседей, А — параметр, описывающий электронную 

составляющую.  

Слагаемое  𝑉𝐿𝐽(𝑟𝑖𝑗) является потенциалом Леннарда–Джонса. 

В модели EAM учитывается взаимодействие атомов с фоновой 

электронной плотностью, созданной соседними атомами. Вклад атома j в 

фоновую электронную плотность, влияющую на атом i, имеет вид: 

 

𝜌(𝑟𝑖𝑗) = exp [−𝛽 (
𝑟𝑖𝑗

𝑟0
− 1)], 

 

𝑟0 — расстояние до ближайшего соседнего атома в равновесном состоянии. 

Безразмерный параметр β характеризует уменьшение электронной плотности 

с координатой. Средняя фоновая электронная плотность определяется как 

среднее арифметическое вкладов всех ближайших соседей 

 

𝑝𝑖̅ =
1

𝑍0
∑ 𝜌

𝑖≠𝑗

(𝑟𝑖𝑗). 

  

Для описания взаимодействия между высокоэнергетическими 

частицами и веществом применяют универсальный отталкивающий 

потенциал Зиглера−Бирзака−Литтмарка (ZBL). 

 

𝑉(𝑟) =
𝑍1𝑍2

𝑟
𝜑(𝑟), 

 

где 𝑍1, 𝑍2 — атомные числа элементов, r — межатомное расстояние. 

Экранирующая функция φ(r) имеет вид 

𝜑(𝑟) = ∑ 𝐴𝑖exp (−
𝑏𝑖𝑟

𝑎𝑢

)

𝑖=1,4

, 
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𝑎𝑢 =
0.8854

𝑍1
0.23 + 𝑍2

0.23 𝑎𝐵𝑜ℎ𝑟. 

 

Данный потенциал по своему виду представляет собой экранированное 

кулоновское взаимодействие. 

Кремний относится к материалам с ковалентным типом связи. 

Существует множество подходов к построению межатомных потенциалов 

для материалов с ковалентными связями. Однако задача осложняется для 

кремния ввиду структурных особенностей этого вещества. При нормальных 

условиях атомы кремния выстраиваются в алмазную кубическую структуру. 

При увеличении давления формируются новые структуры - простая 

кубическая и гранецентрированная кубическая.  

Реалистичное описание межатомного взаимодействия в кристалле 

кремния даёт потенциал Стиллинжера - Вебера (Stillinger-Weber, SW) [34]. 

Здесь полная энергия системы представляется в виде: 

 

 

где 𝜑(𝑟𝑖𝑗) – функция двухчастичного взаимодействия, 𝜃𝑖𝑗𝑘 – угол между 

гранями ij и ik,  𝑟𝑖𝑗 – единичный вектор, направленный от атома i к атому j , a 

- конечный заранее определённый радиус обрезания, ℎ(𝑟𝑖𝑗, 𝑟𝑖𝑘) – затухающая 

функция, критический радиус которой находится между первым и вторым 

ближайшим соседом. 
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Для описания взаимодействия между атомами кремния и атомами меди 

используется потенциал Морзе [34]: 

 

𝐸 = 𝐷0(𝑒−2𝛼(𝑟−𝑟0) − 2𝑒−𝛼(𝑟−𝑟0)) 

 

Потенциал Морзе может использоваться для моделирования взаимодействия 

между атомом и поверхностью. На рис. 5 приведен график данной 

потенциальной функции (пунктирная линия) 

 

 

 

 

Рисунок 5 Сравнение кривых законов взаимодействия 
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Глава 2. Моделирование 

 

2.1 Ячейка моделирования 

Компьютерное моделирование распыления и осаждения атомов меди 

производилось методом молекулярной динамики с использованием 

программы LAMMPS.   

Расчетная ячейка представляет собой прямоугольный параллелепипед с 

размерами по осям X, Y, и Z соответственно 6 нм × 6 нм × 67,5 нм. Вдоль 

направлений X и Y применялись периодические граничные условия и 

свободные вдоль направления Z.   

Модель составляют медная мишень, кремниевая подложка, 

пространство между ними заполняется газом аргон. Вся система состоит из 

21447 частиц. Из них 16184 атомов Cu, 4624 атомов Si, 639 атомов Ag.  

Взаимное размещение атомов в элементарной ячейке Cu эквивалентно 

ГЦК-решетке. При обычных условиях медь имеет ГЦК-решетку с а = 3,615 

Å, где а – постоянная решётки. В модели медная мишень делится на 3 зоны. 

Нижний слой, толщины 0,3 нм, придерживается при нуле градусов для 

предотвращения движения мишени при воздействии высокоэнергетических 

ионов. Зону толщиной 3,3 нм термостатируется для распределения энергии,  

выделяющейся при ударе ионов Ar. Оставшаяся зона, толщиной 1,2 нм, 

состоит из свободно движущихся атомов. Она не термостатируется для 

обеспечения корректного распыления атомов меди. 

Элементарная ячейка кремния представляет собой кубическую решетку 

с параметром решётки а =5,431 Å. Кремниевая подложка так же делится на 

зоны: нижняя часть, толщиной 0,5 нм, с неподвижными атомами кремния для 

предотвращения движения кремниевой подложки при ударе атомов Cu, и 

оставшаяся часть, термостатируемая при 300 К.   
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Между мишенью и подложкой находится частично ионизированный 

газ Ar. Температура газа поддерживается при 300 К заданием термостата 

Берендсона. 10% от всех частиц газа случайно выбирается в качестве ионов.   

В итоге, рисунок 6 иллюстрирует начальную конфигурацию модели.  

 

Рисунок 6 Начальная конфигурация модели 
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2.2 Описание эксперимента 

 Подготовительный этап – задание начальной конфигурации системы 

описан в главе 2.1. 

 Задание потенциалов взаимодействия. Потенциал Леннарда-Джонсона 

задаётся для описания взаимодействия между атомами меди. Для 

описания взаимодействия высокоэнергетических ионов аргона с 

атомами меди был выбран потенциал Зиглера−Бирзака−Литтмарка 

(ZBL). Взаимодействие между атомами кремния описывается 

потенциалом Стиллинжера – Вебера. Для взаимодействия атомов меди 

с атомами кремния использовался потенциал Морзе. 

 Далее, проводится минимизация потенциальной энергии с помощью 

встроенной функции в LAMMPS. Она перестраивает координаты 

атомов уменьшая потенциальную энергию системы.  

 Первый этап расчётов – в течение 20000 шагов производится нагрев 

системы до 300К заданием статистического ансамбля NVT. Временной 

шаг расчётов t = 0.1 фс.  

 На втором этапе производится релаксация поверхностного слоя 

мишени. Достигается путем задания статистического ансамбля NVE. 

 На следующем этапе производится процесс распыления, который 

продолжается в течение 120000 шагов. Каждые 20000 шагов ионам 

аргона задаются скорости в направлении медной мишени.  
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 Заключительный этап – 200000 шагов задаётся для осаждения 

последних распылённых атомов меди на подложку из кремния.  

 

 

2.2 Масштабирование параметров на реальные размеры 

Для расчёта геометрических параметров, соответствующих параметрам 

модели, использовалась схема предложенная в [36], которая основывается на 

условии, что число соударений между атомами газа в единицу времени в 

моделируемой ячейке и реакторе должны быть одинаковыми. Число 

соударений пропорционально давлению газа и длине реактора и выражается 

как:  

𝑛𝑐𝑜𝑙𝑙 =
𝑃𝑑𝜎

𝑘𝐵𝑇𝑔
 , 

где 𝑛𝑐𝑜𝑙𝑙 – число столкновений в секунду в газе, d – размер реактора или 

блока моделирования, P - давление газа в реакторе или блоке моделирования, 

Tg - температура газа, и σ – эффективное сечение атома.  

Приравнивая число столкновений в модели и в реакторе, получим: 

𝑃𝑒𝑥𝑝𝑑𝑒𝑥𝑝 = 𝑃𝑠𝑖𝑚𝑑𝑠𝑖𝑚 

Учитывая, что объём ячейки симуляции можно представить как:  

 

𝑉 = 𝑆𝑠𝑖𝑚 × 𝑑𝑠𝑖𝑚 , 

 

где 𝑆𝑠𝑖𝑚 – площадь поверхности, нормаль которой лежит на отрезке d, если 

лежит параллелен оси Z, то 𝑆𝑠𝑖𝑚 – площадь поверхности мишени.  

 Принимая во внимание что: 
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𝑃𝑠𝑖𝑚 =
𝑁𝑠𝑖𝑚

𝑉𝑠𝑖𝑚
× 𝑘𝐵𝑇𝑔, 

 

где 𝑁𝑠𝑖𝑚  – число атомов газа в ячейке моделирования, получим: 

 

𝑃𝑒𝑥𝑝 =  
𝑁𝑠𝑖𝑚𝑘𝐵𝑇𝑔

𝑆𝑠𝑖𝑚𝑑𝑒𝑥𝑝
  

 

 Реальное давление, соответствующей модели, согласно приведенной 

выше формуле, составило 1,25 Па.  

Для пересчёта времени симуляции в реальное время эксперимента 

будем основываться на допущении, что между атомы столкновениями 

движутся равномерно, а значение скорости в эксперименте и в модели 

должны быть равны.  

 

Рисунок 6 Схема столкновения двух частиц 

 

Тогда скорости атомов газа в симуляции и в эксперименте можно записать: 

 

𝑣𝑒𝑥𝑝 = 𝑣𝑠𝑖𝑚 =
𝑑𝑒𝑥𝑝

𝑡𝑒𝑥𝑝
=

𝑑𝑠𝑖𝑚

𝑡𝑠𝑖𝑚
. 
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Тогда время эксперимента рассчитывается как: 

 

𝑡𝑒𝑥𝑝 =  𝑡𝑠𝑖𝑚 ×
𝑑𝑒𝑥𝑝

𝑑𝑠𝑖𝑚
 

 

 Реальное время эксперимента составило 15 мкс. 
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Глава 3. Результаты 

3.1. Расчёт коэффициента распыления 

При распылении материала мишени происходит передача 

кинетической энергии бомбардирующего иона атомам твердого тела и 

последующий вылет через поверхность тех частиц, энергия которых 

достаточна для преодоления поверхностных сил со стороны твердого тела. 

 Эффективность распыления характеризуют коэффициентом 

распыления K, который определяется как среднее число атомов, удаляемых с 

поверхности твердого тела одним бомбардирующим ионом. Для 

характеристики распыления многокомпонентных материалов используют 

парциальные коэффициенты распыления отдельных компонентов. 

Величина коэффициента распыления зависит от многих факторов: 

энергии иона, типа бомбардирующих атомов, распыляемого материала, 

давления рабочего газа, угла падения ионов, температуры мишени и т.д. При 

малых энергиях существует порог возникновения распыления. Далее 

коэффициент возрастает и достигает максимума. При очень высоких 

энергиях он снова падает, так как энергия иона выделяется глубоко и 

получивший её ион мишени не может выйти наружу. 

Рассмотрим полученную в результате моделирования зависимость 

коэффициента распыления меди от энергии падающих ионов, для того чтобы 

показать, что развитая в этой работе модель позволяет проводить расчеты 

распыления. Качественное, а по возможности и количественное согласие с 

экспериментальными данными выступит критерием корректности модели. 

Коэффициент рассчитывается как отношение числа выбитых атомов к 

числу упавших на мишень ионов. Он может варьироваться в зависимости от 
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структуры и состава мишени, от её шероховатости, от энергии ионов, от угла 

падения и других факторов. Коэффициент распыления меньше для веществ с 

большой энергией связи, она равна работе, затрачиваемой на отрыв атома от 

поверхности. Коэффициент распыления больше при большем атомном 

номере падающего иона – ион с большим атомным номером имеет большие 

размеры, соответственно, взаимодействует с большим числом атомов 

мишени. 

Зависимость коэффициента от энергии падающего иона представлена 

на рисунке 7 [37].  

 

 

Рисунок 7 Экспериментальная кривая зависимости коэффициента распыления меди от 

энергии падающего иона и результаты расчётов 

 

Сопоставление полученных результатов расчётов с экспериментальной 

кривой даёт основание считать разработанную модель корректной. 

Кривую зависимости распыления от энергии можно разбить на пять 

зон.  

Первая зона соответствует энергиям иона слишком маленькой, чтобы 

выбить атом, энергия иона меньше энергии связи в мишени. Во второй зоне 
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быстрый рост коэффициента. Третья зона уже может представлять интерес с 

практической стороны – величина коэффициента достаточна велика для 

катодного распыления тонких плёнок. Рост коэффициента линейный. 

Однако, четвертая зона ещё лучше подходит для этой задачи – коэффициент 

распыления продолжает увеличиваться, с ростом энергии ионов, но 

медленнее. Замедление роста коэффициента объясняется тем, что при более 

высокой энергии ионы глубже проникают в вещество, возбуждая атомы, 

которые не способны прорваться наружу и поучаствовать в распылении. И 

наконец в пятой зоне кривая достигает широкого максимума, а после идёт 

вниз – ионы пролетают с большой скоростью мимо поверхностных атомов, 

не успевая передать им энергию и импульс. Для тяжелых ионов таких как 

ксенон или ртуть, максимум можно не пронаблюдать, так как что их скорость 

при той же энергии ниже.  

 

 

3.2 Расчёт скоростей распыления и напыления атомов меди 

 

 Характер перемещения распылённых частиц в пространстве после 

выхода из твёрдого тела определяется расстоянием до подложки и давления 

рабочего газа. При высоких давлениях и больших расстояний до подложки 

возможно значительное рассеяние частиц. При малых давлениях и 

расстояний распылённые частицы движутся почти прямолинейно. 

По оценкам весь распыленный материал будет достигать подложки при 

условии: 

𝑝 × 𝐿 < 4 Па × см 

 

где p – давление в пространстве переноса; L – расстояние мишень – 

подложка.  

В вычислительном эксперименте, с соответствующим реальным давлением  
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p = 1,25 Па и расстоянием между мишенью и подложкой L = 5 см это 

произведение составило: 1,25× 5 = 6,25.   

На рисунке 8 напылённая тонкая плёнка из меди на кремниевой 

подложке. Толщина плёнки за 12 пс распыления составила 1 нм. Скорость 

напыления рассчитывалась как отношение толщины плёнки ко времени 

распыления. 

𝜐 =
𝑆

𝑡
 

 По результатам расчётов скорость напыления составила 0,6 
мкм

с
.  

 

 

Рисунок 8 Тонкая медная плёнка на поверхности кремниевой подложки 

 

 Средняя скорость распыления рассчитывалась как отношение всех 

распылённых частиц ко всему времени распыления. Для подсчёта количества 

распылённых частиц меди была написана программа. Программа была 

реализована на Python. В итоге, скорость распыления: 

 

𝜐 =
𝑁

𝑆 × 𝑡
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 В результате расчётов скорость распыления составила 7,2 × 1020  
шт

см2с
 . 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В рамках настоящей выпускной квалификационной работы были 

получены следующие результаты: 

1. Разработана МД модель процесса распыления и осаждения атомов 

меди на кремниевую подложку при температурах, концентрациях и энергиях 

частиц, полученных из литературы посвященных исследованиям 

газоразрядной плазмы.    

2. Проведены численные эксперименты по распылению и осаждению 

атомов меди на кремниевую подложку. Эксперименты показали, что модель 

медной мишени устойчива, атомы меди осаждаются на кремниевую 

подложку. 

3. Расчёт коэффициента распыления по результатам численного 

эксперимента показал, что атомы меди распыляются с коэффициентом 

распыления соответствующим экспериментальным данным из литературы. 
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