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1. Úvod 

Materiály strojních součástí jsou pro své účely voleny na základě svých mechanických, fyzikálních 
a chemických vlastností. Tyto vlastnosti lze pomocí celé řady technologií dále zlepšovat a modifikovat 
pro konkrétní účel jejich použití či zvýšení jejich životnosti. Tyto modifikace se nejčastěji uplatňují 
v oblastech podrobených největšímu zatížení, kterými jsou v  mnoha případech styčné plochy 
na povrchu součástí.  

Metodou se zajímavým aplikačním potenciálem v oblasti povrchových úprav je iontová 

implantace. Jedná se o technologii využívající urychlených iontů příměsi k jejich nastřelování 
do upravované oblasti povrchu součásti, kde ionty příměsi reagují s terčovými atomy za vzniku 

nového modifikovaného povrchu na atomární úrovni. Tato metoda nachází nejširší uplatnění 
v oblastech elektrotechniky, kde slouží k implantaci příměsí do polovodičů ke zlepšení jejich 
vodivosti. Její postupy lze však s výhodou aplikovat i v odvětvích strojního inženýrství, kde našla své 
využití v implantaci legujících prvků do typicky kovových materiálů, za účelem snížení opotřebení, 
koroze či únavy.  

Metoda ovlivňuje pouze povrch součásti do hloubky typicky desítek až stovek nanometrů 

za zachování jejích objemových vlastností. Hloubka vniknutí atomů příměsi do pevné látky závisí 
zejména na jejich energii na hustotě terčové látky a na typu atomů užité příměsi.  

Výsledné zastoupení příměsi v terčovém materiálu lze prezentovat takzvaným hloubkovým 

koncentračním profilem implantované příměsi v pevné látce. Jedná se o hloubku implantace atomů 
příměsi vztaženou k procentuálnímu zastoupení vzhledem k celkovému počtu atomů. Teoretický 

výpočet tvaru koncentračního profilu je velmi složitý, často jej lze však dostatečně uspokojivě popsat 
Gaussovým (normálním) rozložením s maximem v určité hloubce.  

K predikování koncentračních profilů je také možné využít řadu simulačních programů, které jsou 
schopny numericky modelovat chování urychleného atomu v pevné látce. K tomuto účelu využívají 
programy různé typy algoritmů na různé úrovni popisu meziatomárních interakcí. Při jejich správném 
použití nám mohou poskytnout užitečné informace, které lze využít při navrhování reálných 
experimentů, technologických postupů či k dalším simulacím.  
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3. Cíl práce 

Cílem bakalářské práce je stanovit hloubkovou distribuci implantovaných dusíkových iontů 
s využitím simulačního programu SRIM. S ohledem na nepolovodičové aplikace implantace dusíku do 
titanu se aplikují vysoké fluence iontů. V této souvislosti je práce zaměřena na navržení postupu 
uplatňujícího změnu hustoty terče při implantaci s vysokými fluencemi.  
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4. Iontová implantace 

Iontová implantace je proces, při kterém interaguje energetický svazek atomů (iontů) s pevnou 

látkou. Důsledkem tohoto procesu pronikají urychlené ionty do pevné látky, kde vlivem srážek 
s jejími atomy zpomalují a zůstávají v její mřížce. Nejedná se proto o pouhé nanesení vrstvy, ale 

implantované ionty jsou zaváděny až několik stovek nanometrů pod povrch upravovaného vzorku, 
kde mohou tvořit nové struktury nebo nahrazovat původní atomy matrice.  

Hloubka vniknutí iontu závisí především na jeho energii a na druhu atomu užité příměsi. Typicky 

se pak pohybuje v rozmezí desítek až stovek nanometrů. Dalšími parametry metody jsou pak fluence 

(počet implantovaných iontů na jednotku plochy za celou dobu implantace), hustota iontového 

proudu a v některých případech i úhel naklonění energetického svazku vůči rovině povrchu (pro 

monokrystalické struktury). (4.5) 

Při dopadu energetických atomů se část z nich odráží a část proniká pod povrchovou vrstvu 
substrátu a ztrácí svou energii. Současně dochází i k odprašování svrchní vrstvy substrátu (Obrázek 1).  

Ztráta energie iontů je způsobena především dvěma srážkovými procesy, jaderným 

a elektronovým bržděním (pružné a nepružné srážky). Při elektronovém brždění se předává energie 
mezi elektrony urychlených a terčových atomů. Při tomto typu srážky se část kinetické energie 

spotřebuje na excitaci elektronů atomů substrátu. Při těchto srážkách se předává pouze malá část 
energie a trajektorie letícího iontu je ovlivněna jen nepatrně. Tento proces převažuje 

u vysokoenergetických iontů. Mohou nastat také situace, kdy elektron získá takovou energii, že 
přejde do vodivostního pásma a tím atom ionizuje. U kovových materiálů je však tento efekt 

nevýznamný, jelikož volné stavy jsou ihned nahrazeny vodivostními elektrony. U amorfních látek 
může však tento proces způsobovat transformaci jejich struktury.  

Jaderné brždění je vyvoláno vzájemným působením mezi jádry urychlených a terčových atomů. 
Dochází k němu převážně u nízkoenergetických atomů, které už ztratily významnou část své energie 
nepružnými srážkami. Při jejich interakci ve větších vzdálenostech dochází k odchýlení letícího atomu 

o tzv. úhel rozptylu a rozkmitání atomu terčového (dojde k odevzdání části kinetické energie letícího 
iontu). Při průletu v těsné blízkosti nebo při čelním nárazu urychlený atom změní významně svůj směr 
nebo je odražen zpět (čelní srážka). Úhel rozptylu a velikost předané energie závisí zejména na 

blízkosti průletu energetického atomu od atomu pevné látky. Poté, co ionty ztratí veškerou svou 
kinetickou energii se ustálí v nejčastěji intersticiální poloze vůči mřížce substrátu. Výsledné rozložení 
příměsi v terčovém materiálu lze prezentovat koncentračním profilem. (4.4) 

Terčový atom může být ze své původní (rovnovážné) polohy vyražen za vzniku krystalových 
poruch. K jejich odstranění se v některých případech po ukončení implantace nechá materiál tepelně 
žíhat typicky za nízkých teplot (<600 °C). V případě vzniku amorfní fáze je nutné materiál žíhat 
i za vyšších teplot k epitaxiálnímu průběhu napravení mřížky. [1] [2] [3] [4] [5] 
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Obrázek 1 Interakce urychlených iontů s pevnou látkou. [1] 

4.1 Zařízení pro iontovou implantaci 

Přístroje určené k iontovému implantování (Obrázek 2) se mohou svým provedením 

či konstrukcí lišit. Každý přístroj však musí obsahovat několik základních prvků, bez kterých nelze 
kýženého efektu dosáhnout. 

V první řadě se jedná o iontový zdroj, ve kterém jsou vytvářeny ionty atomů příslušného 

prvku. Ty sem mohou být přiváděny v plynném stavu či umístěny do prostoru zdroje. Zde ionty získají 

potřebnou energii (v řádech desítek až stovek keV) a pomocí extrakční, urychlovací a fokusační 
elektrody jsou uspořádány do energetického svazku, který musí být po celou dobu ve vakuu.  

V tomto svazku jsou mimo ionty požadované příměsi i nechtěné nečistoty v podobě atomů jiných 
prvků. K separaci požadovaných iontů putuje svazek přes hmotonový separátor, kde je pomocí 

magnetického pole elektromagnetu rozdělován na dráhy s různým poloměrem v závislosti na 

parametrech daných atomů. Separátor může být umisťován před či za urychlovačem v závislosti na 

typu přístroje a jeho konkrétní specializaci. V další části zařízení je svazek rozmítán, aby došlo 
k rovnoměrnému zasažení vzorku po celé ploše dle požadované hodnoty fluence. Vzorky podrobené 

implantování jsou uchyceny ve vakuové komoře, kde jsou předehřívány na požadovanou teplotu. 

Některé implantátory dosahují rovnoměrného zasažení modifikované oblasti pohyby 

implantovaného vzorku ve vakuové komoře za zachování stacionárního svazku iontů. Jedná se 
zpravidla o vysokoenergetické implantátory. Celková doba procesu může být v řádu minut nebo i 
desítek hodin. 

Pro aplikaci ve strojírenství, kde se nejčastěji setkáme s implantací dusíkových iontů 

do kovových materiálů, lze například pominout separátor. Takovým implantátorem je například 
TECVAC 221 od firmy TECVAC LTD. [6] [7] 
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Obrázek 2 Zjednodušené schéma iontového implantátoru. Převzato s úpravou z [8] 

 

4.2  Aplikace metody 

Implantace iontů našla své uplatnění zejména v elektrotechnice. Nejčastěji se tato 

technologie používá k implantaci příměsí (donorů a akceptorů) do polovodičů, kde modifikace 

povrchu dokáže zvýšit jeho vodivost. Metoda je však využívána i ve strojírenství, zejména v 

problematice tribologie, kde se využívá ke změně chemického složení povrchu materiálu za  účelem 
zlepšení jeho vlastností. Dalším příkladem může být implantace dusíku do ocelí a slinutých karbidů 
pro zvýšení životnosti strojírenských součástí a nástrojů. Průmyslové uplatnění nachází metoda také v 

oblastech koroze, únavy, supravodivosti či v biomedicínském inženýrství. Pro poslední zmíněnou 
oblast je zajímavá 

i konkrétní aplikace implantace dusíku do slitin titanu. [7] [1] [9] 

Obecně lze konstatovat, že metoda je využívána právě tam, kde lze oproti standardním 
technologiím a postupům uplatnit její výhody, mezi které patří: 

 Schopnost zavést libovolný prvek do libovolné pevné látky (bez ohledu na jeho schopnost 

difuze či rozpustnosti). 
 Výsledná koncentrace příměsi může převyšovat mez rozpustnosti v dané pevné látce. 

 Jedná se o nízkoteplotní proces (eliminace nechtěných fázových přechodů).  
 Nevytváří ostré rozhraní mezi příměsí a pevnou látkou (nejedná se o povlak).  

 Dobrá technologická kontrolovatelnost a reprodukovatelnost. 

 

Z principu metody ovšem vyplývají i její nevýhody pro průmyslové aplikace kterými zejména jsou: 

 Ovlivněná vrstva dosahuje relativně nízké hloubky (desítky až stovky nanometrů). 
 Jedná se o paprskovou technologii, tudíž modifikace větších a tvarově složitější objektů je 

často obtížná či nerealizovatelná.  
 Koncentrace příměsi je omezena vlivem odprašování svrchní vrstvy. [1] [6] 
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4.3  Brždění energetického atomu v pevné látce 

Při interakci energetického atomu s atomem pevné látky dochází k vzájemné výměně 
energie, kdy urychlený atom část své energie předá atomu pevné látky a dojde k jeho  vychýlení z 

původní trajektorie. Zjednodušeně lze na atomy pohlížet jako na hmotné body o hmotnostech 𝑀1 a 𝑀2, které na sebe repulzivně působí. Toto silové působení mezi interagujícími atomy lze popsat 
interakčními (meziatomovými) potenciály (6.1).  

 

 

Obrázek 3 Schéma binární srážky urychleného iontu s atomem pevné látky. [1] 

 

Při srážce dvou atomů dojde tedy ke ztrátě kinetické energie letícího iontu 𝑇, která je předána atomu 
substrátu. Původní energie iontu 𝐸 je o tuto hodnotu snížena. Zároveň dojde k vychýlení obou atomů 

od původního směru pohybu iontu. Při čelní srážce, dojde na základě zákona zachování hybnosti 
k maximální energetické ztrátě iontu dle vztahu: 

 
𝑇𝑚𝑎𝑥 = 4𝑀1𝑀2(𝑀1 + 𝑀2)2 𝐸  

 

(4.1) 

Přičemž nedojde k vychýlení atomů a terčový atom se pohybuje ve směru urychleného iontu. 
Předaná energie a úhel vychýlení trajektorie závisí především na srážkovém parametru 𝑝. Jednoduše 
lze konstatovat, že čím blíže k sobě pozorované atomy jsou tím větší bude úhel vychýlení 𝜑 a 
předaná energie 𝑇. 

Plocha mezikruží (diferenciální průřez), dána vztahem: 

 𝑑𝜎 = 2𝜋𝑝𝑑𝑝 (4.2) 

Je to oblast, do které atom musí směřovat, dojde-li k interakci ve vzdálenosti mezi 𝑝 a 𝑝 + 𝑑𝑝 

od terčového atomu. Předaná energie potom leží mezi hodnotami 𝑇 a 𝑇 + 𝑑𝑇. Účinný srážkový 
průřez 𝜎, který definuje pružné srážky mezi hodnotami minimální 𝑇𝑛 a maximální 𝑇𝑚𝑎𝑥 předané 
energie lze vyjádřit vztahem: 
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 𝜎 = ∫ 𝑑𝜎(𝐸, 𝑇)𝑑𝑇𝑇𝑚𝑎𝑥
𝑇𝑛 𝑑𝑇 

(4.3) 

Kde člen 𝑑𝜎(𝐸, 𝑇) je diferenciální účinný průřez, který vyjadřuje pravděpodobnost iontu předat 
jednomu atomu vzorku část energie 𝑇 ze své celkové kinetické energie 𝐸. Diferenciální účinný průřez 
pro pružné srážky je určen interakčním potenciálem iontu a atomu pevné látky. Známe-li průběh 
interakčního potenciálu, jsme schopni určit diferenciální účinné průřezy a predikovat tak závislost 
četnosti rozptylu na velikosti úhlu rozptylu.  

Úbytek kinetické energie urychleného iontu je realizován třemi základními interakcemi, které 

na sobě nejsou závislé a jsou tudíž separovatelné. Celková energetická ztráta je tedy popsána 
součtem těchto dílčích ztrát. Jedná se o ztráty vlivem pružných srážek iontů s jádry atomů vzorku, 
ztráty vlivem nepružných srážek s jejich elektrony a méně významné ztráty při nichž se elektrony 

záporně nabitého iontu zachytí na atomech vzorku. Tedy: 

 − 𝑑𝐸𝑑𝑥 = − (𝑑𝐸𝑑𝑥 )𝑗 − (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑒 − (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑥 
(4.4) 

Kde člen − 𝑑𝐸𝑑𝑥  reprezentuje úhrnný úbytek energie a jednotku dráhy v prostředí pevné látky a nazývá 

se brzdná schopnost substrátu (Obrázek 4). V případě zanedbání nepatrného vlivu členu (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑥 

působeného výměnou náboje interagujících atomů, bude celková brzdná schopnost substrátu dána 
pouze jadernou (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑗  a elektronovou (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑒 brzdnou schopností. Tedy vztahem: 

 
𝑑𝐸𝑑𝑥 = (𝑑𝐸𝑑𝑥 )𝑗 + (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑒 

(4.5) 

Brzdná schopnost materiálu je obecně závislá na jeho hustotě, proto lze vztah (4.5) vyjádřit 
analogickým zápisem: 

 
𝑑𝐸𝑑𝑥 = 𝑁0𝑆𝑗(𝐸) + 𝑁0𝑆𝑒(𝐸) 

(4.6) 

Kde 𝑁0 je počet atomů v 1𝑐𝑚3, 𝑆𝑗(𝐸) je brzdný účinný průřez pro jadernou brzdnou schopnost 

a 𝑆𝑒(𝐸) pro elektronovou brzdnou schopnost. Dílčí jadernou brzdnou schopnost lze přesně vyjádřit 
vztahem: 

 
(𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑗 = 𝑁0 ∫ 𝑇𝑑𝜎(𝐸, 𝑇)𝑇𝑚𝑎𝑥

𝑂  

 

(4.7) 

Posčítáním pravděpodobností dílčích ztrát do maximální hodnoty 𝑇𝑚𝑎𝑥  a vynásobením počtem 
atomů v 1 𝑐𝑚3𝑁0 získáme celkovou brzdnou schopnost jader substrátu (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑗 . V praxi se však 

přistupuje 
ke konkrétním zjednodušujícím obdobám zápisu, například: 

 (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑗 =−2𝜋𝑁0𝑒−1𝑍1𝑍2𝑒2 𝛼𝐵 𝑀1𝑀1 + 𝑀2 
(4.8) 
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kde 𝛼𝐵 je Bohrův stínící poloměr. 𝑍1 je atomové číslo implantovaného iontu, 𝑍2 je atomové číslo 
prvku substrátu a  𝑀1, 𝑀2 jejich hmotnosti. Č𝑙𝑒𝑛 𝑁0 vyjadřuje počet atomů v 1 𝑐𝑚3 materiálu 
substrátu. 

Pro popsání elektronové brzdné schopnosti musíme rozlišovat mezi interakcemi při vysokých a 
nízkých energiích. Diferenciální účinný průřez pro elektronovou brzdnou schopnost lze vyjádřit jako: 

 𝑑𝜎 = 𝑍12𝑍22𝑒4 𝑀1𝑚 𝑑𝑇𝐸𝑇2 
(4.9) 

kde 𝑚 je hmotnost elektronu. 

Pro vyjádření elektronové brzdné schopnosti v analogickém tvaru (4.8) pro vysoké energie je nutno 
definovat dolní mez integrálu jako ionizační energii elektronu. Konkrétní vztah pro výpočet je pak: 

 (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑒 =  4𝜋𝑍1𝑒4𝑁0𝑍2𝑚𝑣 2 ln (2𝑚𝑣 2𝐼𝑒 ) 
(4.10) 

kde 𝐼𝑒 vyjadřuje střední excitační energii a 𝑁0𝑍2 hustotu elektronů matriálu substrátu. Pro nízké 

energie vycházíme z jiného předpokladu, kde brzdný účinný průřez je úměrný rychlosti urychleného 
iontu dle vztahu: 

 
𝑆𝑒(𝐸) = − 1𝑁0 (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑒 

 

(4.11) 

[5] [4] [1] [10] 

 

Obrázek 4 Závislost elektronové a jaderné brzdné schopnosti na energii iontů. Převzato s úpravou z [11] 
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Pro větší energie (rychlosti) iontů převládají energetické ztráty vlivem elektronového brzdného 
procesu, naopak při energiích nižších se více uplatňují ztráty působené jaderným bržděním (Obrázek 
4). [4] 

4.4 Koncentrační profil 

Celková trajektorie, kterou energetický atom vykoná po vstupu do substrátu se nazývá dosah 𝑅(range). Kvůli náročnosti získání této hodnoty, se v praxi pracuje s experimentálně měřitelnou 
hodnotou promítnutý dosah 𝑅𝑝 (projected range). Je to průmět vektorového dosahu 𝑅𝑣 tj. přímé 
vzdálenosti počátečního a koncového bodu dráhy energetického atomu do směru vektoru jeho 
počáteční rychlosti v (Obrázek 5). Velikost předané energie a počet srážek jsou náhodné proměnné, 
a proto budou dosahy energetických iontů nabývat rozdílných výsledných hodnot i při zachování 
stejných výchozích podmínek. Dosahy se tedy u všech atomů liší a spolu tvoří statistický soubor 
s určitým rozdělením.  

Rozdělení se obecně vyšetřuje pro dva případy, u kterých se výsledky mohou zásadně lišit. 
Pro implantaci do amorfních struktur je rozdělení dáno především energií iontů, fluencí, hmotnostmi 

a atomovými čísly terčových a urychlovaných atomů, teplotě a hustotě pevné látky. Druhý případ 
uvažuje pevnou látku jako monokrystalickou. Rozdělení tudíž závisí také na úhlu, 
pod kterým urychlené atomy dopadají na povrch pevné látky. Je-li totiž iontový svazek rovnoběžný 
s nějakým krystalografickým směrem, mohou ionty do pevné látky pronikat značně hlouběji (4.5). 

 

Obrázek 5 Schematické znázornění dosahů 𝑅, 𝑅𝑣, 𝑅𝑝. [1] 

 

Teoretický dosah implantovaných iontů R lze určit na základě znalosti celkové brzdné schopnosti 

materiálu (𝑑𝐸𝑑𝑥)𝑐 vztahem: 

 
𝑅 = ∫ 𝑑𝐸(𝑑𝐸𝑑𝑥 )𝑐

𝐸
0  

 

(4.12) 
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Vztáhneme-li hloubku implantace atomů příměsi k procentuálnímu zastoupení vzhledem 
k celkovému počtu atomů látky získáme tzv. hloubkový koncentrační profil implantované příměsi 
v pevné látce (Obrázek 6). 

Teoretický výpočet dosahů energetických atomů  je velmi složitý, proto se v praxi přistupuje 

ke zjednodušujícím předpokladům, kdy lze koncentrační profil uspokojivě popsat Gaussovým 
rozdělením s maximem v jisté hloubce pod povrchem. K tomu je zapotřebí znát pouze promítnutý 
dosah 𝑅𝑝 a směrodatnou odchylku ∆𝑅𝑝. Zastoupení příměsi v pevné látce 𝑁(𝑥) je pak dáno vztahem: 

 𝑁(𝑥) = ϕ ∆𝑅𝑝√2𝜋 𝑒𝑥𝑝 [− (𝑥 −𝑅𝑝)22∆𝑅𝑝2 ] 
(4.13) 

kde ϕ je fluence. Přibližná hodnota směrodatné odchylky při nízkých energiích implantovaných iontů 
a podmínky 𝑀1 > 𝑀2 je dána vztahem: 

 ∆𝑅𝑝 ≈  0,35𝑅𝑝 2√𝑀1𝑀2𝑀1 + 𝑀2 
(4.14) 

za stejných podmínek jsme také schopni určit poměr dosahů 𝑅𝑝 a 𝑅 ze vztahu: 

 
𝑅𝑝𝑅 = (1 + 𝑀13𝑀2)−1

 
(4.15) 

Takto teoreticky vypočítané koncentrační profily se mnohdy liší od experimentálně zjištěných. 
Gaussova aproximace s sebou přináší zanedbání vlivů efektů probíhajících v modifikovaném povrchu. 

Patří mezi ně zejména odprašování svrchní vrstvy substrátu, difuze či vznik a následný pohyb defektů 
(dislokace, vakance, intersticiál). Při zvyšování fluence se například zvýší i množství odprašovaných 
atomů terčíku a maximum koncentrace implantované směsi se pak nachází blíže povrchu. 
U monokrystalických látek může dosah ovlivnit i jev iontového kanálkování (4.5). [1] [12] [6] 
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Obrázek 6 Schéma brždění energetického atomu v pevné látce. Převzato s úpravou z [11] 

Během elektronového brzdného procesu energetický atom v pevné látce nemění významně 
svůj směr. Po dostatečném snížení jeho energie vlivem nepružných srážek s elektrony pevné látky 

začne převládat jaderné brždění, které má za následek výraznější změny trajektorie letícího iontu 
(Obrázek 6).  [11] 

4.5 Efekt iontového kanálkování 

Iontové kanálkování je efekt, který se za jistých podmínek může vyskytuje při implantování 
do substrátů krystalických struktur, či do struktur krystaly obsahujících. Pokud mají rozměry krystalů 
obdobnou velikost jako hloubka implantace, může v jistých krystalografických směrech docházet 
k hlubšímu pronikání iontů do substrátu s nižším působením defektů. Krystalové uspořádání 
se v určitých rovinách jeví méně husté a vytváří se zde volné kanálky, ve kterých na putující iont 
příměsi působí atomy substrátu značně menšími silami (Obrázek 7).  

V případech těchto struktur bude proto výsledný koncentrační profil záviset i na úhlu, 
pod kterým ionty vnikají do substrátu (Obrázek 8). Tohoto jevu lze efektivně vyžít k pronikání iontů 
příměsí do nižších vrstev, nebo ho naopak potlačit správným nakloněním směru dopadu iontů 

na povrch terčíku. K potlačení jevu stačí obvykle naklonění o 7° vůči rovině kanálků. [13] [4] 

 

 

 

Obrázek 7 Příklad brzdného procesu atomu v plošném schématu krystalové mříže. A-nastřelený atom, B, C-vakance, H-
odprášený atom, E, F-intersticiály, G-kanálový atom. [7] 
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Obrázek 8 Příklad hloubkového koncentračního profilu. (Plnou čarou je vyznačen tvar profilu implantování do amorfní 
struktury. Čárkovaně jsou vyznačeny dva typické vlivy iontového kanálkování).  [7] 
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5. Titan a Ti-N systém 

 

5.1 Titan 

V zemské kůře je titan devátým nejběžnějším prvkem a vyskytuje se zde zejména ve formě 
oxidů. Čistý titan je lesklý tažný kov, který je za běžných teplot stálý na vzduchu. I přes jeho náročnou 
výrobu je titan a jeho slitiny značně využívaným konstrukčním materiálem. Kombinace jeho 
fyzikálních, mechanických a chemických vlastností mu propůjčuje širokou škálu uplatnění.  

Titanové materiály se vyznačují nízkým modulem pružnosti v tahu, a proto jsou vhodné pro 

cyklicky namáhané součásti. Díky tenké vrstvě oxidů, tvořících se na jejich povrchu vykazují také 
významnou chemickou a korozní odolnost a dokážou tak vydržet v prostředí solných roztoků a 
kyselin. Pro své vlastnosti nachází uplatnění například v leteckém, automobilovém či biomedicínském 
průmyslu. [14] [15] 

5.1.1 Struktura titanu 

Kovy patří mezi prvky s nejjednodušší krystalickou stavbou. Krystalové soustavy jsou obecně 
popsány v konvenčním souřadném systému pomocí šesti základních parametrů mřížky (tři délky a, b, 

c a tři úhly α, β, γ). Základní délky jsou zpravidla uváděny v jednotkách Angstrom (značeno Å). 

Titan je alotropický prvek, vyskytující se nejčastěji ve dvou dominantních fázích, které jsou 

závislé na teplotě. Fáze α má těsně uspořádanou šesterečnou (hexagonální) mřížku 

a je stabilní do teploty 882 °C (Obrázek 9). Nad touto teplotou dochází k fázové přeměně na 
modifikaci titanu β, která se vyskytuje v krychlové prostorově centrované (Stereocentrické) mřížce 
(Obrázek 10). S přísadovými prvky tvoří obě fáze tuhé roztoky, které mohou fungovat jako 
stabilizátory a stabilizovat danou fázi i mimo oblast její běžné existence. Stabilizátory α fáze jsou 
například dusík, uhlík či kyslík. Jako stabilizátory β fáze jsou běžně užívány například prvky železo, 
niob či molybden. 

Některé slitiny jsou charakteristické existencí stabilní (α + β) fáze. Jde například o komerčně 
hojně využívanou slitinu Ti6Al4V.  [14] [15] [4] [16] 

 

 

Obrázek 9 Elementární buňka hexagonální mřížky titanu α. 
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Obrázek 10 Elementární buňka stereocentrické mřížky titanu β. 

 

5.2 Systém Ti-N 

Titan, stejně jako ostatní kovy skupiny IV B periodické tabulky prvků se vyznačuje vysokou 

afinitou k dusíku. Závislost tvorby příslušných fází na teplotě a nasycení materiálu s daným prvkem 

vyjadřuje tzv. fázový diagram. 

Do jisté hodnoty koncentrace legujícího prvku v základním kovu dochází ke tvorbě tzv. 
tuhého roztoku, který je nejčastěji označován jako fáze α. Krystalová struktura tuhého roztoku 
odpovídá struktuře základního kovu tedy hexagonální mřížce. V případě titanu syceného dusíkem se 
jedná 

o intersticiální tuhý roztok. Ten vzniká za předpokladu, že atomy legujícího prvku jsou znatelně menší 
než atomy základního kovu. Atomy příměsi pak vstupují do volných (intersticiálních) prostorů 

mezi atomy v krystalové struktuře základního kovu. [17] Homogenní oblast α fáze je ohraničena 

limitní hodnotou koncentrace dusíku v okolí 22-23 %. [18] Dusík takto dokáže stabilizovat α fázi i za 

vyšších teplot, než je teplota tání čistého titanu (1 668 °C). Dojde-li k překročení limitní hodnoty 
rozpustnosti v základním kovu, začne se v mikrostruktuře kovu tvořit další (nejčastěji intermediální) 
fáze. 

Další významnou fází Ti-N systému je tzv. fáze δ neboli nitridy 𝑇𝑖𝑁𝑥 s kubickou plošně 
centrovanou mřížkou (typ mřížky NaCl) (Obrázek 11).  

 

Obrázek 11 Kubická plošně centrovaná elementární buňka TiN. 

Tato fáze má za nízkých teplot hranici vzniku v okolí hodnoty koncentrace dusíku 23 %. [18] Mezi 

těmito dvěma dominantními fázemi se nachází menší oblast tetragonálního nitridu Ti2N tzv. fáze ε 

(Obrázek 12).  
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Obrázek 12 Tetragonální elementární buňka 𝑇𝑖2𝑁. 

Oblast existence této fáze se pohybuje nad minimální teplotou jejího vzniku (700 °C). [19] [20] 

V přesné hodnotě minimální teploty se však literatura rozchází. Například J. M. Molarius a kol. ve své 

práci detekují fázi ε ve vzorku podrobeném iontové implantaci už za teplot v rozmezí 477 až 527 °C. 

U stejného vzorku při nižších teplotách v rozmezí 357 až 427 °C byly zjištěny pouze dominantní fáze α 
a δ. [20] Jsou známi i jiné méně významné fáze jakými jsou například fáze 𝜂 − 𝑇𝑖3𝑁2−𝑥 či 𝜉 −𝑇𝑖4𝑁3−𝑥, které mají velmi specifické oblasti existencí. [21] 

Maximální hodnota nasycení titanu dusíkem se pohybuje lehce nad hodnotou 50 %. Při 
dalším růstu nasycení přechází dusík do plynného stavu a z materiálu uniká. 

Koeficient zaplnění (tj. poměr objemu atomu k objemu elementární buňky) elementární buňky α i δ 

fáze se s rostoucí koncentrací dusíku spojitě zvětšuje. V závislosti na tomto jevu dochází i ke 
spojitému zvětšování mřížkových parametrů elementárních buněk. [19] [18] 

5.3 Implantace dusíku do slitin titanu 

Dusík je pro účely implantace zajímavý, zejména pro jeho schopnost zlepšovat povrchové 
vlastnosti materiálů a jeho komerční dostupnost. Využívá se nejen k dopování kovů, ale i materiálů 
z polymerů. Dopování povrchu slitin titanu dusíkem významně zlepšuje jeho vlastnosti, jako tvrdost, 
hladkost, přilnavost, odolnost vůči korozi či opotřebení. [9] [5] [12]  

5.3.1 Struktura titanu po dopování dusíkem  

Princip a nastavené parametry metody iontové implantace ovlivňují výsledný koncentrační 
profil, složení dopované vrstvy a tím i její mechanické vlastnosti. Vliv na výsledné zastoupení fází má 
především teplota a aplikovaná fluence. 

Dvěma hlavními složkami zastoupenými v ovlivněné vrstvě je nitrid titanu TiN (Obrázek 11) 

a intersticiální tuhý roztok titanu s dusíkem Ti(+N). Při iontové implantaci se ve většině případů tvoří 
fáze TiN. Výjimkou může být implantace za vyšších teplot (nad 700 °C), při kterých je možné tvořit 
i tetragonální fázi 𝑇𝑖2𝑁 (Obrázek 12). 

Tvorba TiN je podmíněna určitou minimální koncentrací dusíku v terčovém materiálu. [8] [22] 

Je proto závislá na aplikované fluenci a nachází se v okolí maxima koncentračního profilu, přičemž 
jako minimální koncentrace dusíku potřebná ke vzniku fáze TiN je uváděna hodnota 23 % [18] . Tato 

minimální mez není však pevně definována a v literatuře jsou různými autory uváděny rozdílné 
informace. [23] Tuhý roztok Ti(+N) se pak vyskytuje v oblastech s nižší koncentrací před a za 
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maximem. Ovlivněná oblast se proto nejčastěji skládá ze tří vrstev, které volně přecházejí do 
neovlivněné části s původní strukturou. 

Na složení modifikované vrstvy má velký vliv aplikovaná fluence. Při jejím zvyšování dochází 
jak k většímu zastoupení příměsi v materiálu tak i k prohloubení celkové ovlivněné vrstvy. Při 
vysokých fluencích je třeba také uvažovat odprašování svrchní vrstvy a větší výskyt mřížkových 
poruch. Odprašování svrchní vrstvy má za následek přesunutí maxima blíže k povrchu a může vést až 
k úplnému zániku první vrstvy před maximem tvořené intersticiálním tuhým roztokem. To může mít 
za následek významnou deformaci koncentračního profilu.  

Převažující fází v celkové ovlivněné vrstvě je tuhý roztok Ti(+N). Mechanismy zpevnění materiálu 
při iontové implantaci jsou tvorba intersticiálního tuhého roztoku Ti(+N), vznik fáze TiN či vnitřní 
pnutí způsobené radiačním poškozením. [8] [20] [22] 

6. Simulační programy 

Způsob, jakým lze předběžně získat informaci o hloubkové distribuci příměsi v pevné látce je 

popis dráhy částice a jejích interakcí s terčovými atomy pomocí simulačních programů. Při jejich 
správném použití nám mohou poskytnout užitečné informace, které lze s výhodou využít při 
navrhování reálných experimentů, technologických postupů či k dalším simulacím.  

Programy využívají různých typů algoritmů na různé úrovni popisu meziatomárních interakcí. 
Existují dva základní pohledy na zjednodušení a popis trajektorie urychleného atomu v pevné látce, 
jimiž jsou: 

 

1. Aproximace binární kolizí (BCA)  

K popisu pohybu částice využívá algoritmů metody Monte Carlo (MC) (6.1.1) a celý proces 

vnikání částice do pevné látky je aproximován kaskádou nezávislých binárních srážek. 
Mezi nejznámější programy využívající metody MC patří programy SRIM (Stopping and Range 

of Ions in Matter) či TRIDYN. Existují i další méně známé obdobné programy jako například 
program PERST nebo SASAMAL. 

 

2. Molekulární dynamika (MD) 

MD popisuje komplexněji síly okolních terčových atomů, které nepřetržitě působí na vnikající 
částici. Lze s ní tak zahrnout například i tepelné kmitání okolních atomů.  Aproximace touto 

metodou je náročnější a používá se oproti metodě BCA pro menší soubory částic. Lze ji však 
s výhodou využít například pro popis interakcí nízkoenergetických atomů, kde naopak BCA 
selhává. 

Metodu MD využívají například volně dostupný počítačový kód LAMMPS či program 
Materials Studio, k jehož použití je však nutné vlastnit licenci. [4] [24] 

 

Ve své práci se budu podrobněji zabývat programy užívající metody MC, zejména pak volně 
dostupnému programu SRIM. 
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6.1 Aproximace binární kolizí 

Počítačové simulace popisující trajektorie energetických iontů v pevné látce pracují 
se zjednodušujícími předpoklady pro meziatomární kolize. Touto metodou je pohyb urychleného 

iontu pevnou látkou zjednodušen na sekvenci nezávislých binárních srážek s terčovými atomy, mezi 
kterými cestuje po přímé dráze, na které je zpomalován elektronovým bržděním (Obrázek 13). 

 

Obrázek 13 Schéma nezávislých binárních srážek mezi atomy. [11] 

Úhel vychýlení ze směru letícího iontu a předaná energie po binární kolizi jsou závislé 
především na srážkovém parametru 𝑝 (4.3). Pro určení srážkového parametru se v simulacích 

používají dva základní typy kódu. Aproximace binární srážky pomocí metody Monte Carlo a 
aproximace uvažující krystalické struktury.  

Metodou Monte Carlo je srážkový parametr každé kolize vybírán náhodně na základě jeho 
rozložení pravděpodobnosti a závisí pouze na hustotě atomů terčového materiálu. Zejména proto 

je tento přístup aproximace pohybu iontu v pevné látce vhodný pro amorfní terčové materiály. 
S touto metodou pracuje například program SRIM. Pro simulace chování urychleného iontu 

v krystalických strukturách slouží složitější aproximace binární srážek. Pohybující se iont má v krystalu 

jasně definovanou polohu a srážkový parametr 

a vzdálenost k dalšímu interagujícímu atomu jednoznačně odpovídají jeho poloze v tomto krystalu. 

Lze jimi popsat například jev kanálkování v monokrystalech. Tuto metodu aproximace využívá 
například program MARLOWE. Tyto způsoby zjednodušování binárních srážek jsou dostačující pro 
hodnoty kinetické energie v řádek keV, pro nižší hodnoty jsou méně přesné. [11] [25] 

Při interakci energetického atomu s  atomem substrátu může dojít k přenosu takové energie, 
že je tento atom ze své původní polohy vyražen a prostupuje pevnou látkou dále. Takto vyražený 
atom je schopen předávat dostatečnou energii i dalším atomům substrátu a proces tak opakovat.  

Dochází 

k takzvané srážkové kaskádě (Obrázek 14). Srážková kaskáda je závislá na typu struktury terče. [24] 
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Obrázek 14 Schéma srážkové kaskády. Fialově je znázorněn urychlený atom vstupující do pevné látky. Červeně, modře a 
zeleně jsou znázorněny primárně až kvartérně vyražené atomy ze svých poloh. Převzato z [11] 

Programy s sebou přináší aproximativní podmínky, na základě kterých pracují. BCA například 
pomíjí vlivy tepelných kmitů atomů, které mohou v některých případech hrát svou roli. Neuvažují 
také tvoření clusterů a shluků materiálových poruch terče. Při nízkých energiích je popis pohybu 

částice metodou BCA též problematický, neboť vlivem nižší rychlosti letícího atomu na něj znatelněji 
působí interakční síly okolních atomů, jejichž projev metoda BCA zanedbává. Se snižováním energie 
letícího atomu dochází tedy k většímu zkreslování výsledků simulace.Při práci se simulačními 
programy využívajícími BCA je proto nutný jistý nadhled a znalost teoretického fungování 
zkoumaných jevů. Simulačně získané výsledky a data jsou proto posléze podrobovány dalším 
analýzám. [24] [26] 

Pro simulační programy využívající metodu BCA jsou pro popis meziatomového působení 
používány typické interakční potenciály. Patří mezi ně i takzvané stíněné Kolumbovské potenciály, 
které při přibližování atomů odvozují závislost odpudivých sil na základě Columbova zákona. Při 
větších vzdálenostech se realizuje odstínění elektronovým obalem pomocí takzvané stínící funkce. 

Uvažujeme-li meziatomový interakční potenciál jako Kolumbovský potenciál pro obor krátkých 
vzdáleností 𝑟, lze jej obecně napsat ve tvaru: 

 𝑉(𝑟) = (𝑍1𝑍2𝑒2𝑟 ) Φ(r,a) 
(6.1) 

kde 𝑍1 a 𝑍2 jsou atomová čísla interagujících atomů, 𝑟 je vzdálenost jejich hmotných středů, 𝑒 je 

elementární náboj a  Φ(r, a) je stínící funkce, kde 𝑎 je stínící poloměr charakteristický pro parametry 

interagujících atomů. Nejčastěji používané potenciály jsou například Molierův, WHB (Wilson, 
Haggmark, Biersack) či ZBL (Ziegler, Biersack, Littmark). Všechny zmíněné potenciály lze popsat 

vztahem (6.1). Liší se pouze interpretací stínící funkce. [27] [28] [24] 

6.1.1 Metoda Monte Carlo 

Jedná se o numerickou metodu schopnou řešit libovolné matematické úlohy pomocí 

modelování náhodných veličin a statického odhadu jejich charakteristik. Nejběžnější postup metody 
je hledání takové hodnoty 𝑑, která je zároveň střední hodnotou 𝐸(𝑋) nějaké náhodné veličiny 𝑋. 

Metoda má své využití v matematických úlohách, kde jsou vztahy mezi prvky dány náhodnými ději. 
Jedná se tedy o metodu využívající se zejména v odvětvích stochastiky. 
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Typickými aplikacemi metody jsou například výpočet vícerozměrných integrálů, řešení 
soustav diferenciálních rovnic či simulování experimentů. Velký rozmach zažila metoda s příchodem 
počítačů, ale objev jejích základních principů sahá až do roku 1873. [29] 

6.2 Simulování koncentračních profilů 

Pro simulování a zpracování koncentračních profilů implantovaných iontů lze využít řadu 
počítačových programů, které jsou schopny numericky zpracovat chování urychleného iontu v pevné 

látce. Mezi nejpoužívanější patří například program SRIM (Stopping and Range of Ions in Matter) 

nebo program TRIM (Transport of Ions in Matter). Oba vycházejí ze stejné platformy a jsou vhodné 

pro účely iontové implantace. Pracují na základě dynamické simulace, při které se sleduje dráha se 

změnou energie při opakujících se náhodných binárních kolizích atomů. Tyto programy využívají 
algoritmy metody Monte Carlo a jsou vhodné pro případy simulace implantace do amorfních 

či polykrystalických prostředí. Simulace MC neumožňují vzít v úvahu aspekty krystalických struktur, 

které se v řadě případů projevují do výsledné hloubkové distribuce implantované příměsi. Tyto 
projevy jsou však v mnohých případech zanedbatelné a jejich vlivy lze minimalizovat či potlačit úplně. 
Simulace MC jsou tedy schopny poskytnout relativně důvěrná data i pro krystalické struktury a jsou 
pro ně majoritně využívané zejména pro prvotní aproximace. [11] [1] [4] 

Dynamickou verzí programu TRIM je program TRIDYN či jeho novější verze SDTrimSP, která je 
kombinací obou. S v názvu tohoto programu značí statický, D dynamický a SP znamená možnost 
volby mezi sekvenčním či paralelním módem programu. [30] [31] Dalšími programy, které lze 
k účelům předpovědi distribuce četnosti využít mohou být například program SASAMAL nebo PERST.  
Oba zmíněné programy jsou však obdobou programu TRIM. [1] 

Vytváření modelů a simulací dějů na molekulární úrovni nám může poskytnout užitečné 
vědomosti o hloubce a rozložení distribuované příměsi a modifikaci oblastí podrobených implantací. 

Z těchto teoreticky získaných znalostí lze s úspěchem odhadnout neznámé veličiny k nastavování 

vhodných experimentálních parametrů či dalším simulacím. 

6.3 Program SRIM 

Stopping and Range of Ions in Matter (SRIM) je skupina počítačových programů (psána 

ve Visual Basic 5.0) užívaná k simulacím interakcí iontů s pevnou látkou. Program byl vytvořen v roce 

1983 a postupně vylepšován až do roku 1998 a stále je dostupný ke stažení na jakékoli zařízení s 
operační systémem Windows.  

Ke své funkci využívá metody simulace Monte Carlo pro aproximaci binárních srážek 

s náhodnou volbou srážkového parametru každé meziatomární kolize. Podprogramem SRIMu je 

program Transport of ions in matter (TRIM), který je populární v oborech iontové implantace, 

ale i v ostatních odvětvích zabývajících se ozařováním materiálů. Materiál terče je uvažován jako 
spojité amorfní prostředí definované hustotou vybraného prvku (či kombinace prvků) a třemi 
parametry vazebných energií atomů. Terčový materiál může být tvořen i více takovými vrstvami 

o různých tloušťkách. 

Uživatel má možnost skrze grafické rozhraní (Obrázek 15), které program TRIM nabízí, zvolit 

vstupní parametry a požadovaná výstupní data. Jako volitelné vstupní parametry, pro které bude 

simulace provedena je požadováno urychlovací napětí, typ iontu a typ terčového materiálu, který 
může být v jedné až osmi rozdílných vrstvách. Po zvolení prvku iontu je programem automaticky 

vyplněna tabulka jeho vlastností (uvažovány jsou nejběžnější izotopy), parametry jako hmotnost či 



 

 

30 

atomové číslo lze měnit. Podobně program zachází i s volbou prvku terče (je tedy možná i simulace 
do plynného terče), kde mimo zmíněné vlastnosti lze do jisté míry měnit i brzdné vlastnosti 

materiálu. Nastavit lze také různé typy výpočtu, pro které chceme simulaci provést. Výpočet může 

pak být detailnější 
v kýžených ohledech a opomenout aspekty, které zrovna nejsou zapotřebí (např. ztráta energie 
iontů, detaily srážkových kaskád), tím dojde i ke zrychlení celkové doby simulace. 

Jako primární výstup program vykreslí či vypíše třídimenzionální rozložení implantované 
příměsi v terčovém materiálu. Dalšími možnými výstupy mohou být například hloubka dosahu, 

rozprostření příměsi od původního místa vniku paprsku iontů do terče, dále informace o terčovém 

materiálu, jakými jsou rozložení poruch (vakance), ionizace, tvorba fononů a informace 
o energetických ztrátách iontu elektronovým a jaderným bržděním.   

Změnou typu kalkulace je také možné získat podrobné informace o kaskádě interakcí 
každého iontu s pevnou látkou. Pro každou simulaci lze vybrat jaká výstupní data jsou požadována, 

takže program nemusí ukládat data, která uživatel nevyžaduje. Kalkulace programu mohou zabrat 

delší dobu v řádu až několika hodin, proto je možné kdykoli simulaci pozastavit a posléze pokračovat 
dále. Data 

a jejich grafické znázornění jsou ukládána po každém implantovaném iontu a lze je v reálném čase 
sledovat. V průběhu simulace je možné měnit některé zadané vstupní parametry (hustota terče, 
urychlovací napětí, úhel dopadu paprsku, typ iontů atd.) a s těmito novými parametry dále 

pokračovat. Hlavní výhodou programu je, že uživateli poskytuje rychlé výpočty a výsledky s dobrou 
přesností.  

Jedním z dalších základních zjednodušujících předpokladů programu je plně amorfní terčový 
materiál. Nelze jím proto popsat některé jevy, vyskytující se při dopování materiálů s krystalickými 

strukturami (např. iontové kanálkování (4.5)). Program není schopen popsat ani shlukování 
materiálových poruch terče nebo tepelné chvění jeho atomů. [11] [26] [32] 

 

 

Obrázek 15 Grafické rozhraní programu TRIM. 
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Instalace programu na zařízení s novějšími verzemi Windows může být složitá. Na webových 
stránkách programu je však návod s několika postupy, podle kterých lze program nainstalovat. Tvůrci 
program vybavili podrobnými dílčími informacemi ke všem inputům a outputům a celkově je 
program velmi uživatelsky přívětivý.  
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7. Praktická část 
Dopovaný materiál během procesu iontové implantace mění spojitě svou hustotu. Tím se pro 

vstupující energetické atomy stává méně propustným a dosah těchto atomů se snižuje (roste brzdná 
schopnost materiálu). Dochází tak k deformaci výsledného koncentračního profilu, která se projevuje 

přiblížením maxima koncentrace blíže k povrchu dopovaného vzorku. Program SRIM během simulace 
pracuje s konstantní hustotou terče a není tak schopen tuto deformaci uvažovat ve výsledném 
koncentračním profilu implantované příměsi.  

Pro zanesení vlivu změny hustoty materiálu během implantace do výsledného koncentračního 
profilu bylo v programu SRIM provedeno jedenáct simulací pro rozdílné hodnoty hustoty terče. Tyto 

teoreticky stanovené hodnoty hustoty terče byly vypočteny pro koncentrace příměsi od 0 do 50 % 

(krok 5 %).  

Na základě obdržených dat bylo vytvořeno sedm teoretických koncentračních profilů pro sedm 
různých hodnot fluence. Získané teoretické koncentrační profily uvažující změnu hustoty terče byly 
ve výsledku porovnány s koncentračním profilem z první simulace pro nulovou koncentrací dusíku. 

 

7.1 Předpoklady výpočtu teoretické hustoty terče 

V rámci teoretického zanesení vlivu změny hustoty terče během dopování byly uvažovány 
následující předpoklady výpočtu: 

 Materiál terče byl uvažován jako čistý titan α bez mřížkových poruch. 

 Zadaný materiál byl uvažoval jako amorfní a pro dílčí simulace byla v celé hloubce vzorku 

uvažována konstantní hustota. 

 Jako dopant byl zvolen dusík 

 Teoretický průběh hustoty v závislosti na koncentraci dusíku byl rozdělen na tři oblasti 
(Obrázek 19): 

 

o Oblast 1 – od 0 do 10 % koncentrace dusíku 

o Oblast 2 – od 10 do 25 % koncentrace dusíku 

o Oblast 3 – od 25 do 50 % koncentrace dusíku 

 

 Rozměry terče byly uvažovány dle tabulky níže (Tabulka 1). 

 Hodnoty molárních hmotností titanu a dusíku užité ve výpočtech a simulacích byly uvažovány 
dle tabulky níže (Tabulka 2). 

Tabulka 1 Parametry terče. 

Parametry terče [cm] 

Šířka a 1 

Délka b 1 

Hloubka c 0,000025 
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Tabulka 2 Hodnoty molárních hmotností prvků Ti a N. 

Typ prvku Molární hmotnost [g/mol] 

Titan 47,867 

Dusík 14,0067 

 

7.2 Změna hustoty terče 

K teoretickému stanovení hustoty jakéhokoliv materiálu je potřeba znát hmotnost a objem 
jeho elementární buňky. Objem elementární buňky je definován tvarem krystalické mřížky. 

Její hmotnost je dána hmotností atomů, které se v ní nacházejí. Podílem těchto veličin získáme 
hustotu elementární buňky a tím i hustotu daného materiálu.  

V případě materiálu podrobeného iontové implantaci se mění jeho chemické složen í a 

dochází tak ke změně hmotnosti i objemu jeho elementárních buněk. Tím se v důsledku mění 
hustota. Průběh hustoty v závislosti na koncentraci se dle výpočtů dělí na tři oblasti, ve kterých se liší.  

 První oblast, ohraničena hodnotami koncentrace dusíku od 0 do 10 % je dána strmým 

nárůstem krystalových parametrů elementární buňky tuhého roztoku titanu s dusíkem. 

 

 Druhá oblast je vymezena hodnotami koncentrace dusíku od 10 do 25 %.  Růst krystalových 

parametrů elementární buňky tuhého roztoku je zde oproti první oblasti výrazně pomalejší. 
 

 

 Třetí oblast je vymezena hodnotami koncentrace dusíku od 25 do 50 % a dochází zde 
majoritně ke tvorbě fáze δ. 

 

7.2.1 Změna hustoty terče vlivem torby tuhého roztoku (oblast 

1 a 2) 

J. P. Bars a kol. ve své práci zkoumali závislost mřížkových parametrů elementární buňky fáze 
α na koncentraci dusíku v celé její oblasti homogenity. [18] Výsledky jejich měření jsou uvedeny 
v tabulce níže (Tabulka 3). 

  



 

 

34 

 

Tabulka 3  Experimentálně změřené mřížkové parametry a a c elementární buňky tuhého roztoku Ti(+N) v závislosti na 

koncentraci dusíku. [18] 

Koncentrace dusíku 𝐶𝑁 [%] 
Parametr a [Å] Parametr c [Å] 

0,05 2,950 4,682 

0,7 2,951 4,685 

0,9 2,951 4,684 

3,6 2,953 4,708 

4,8 2,956 4,715 

5,95 2,960 4,733 

8 2,964 4,750 

9,1 2,966 4,760 

12,5 2,968 4,769 

13,5 2,968 4,768 

15 2,968 4,775 

17 2,969 4,777 

17,2 2,969 4,780 

18 2,969 4,780 

18,5 2,970 4,775 

19,2 2,970 4,787 

20,5 2,970 4,787 

21 2,971 4,788 

21,8 2,973 4,788 

22 2,974 4,789 

22 2,973 4,788 

 

Grafické znázornění naměřených hodnot krystalových parametrů v závislosti na koncentraci 
dusíku je patrné z obrázku níže (Obrázek 16). Graf pokrývá celou oblast homogenity fáze α. 
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Obrázek 16 Závislost mřížkových mřížky parametrů a a c tuhého roztoku Ti(+N) na koncentraci dusíku. 
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Z grafického znázornění je patrný zlom v okolí hodnoty 9-10 % koncentrace dusíku. Před i za tímto 
zlomem byly naměřené hodnoty aproximovány lineární funkcí metodou nejmenších čtverců. 
Mřížkové parametry v závislosti na koncentraci dusíku v tuhém roztoku jsou tedy teoreticky popsány 
vztahy: 

 

 Od 0 do 9 %: 

 𝑎 = 1,8 ∗ 10−3𝐶𝑁 + 2,949 (7.1) 

 

 𝑐 = 8,9 ∗ 10−3𝐶𝑁 + 4,6779 (7.2) 

 

 Od 9 do 22 %: 

 

 𝑎 = 0,5 ∗ 10−3𝐶𝑁 + 2,9607 (7.3) 

 

 𝑐 = 2,2 ∗ 10−3𝐶𝑁 + 4,7397 (7.4) 

Na základě vztahů (7.1) a (7.2) byly dopočítány teoretické rozměry krystalových parametrů pro 

určené hodnoty koncentrací dusíku v tuhém roztoku do 10 %. A na základě vztahů (7.3) a (7.4) pak 
rozměry krystalových parametrů od 15 do 25 % (Tabulka 4). 

Tabulka 4 Teoreticky vypočítané mřížkové parametry "a" a "c" elementární buňky tuhého roztoku Ti(+N) pro dané hodnoty 

koncentrace dusíku. 

Koncentrace dusíku 𝐶𝑁 [%] 
a [Å] c [Å] 

0 2,949 4,6779 

5 2,958 4,7224 

10 2,967 4,7669 

15 2,9682 4,7727 

20 2,9707 4,7837 

25 2,9732 4,7947 

 

Vzhledem k tvaru elementární buňky daného tuhého roztoku (Obrázek 9) je její objem dán vztahem: 

 𝑉 = 𝑎2𝑐√3 4⁄  
(7.5) 

Kde a a c jsou krystalové parametry (a – délka hrany, c – výška). Hmotnost elementární buňky 
daného tuhého roztoku byla stanovena na základě vztahu: 
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 𝑚 = 2 ∗ 𝑚𝑇𝑖 + 2 ∗ 𝐶𝑁 ∗ 𝑚𝑁𝑁𝐴  
(7.6) 

Kde 𝑚𝑇𝑖  a 𝑚𝑁 jsou molární hmotnosti titanu a dusíku, 𝐶𝑁 je koncentrace dusíku v terči a 𝑁𝐴 je 
Avogadrova konstanta. Hustota elementární buňky je pak dána podílem těchto dvou veličin vztahem:  

 ρ = 𝑚𝑉  (7.7) 

Na základě vztahů (7.5), (7.6) a (7.7) byly dopočteny hodnoty objemu, hmotnosti a hustoty 

elementární buňky tuhého roztoku v patřičných jednotkách v závislosti na daných hodnotách 
koncentrace dusíku v terči pro oblasti 1 a 2 (Tabulka 5). 

Tabulka 5 Hodnoty objemu, hmotnosti a hustoty elementární buňky tuhého roztoku pro dané hodnoty koncentrace dusíku 

(oblast 1 a 2). 

Koncentrace dusíku 𝐶𝑁 [%] 
V [Å3] m [g] ρ [g/cm3] 

0 35,2315 1,5897E-22 4,5122 

5 35,7841 1,61296E-22 4,5075 

10 36,3414 1,63622E-22 4,5024 

15 36,4151 1,65948E-22 4,5571 

20 36,5605 1,68274E-22 4,6026 

25 36,7063 1,70599E-22 4,6477 

 

Grafické znázornění průběhu hustoty tuhého roztoku Ti(+N) na koncentraci dusíku v terči je 
patrné na obrázku níže (Obrázek 17). 
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Obrázek 17 Závislost hustoty tuhého roztoku Ti(+N) na koncentraci dusíku v terči. 

 

V první oblasti průběhu změny hustoty (tj. od hodnoty koncentrace dusíku 0 až 10 %) je patrný mírný 
pokles hustoty popsaný vztahem: 

 ρ = −0,001𝐶𝑁 + 4,5122 (7.8) 

Tento jev je dán rychlejším nárůstem objemu elementární buňky vůči nárůstu její hmotnosti. Ve 

druhé oblasti (tj. od hodnoty koncentrace dusíku 10 až 25 %), kde je růst krystalových parametrů 

s rostoucí koncentrací dusíku pomalejší, je patrný strmý nárůst hustoty popsaný výrazem: 

 ρ = 0,0096𝐶𝑁 + 4,4086 (7.9) 

 

7.2.2 Změna hustoty terče vlivem tvorby fáze δ (oblast 3) 

Po dosažení určité limitní hodnoty rozpustnosti, se v materiálu začne tvořit fáze δ s kubickou 

plošně centrovanou mřížkou (Obrázek 11). Tato limitní hodnota se nachází v okolí 23% koncentrace 

dusíku. Podobně jako u fáze α dochází s rostoucím zastoupením dusíku k deformaci elementární 

buňky a krystalový parametr a, definující kubickou mřížku fáze δ, spojitě roste. [20] S rostoucí 
koncentrací dusíku roste i hustota této fáze.  

S. Nagakura a kol. měřili hustotu nitridu TiN (fáze δ) a jejich výsledky jsou zapsány v tabulce 
níže (Tabulka 6) [33]. 
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Tabulka 6 Závislost hustoty fáze TiN na koncentraci dusíku. 

Koncentrace dusíku 𝐶𝑁 
[%] 

Hustota TiN [g/cm3] 

37,92 5,029 

40,15 5,084 

41,87 5,080 

44,38 5,151 

48,15 5,306 

48,46 5,356 

 

Grafické znázornění průběhu hustoty fáze δ na koncentraci dusíku v terči je patrné z obrázku 

níže (Obrázek 18). 

 

Obrázek 18 Změna hustoty fáze TiN v závislosti na koncentraci dusíku 

Z grafického znázornění vyplývá lineární růst hustoty s koncentrací dusíku, který lze aproximativně 
popsat rovnicí: 
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 ρ = 0,00299𝐶𝑁 + 3,8655 (7.10) 

Rovnice (7.10) byla použita pro stanovení teoretické hustoty terče pro dané koncentrace dusíku od 

30 do 50 % (Tabulka 7). 

Tabulka 7 Hustota fáze TiN pro dané hodnoty koncentrace dusíku. 

Koncentrace dusíku 𝐶𝑁 [%] 
Hustota TiN 

[g/cm3] 

30 4,763 

35 4,912 

40 5,062 

45 5,211 

50 5,361 

 

7.2.3 Výsledné hodnoty hustoty 

Výsledné hodnoty hustoty pro dané koncentrace dusíku jsou sepsány v tabulce níže (Tabulka 8). 

Tabulka 8 Výsledné hodnoty hustoty pro dané koncentrace dusíku. 

Koncentrace dusíku 𝐶𝑁 [%] 
Hustota [g/cm3] 

0 4,512 

5 4,508 

10 4,502 

15 4,557 

20 4,603 

25 4,648 

30 4,763 

35 4,912 

40 5,062 

45 5,211 

50 5,361 

 

Pro tyto hodnoty hustoty byly provedeny dílčí simulace v program SRIM. Grafické znázornění 
průběhu hustoty terče v závislosti na koncentraci dusíku je patrné z obrázku níže (Obrázek 19). V 
grafu jsou barevně odlišeny tři zmíněné oblasti průběhu změny hustoty terče. 
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Obrázek 19 Změna hustoty terče v závislosti na koncentraci dusíku. 

V první oblasti změny hustoty je patrný mírný pokles popsaný rovnicí (7.8). V druhé oblasti 

dochází k nárůstu hustoty aproximativně popsané rovnicí (7.9). Ve třetí oblasti, ovlivněné vznikem 
fáze δ, má nárůst hustoty nejstrmější charakter a lze jej popsat rovnicí  (7.10). 

7.3 Nastavení parametrů simulace 

Pro všechny provedená simulace byli vstupní hodnoty až na hustotu neměnné. Molární 

hmotnosti titanu a dusíku byly zadány obdobně těm, užitým při teoretických výpočtech. Urychlovací 
napětí bylo stanoveno na hodnotu 70 keV. Hustota pro dané koncentrace dusíku byla pro dílčí 
simulace volena dle teoreticky stanovených hodnot shrnutých v tabulce výše (Tabulka 8). Tloušťka 
vrstvy dopovaného vzorku byla stanovena na 2500 Å (tj. 250 nm) a rozdělena na sto stejných dílků 
(po 25 Å), ve kterých byl zkoumán konečný počet atomů implantované příměsi.  

7.4 Tvorba koncentračních profilů 

Jako výstupní data ze simulace vypíše program SRIM koncentraci dané příměsi v terči (Osa y) 
v závislosti na hloubce (osa x) (Obrázek 20).  
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Obrázek 20 Vykreslená výstupní data ze simulace programu SRIM (Osa x hloubka [Å], osa y koncentrace příměsi 
[atomy/cm3]). 

Posčítáním hodnot na ose y z několika simulací provedených pro různé hustoty v daných hloubkách 

a jejich následným přenásobením vhodným koeficientem je možné vytvořit nové hodnoty na ose y 
respektující změnu hustoty terče. Jako koeficient přenásobení byla uvažována reciproká hodnota 
počtu simulací užitých ke tvorbě daného koncentračního profilu.  

V programu bylo provedeno jedenáct simulací pro hodnoty koncentrací příměsi od 0 do 50 % 
s krokem 5 %. Z dat obdržených ze simulací bylo následně vytvořeno sedm teoretických 

koncentračních profilů respektujících změnu hustoty terče. Každý z těchto koncentračních profilů byl 
vytvořen 

pro rozdílnou hodnotu fluence. S rostoucí fluencí dochází totiž ke zvyšování celkové koncentrace 

příměsi v terči. Výsledná koncentrace příměsi v materiálu terče určuje zastoupení vzniklých fází a tím 

i jeho hustotu. Například při implantování s nižšími hodnotami fluence ((1 𝑎 2 ) ∗ 1017cm-2) je 

výsledná koncentrace příměsi nižší a nemusí nutně docházet ke tvorbě fází vyskytujících se nad touto 
hodnotou koncentrace. Pro zohlednění tohoto efektu při tvorbě hloubkových profilů, byly pro dané 
hodnoty fluencí započítána pouze data odpovídající příslušné výsledné koncentraci příměsi v terči.  

K určení teoretické výsledné koncentrace pro dané fluence je nutné znát počet atomů 
v objemu terče. Známe-li tento počet atomů a užitou fluenci, jsme schopni z poměru těchto dvou 
hodnot získat celkové procentuální zastoupení příměsi v objemu terče. Z parametrů terče (Tabulka 1) 

tvaru kvádru byl dle rovnice níže (7.11) stanoven jeho objem 𝑉 = 2,5 ∗ 10−5 𝑐𝑚3. 

 𝑉 = 𝑎 ∗ 𝑏 ∗ 𝑐 (7.11) 

Hustota titanu v příslušných jednotkách (atomy/cm3) byla získána z programu SRIM a odpovídá 
teoreticky stanovené hustotě čistého titanu (Tabulka 9). 

Tabulka 9 Hustota titanu. 

 

 

Hustota Ti [g/cm3] Hustota Ti [atomy/cm3] 

4,5122 5,676E+22 
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Počet atomů v objemu terče je tedy dán vztahem (7.12) a odpovídá hodnotě 𝑃 = 1,419 ∗ 1018 𝑎𝑡𝑜𝑚ů. 

 𝑃 = (𝐻𝑢𝑠𝑡𝑜𝑡𝑎 𝑇𝑖𝑡𝑎𝑛𝑢 [atomy/cm3]) ∗  (𝑂𝑏𝑗𝑒𝑚 𝑡𝑒𝑟č𝑒 𝑉 [𝑐𝑚3])  (7.12) 

Uvažujeme-li fluenci jako počet implantovaných iontů dusíku, je možné výslednou koncentraci dusíku 
v objemu terče stanovit dle vztahu: 

 𝐶𝑁 = 𝑃𝑜č𝑒𝑡 𝑎𝑡𝑜𝑚ů 𝑡𝑖𝑡𝑎𝑛𝑢 𝑣 𝑜𝑏𝑗𝑒𝑚𝑢 𝑡𝑒𝑟č𝑒 𝑃𝑓𝑙𝑢𝑒𝑛𝑐𝑒  
(7.13) 

Výsledné hodnoty koncentrace dusíku v závislosti na zvolených fluencích jsou zapsány v tabulce níže 
(Tabulka 10). 

Tabulka 10 Celková procentuální koncentrace dusíku v terči pro dané hodnoty fluence. 

Fluence [atomy/cm2] 
Koncentrace dusíku 

v terči [%] 

1E+17 7 

2E+17 14 

3E+17 21 

4E+17 28 

5E+17 35 

6E+17 42 

7E+17 49 

 

Užitý způsob stanovení koncentrace příměsi v terči nereflektuje její reálné rozložení 
(Gaussova křivka). V okolí maxima dosahují koncentrace vyšších hodnot, a proto byly ke tvorbě 

hloubkových profilů pro dané fluence použity simulace provedené pro nejbližší vyšší hodnoty 
koncentrací příměsi. V tabulce níže jsou shrnuty parametry užité k vytvoření hloubkových profilů pro 
dané hodnoty fluence (Tabulka 11). 
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Tabulka 11 Parametry užité ke tvorbě koncentračních profilů. 

Fluence [atomy/cm2] 
Koncentrace dusíku 

v terči [%] 
Počet použitých simulací  Koeficient přenásobení 

1E+17 7,0 první 3 z 11 1/3 

2E+17 14,1 první 4 z 11 1/4 

3E+17 21,1 prvních 6 z 11 1/6 

4E+17 28,2 prvních 7 z 11 1/7 

5E+17 35,2 prvních 8 z 11 1/8 

6E+17 423 prvních 10 z 11 1/10 

7E+17 49,3 prvních 11 z 11 1/11 
 

Data, obdržená ze simulací byla zpracovávána v programu Excel (Obrázek 21)(viz přílohy).  

 

Obrázek 21 Zpracování dat ze simulací v programu Excel. 

 Data získaných koncentračních profilů respektující změnu hustoty byla aproximována 

polynomem šestého stupně a na základě rovnice aproximativní křivky (Obrázek 22) byly v programu 
MATLAB určeny hodnoty maximálních koncentrací a jejich polohy na ose x (hloubka).  
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Obrázek 22 Aproximativní křivka koncentračního profilu pro hodnotu fluence 1*1017 cm-2 vykreslena v programu MATLAB. 

Osa x hloubka [Å], osa y koncentrace [atomy/cm3]. 

8. Výsledky 

Výsledkem práce je sedm teoretických koncentračních profilů uvažujících změnu hustoty 

terče pro sedm různých hodnot fluence. Tyto získané koncentrační profily byly porovnány 
s koncentračním profilem první simulace (hustota 4,512 𝑔/𝑐𝑚3), který naopak změnu hustoty 
nerespektuje.  

Hodnoty maximálních koncentrací a jejich polohy na ose x koncentračních profilů pro dané 
fluence byly porovnány s hodnotami koncentračního profilu první simulace (hustota 4,512 𝑔/𝑐𝑚3) (Tabulka 12). 

Tabulka 12 Sledované hodnoty určené pro první simulaci (hustota 4,512 g/cm3). 

Sledované hodnoty první simulace pro hustotu 4,512 g/cm3 

Poloha maxima 
[Å] 

Maximální koncentrace dusíku 
[atomy/cm3] 

1271,2 86443 
 

Výsledné sledované hodnoty a jejich porovnání s hodnotami z první simulace jsou zapsány v tabulce 

níže (Tabulka 13). 
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Tabulka 13 Výsledné hodnoty maximálních koncentrací a jejich poloh. 

 

 

Grafické znázornění je patrné z obrázků níže (Obrázek 23) (Obrázek 24) (Obrázek 25). V grafickém 
znázornění jsou zvýrazněny sledované hodnoty polohy maxima a jejich rozdíl Δ [Å]. 

Fluence 
[atomy/cm2] 

Poloha maxima 
[Å] 

Rozdíl poloh maxim 
[Å] 

Maximální 
koncentrace 
[atomy/cm3] 

Rozdíl max. konc.  Δ 
[atomy/cm3] 

1E+17 1272,4 -1,2 86352 -91 

2E+17 1268,8 2,4 86571 128 

3E+17 1258,8 12,4 87186 743 

4E+17 1250,3 20,9 87647 1204 

5E+17 1238,7 32,5 88197 1754 

6E+17 1210,4 60,8 89274 2831 

7E+17 1194,7 76,5 89732 3289 
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Obrázek 23 Porovnání koncentračních profilů 1. 
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Obrázek 24 Porovnání koncentračních profilů 2. 
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Obrázek 25 Porovnání koncentračních profilů 3. 

Hodnoty polohy maxima funkcí aproximujících jednotlivé koncentrační profily mají s rostoucí 

fluencí (koncentrací příměsí, hustotou terče) klesající charakter a sledovaný rozdíl poloh maxim se 

tak zvětšuje. Maximum koncentrace se tedy přibližuje více k povrchu terče. Tento jev je zřejmější pro 

vyšší hodnoty fluence. Pro nižší hodnoty fluencí ((1 𝑎 2)  ∗  1017 𝑐𝑚−2) je tento efekt nepatrný.  

Záporná hodnota rozdílů sledovaných hodnot u první užité fluence (1 ∗ 1017 𝑐𝑚−2) je dána 

použitím simulací pro hodnoty koncentrací dusíku od 0 do 15 %. Simulace provedené pro tyto 
hodnoty koncentrací se majoritně nachází v oblasti, ve které má průběh hustoty mírně klesající 
charakter. Výsledná brzdná schopnost materiálu v této oblasti je proto nižší a energetické ionty jsou 
schopny hlubšího vniku do terče. Maximum koncentrace se proto nachází hlouběji pod povrchem.  

8.1 diskuse 

Rostoucí hustota materiálu je dána vyšší koncentrací příměsi (atomy dusíku). Program SRIM však 
zadaný materiál uvažuje jako čistý titan s jistou hustotou. Energetické ztráty atomů prostupujících 
tímto materiálem se tedy realizují pouze na základě interakcí s atomy titanu. V simulacích 

provedených pro vyšší hodnoty koncentrací proto může docházet k většímu zkreslování výsledků. 
Obdobně je ovlivněna i (maximální) koncentrace příměsi a není tak směrodatným parametrem, 
neboť číselně neodpovídá hodnotám užitých fluencí. Z vypočtených maximálních koncentrací lze však 
vyčíst, 
že s rostoucí hustotou terče dochází i k růstu této hodnoty. 

Simulace Monte Carlo jsou nejčastěji využívané pro prvotní přiblížení a poskytují relativně hrubé 

informace o hloubkové distribuci implantované příměsi zejména pro krystalické struktury. Jejich 
porovnávání s laboratorně získanými daty s sebou proto přináší značnou chybu a je spíše 
informativního charakteru.  

F. Burenkov a kol. ve své publikaci uvádějí tabulky průměrných promítnutých dosahů 
energetických iontů (Rp – projected range (Obrázek 5)) pro různé materiály a příměsi [10]. Z jejich 

měření iontové implantace dusíku do titanu pro urychlovací napětí 70 keV obdrželi hodnotu 
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průměrného promítnutého dosahu 1238 Å (123,8 nm). Porovnání této hodnoty s výsledky 
teoretických koncentračních profilů (Tabulka 13) je znázorněno v tabulce níže (Tabulka 14). 

Tabulka 14 Srovnání výsledných hodnot s experimentálně zjištěnými daty. 

Fluence 
[atomy/cm^2] 

Poloha maxima 
[Å] 

Abs. hod. rozdílu 
poloh maxim 

[Å] 

Odchylka 
[%] 

1E+17 1272.4 34.4 2.78 

2E+17 1268.8 30.8 2.49 

3E+17 1258.8 20.8 1.68 

4E+17 1250.3 12.3 0.99 

5E+17 1238.7 0.7 0.06 

6E+17 1210.4 27.6 2.23 

7E+17 1194.7 43.3 3.50 

 

Z výsledných hodnot je patrné, že pomocí simulace bylo dosaženo relativně dobrého přiblížení 
k experimentálně zjištěným datům zejména pro fluence (3;  4 𝑎 5)  ∗ 1017 𝑐𝑚−2. Lze také 

konstatovat, že simulačně získané hodnoty se pohybují v rozumných mezích. Při srovnání hodnoty 
polohy maxima pro první simulaci nerespektující změnu hustoty terče s experimentálně stanoveným 
průměrným promítnutým dosahem byla vypočtena odchylka 2,68 %. Z výsledků není proto patrné, 
zda teoretické koncentrační profily uvažující změnu hustoty terče odráží realitu více či nikoli. 

F. Berberich a kol. ve své práci experimentálně získali hloubkový koncentrační profil dusíku 
v titanovém materiálu Ti6Al4V. [34] Jako výchozí parametry použily urychlovací napětí 80 keV 

a fluence (1;  3;  6 a 12) ∗ 1017 𝑐𝑚−2. Maximum koncentrace pak leželo v hloubce 1500 Å (150nm) 

pod povrchem terče. Užitím vyššího urychlovacího napětí (80 keV) se maximum koncentrace nachází 

hlouběji pod povrchem terče, než je tomu u simulačně získaných dat. Měření F. Berbericha a kol. však 
opět poukazuje na relativně dobré výsledky simulací reflektující experimentálně získaná data.  

9. Závěr 

Teoretická část práce je věnována přehledu o iontové implantaci, systému Ti-N a možných 
simulačních nástrojích pro predikci hloubkové distribuce.  

Pro zanesení vlivu změny hustoty terče během procesu iontové implantace do simulací programu 
SRIM byl vypracován jednoduchý postup teoretického určení hustoty slitiny titanu a dusíku. Užitím 
tohoto postupu byly získány teoretické hodnoty hustoty terče pro určené hodnoty koncentrací 
dusíku. Pro tyto teoreticky stanovené hodnoty hustoty byly v programu SRIM provedeny simulace 

iontové implantace dusíku do titanu. Data obdržená ze simulací byla zpracována a na jejich základě 
byly zkonstruovány teoretické hloubkové koncentrační profily dusíku v titanovém terči pro různé 
hodnoty fluence, respektující změnu hustoty terče vlivem iontové implantace. Výsledky této práce 
jsou shrnuty v několika následujících bodech. 

 Výsledný teoretický průběh změny hustoty byl rozdělen do tří oblastí, ve kterých je popsán 
pomocí lineárních křivek.  
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o Směrnice křivky popisující průběh hustoty v první oblasti je záporná a hustota zde 

s rostoucí koncentrací dusíku nepatrně klesá. V následujících zmíněných oblastech je 
charakter křivek rostoucí. 
 

 S rostoucí koncentrací dusíku v materiálu terče dochází k posouvání maxima koncentrace 

blíže k povrchu. Tento jev je více patrný pro vyšší hodnoty fluencí. Naopak pro nízké hodnoty 
fluence ((1 𝑎 2) ∗  1017 𝑐𝑚2) je téměř nepozorovatelný. 
 

 Z porovnávání simulačně získaných výsledků s experimentálně měřenými daty z literatury je 

vidět, že bylo dosaženo relativně dobrého přiblížení a výsledné hodnoty se pohybují 
v rozumných mezích. 

 

 

 Výsledkem práce je také přiložený soubor Excel naprogramovaný pro jednoduché načítání 
dat ze simulací programu SRIM a jejich následné vykreslení do teoretického koncentračního 
profilu na základě zvolené fluence. 
 

Užití zjednodušujících předpokladů při výpočtech a zpracovávání dat vnáší do výsledků 
systematickou chybu. Trendy výsledků však do značné míry korespondují s citovanou literaturou. 

U reálných experimentů dochází k odprašování svrchní vrstvy dopovaného materiálu, tepelnému 

pohybu atomů, radiačnímu poškozování a dalším jevům. Vlivem těchto jevů dochází k deformacím 

koncentračního profilu. Užitý program SRIM s těmito jevy nepracuje a ani ve výpočtech nebyly nijak 

zohledněny. Reálné výsledky zejména u vyšších fluencí by proto mohly dosahovat větších rozdílů 

při porovnávání s teoretickými predikcemi. Práce by proto dále mohla být rozšířena o reálné 
experimenty provedené pro obdobné parametry užité při simulacích a následné porovnání reálných 
výsledků s teoreticky stanovenými.  
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