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1. Uvod

Materidly strojnich soucasti jsou pro své ucely voleny na zdkladé svych mechanickych, fyzikalnich
a chemickych vlastnosti. Tyto vlastnosti lze pomoci celé Fady technologii dale zlepSovat a modifikovat
pro konkrétni ucel jejich pouZiti ¢i zvySeni jejich Zivotnosti. Tyto modifikace se nejcastéji uplatiuji
v oblastech podrobenych nejvétsimu zatiZeni, kterymi jsou v mnoha pripadech styéné plochy
na povrchu soucasti.

Metodou se zajimavym aplikacnim potencidlem v oblasti povrchovych Uprav je iontova
implantace. Jedna se o technologii vyuZivajici urychlenych iontl primési kjejich nastfelovani
do upravované oblasti povrchu soucasti, kde ionty pfimési reaguji s ter¢ovymiatomy za vzniku
v oblastech elektrotechniky, kde slouzi kimplantaci pfimési do polovodicl ke zlepSeni jejich
vodivosti. Jeji postupy lze vSak s vyhodou aplikovat i v odvétvich strojniho inZenyrstvi, kde nasla své
vyuZiti v implantaci legujicich prvkl do typicky kovovych materiall, za Ucelem sniZeni opotfebeni,
koroze Ci Unavy.

Metoda ovliviiuje pouze povrch soucasti do hloubky typicky desitek az stovek nanometr(
za zachovani jejich objemovych vlastnosti. Hloubka vniknuti atomd primési do pevné latky zavisi
zejména na jejich energii na hustoté tercové latky a na typu atom0 uzité primési.

Vysledné zastoupeni pfimési v terCovém materidlu lze prezentovat takzvanym hloubkovym
koncentra¢nim profilem implantované primési v pevné latce. Jedna se o hloubku implantace atoml
primési vztazenou k procentudlnimu zastoupeni vzhledem k celkovému poctu atomu. Teoreticky
vypocet tvaru koncentracniho profilu je velmi sloZity, ¢asto jej Ize vSak dostatec¢né uspokojivé popsat
Gaussovym (normalnim) rozlozenim s maximem v urcité hloubce.

K predikovani koncentracnich profild je také mozné vyuzit fadu simulacnich programa, které jsou
schopny numericky modelovat chovani urychleného atomu v pevné latce. K tomuto Ucelu vyuzivaji
programy rzné typy algoritmd na rlizné Urovni popisu meziatomarnich interakci. Pfi jejich spravném
pouziti ndm mohou poskytnout uzitecné informace, které lze vyuzit pfi navrhovani redlnych
experimentd, technologickych postupt ¢i k dalsim simulacim.
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3. Cil prace

Cilem bakalarské prace je stanovit hloubkovou distribuci implantovanych dusikovych iontd
s vyuZitim simulaéniho programu SRIM. S ohledem na nepolovodi¢ové aplikace implantace dusiku do
titanu se aplikuji vysoké fluence iontl. V této souvislosti je prace zaméfena na navrZeni postupu
uplatiiujiciho zménu hustoty terce pfi implantaci s vysokymi fluencemi.
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4. lontova implantace

lontova implantace je proces, pfi kterém interaguje energeticky svazek atomi (iontd) s pevnou
latkou. DUsledkem tohoto procesu pronikaji urychlené ionty do pevné latky, kde vlivem srazek
s jejimi atomy zpomaluji a zUstavaji v jeji mfizce. Nejedna se proto o pouhé naneseni vrstvy, ale
implantované ionty jsou zavadény aZz nékolik stovek nanometrl pod povrch upravovaného vzorku,
kde mohou tvofit nové struktury nebo nahrazovat plvodni atomy matrice.

Hloubka vniknuti iontu zavisi prfedevsim na jeho energii a na druhu atomu uzité primési. Typicky
se pak pohybuje v rozmezi desitek az stovek nanometr(i. DalSimi parametry metody jsou pak fluence
(pocet implantovanych iontd na jednotku plochy za celou dobu implantace), hustota iontového
proudu av nékterych pfipadech i Uhel naklonéni energetického svazku vici roviné povrchu (pro
monokrystalické struktury). (4.5)

Pfi dopadu energetickych atomid se cast z nich odrdzi a ¢ast pronikd pod povrchovou vrstvu
substratu a ztraci svou energii. Souc¢asné dochazi i k odprasovani svrchni vrstvy substratu (Obrdzek 1).

Ztrata energie iontd jezpUsobena predevSiim dvéma srdzkovymi procesy, jadernym
a elektronovym brzdénim (pruzné a nepruzné srazky). Pri elektronovém brzdéni se predava energie
mezi elektrony urychlenych a teréovych atom(. Pfi tomto typu srazky se Cast kinetické energie
spotfebuje na excitaci elektrond atom( substratu. Pfi téchto srazkach se preddva pouze mala ¢ast
energie a trajektorie leticiho iontu jeovlivnéna jen nepatrné. Tento proces prevaZuje
u vysokoenergetickych iontl. Mohou nastat také situace, kdy elektron ziska takovou energii, ze
prejde do vodivostniho pasma a tim atom ionizuje. U kovovych materidl(l je vsak tento efekt
nevyznamny, jelikoZz volné stavy jsou ihned nahrazeny vodivostnimi elektrony. U amorfnich latek
muzZe vSak tento proces zplsobovat transformaci jejich struktury.

Jaderné brzdéni je vyvolano vzajemnym plisobenim mezi jadry urychlenych a tercovych atomd.
Dochazi k nému prevaziné u nizkoenergetickych atom, které uz ztratily vyznamnou ¢dast své energie
nepruznymi srazkami. P¥i jejich interakci ve vétSich vzdalenostech dochazi k odchyleni leticiho atomu
o tzv. Uhel rozptylu a rozkmitani atomu tercového (dojde k odevzdani ¢asti kinetické energie leticiho
iontu). PFi pruletu v tésné blizkosti nebo pfi ¢elnim ndrazu urychleny atom zméni vyznamné sv(j smér
nebo je odraien zpét (Celni srazka). Uhel rozptylu a velikost pfedané energie zavisi zejména na
blizkosti praletu energetického atomu od atomu pevné latky. Poté, co ionty ztrati veSkerou svou
kinetickou energii se ustali v nejcastéji intersticialni poloze vic¢i mrizce substratu. Vysledné rozlozeni
primési v teréovém materialu Ize prezentovat koncentraénim profilem. (4.4)

TerCovy atom mUzZe byt ze své plvodni (rovnovainé) polohy vyraZzen za vzniku krystalovych
poruch. K jejich odstranéni se v nékterych pfipadech po ukonéeni implantace necha materidl tepelné
Zihat typicky za nizkych teplot (<600 °C). V pfipadé vzniku amorfni faze je nutné material Zihat
i za vy$sich teplot k epitaxialnimu prabéhu napraveni mrizky. [1] [2] [3] [4] [5]
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Obrdadzek 1 Interakce urychlenych iontti s pevnou ldtkou. [1]

4.1 Zarizeni pro iontovou implantaci

Pfistroje urcené kiontovému implantovani (Obrazek 2) se mohou svym provedenim
¢i konstrukci lisit. Kazdy pristroj vSak musi obsahovat nékolik zakladnich prvkd, bez kterych nelze
kyZzeného efektu dosdhnout.

V prvni fadé se jednd o iontovy zdroj, ve kterém jsou vytvareny ionty atomU pfrislusného
prvku. Ty sem mohou byt pfivadény v plynném stavu ¢i umistény do prostoru zdroje. Zde ionty ziskaji
potfebnou energii (v fadech desitek az stovek keV) a pomoci extrakéni, urychlovaci a fokusacéni
elektrody jsou uspofadany do energetického svazku, ktery musi byt po celou dobu ve vakuu.
V tomto svazku jsou mimo ionty poZadované piimési i nechténé necistoty v podobé atom( jinych
prvkd. K separaci poZadovanych iontl putuje svazek pres hmotonovy separator, kde je pomoci
magnetického pole elektromagnetu rozdélovdan na drahy srlznym polomérem v zavislosti na
parametrech danych atom(. Separator mize byt umistovan pred ¢i za urychlovacem v zavislosti na
typu pfistroje a jeho konkrétni specializaci. V dalsi ¢asti zafizeni je svazek rozmitan, aby doslo
k rovnomérnému zasazeni vzorku po celé plose dle poZzadované hodnoty fluence. Vzorky podrobené
implantovani jsou uchyceny ve vakuové komore, kde jsou predehfivany na poZadovanou teplotu.
Nékteré implantdtory dosahujirovhomérného zasazeni modifikované oblasti  pohyby
implantovaného vzorku ve vakuové komore za zachovani stacionarniho svazku iontd. Jedna se
zpravidla o vysokoenergetické implantatory. Celkova doba procesu muze byt v fadu minut nebo i
desitek hodin.

Pro aplikaci ve strojirenstvi, kde se nejéastéji setkdme s implantaci dusikovych iont(
do kovovych materidl(, lze naptiklad pominout separator. Takovym implantatorem je napftiklad
TECVAC 221 od firmy TECVAC LTD. [6] [7]
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Obrdzek 2 Zjednodusené schéma iontového implantdtoru. Prevzato s tupravou z [8]

4.2 Aplikace metody

Implantace iontl nasla své uplatnéni zejména v elektrotechnice. NejCastéji se tato
technologie pouzivd kimplantaci pfimési (donorl a akceptord) do polovodicli, kde modifikace
povrchu dokaZe zvysit jeho vodivost. Metoda je vSak vyuZivana i ve strojirenstvi, zejména v
problematice tribologie, kde se vyuziva ke zméné chemického sloZzeni povrchu materialu za Ucelem
zlepseni jeho vlastnosti. Dalsim pfikladem muize byt implantace dusiku do oceli a slinutych karbidd
pro zvyseni Zivotnosti strojirenskych soucasti a nastroji. Primyslové uplatnéni nachazi metoda také v
oblastech koroze, unavy, supravodivosti ¢i v biomedicinském inZzenyrstvi. Pro posledni zminénou
oblast je zajimava
i konkrétni aplikace implantace dusiku do slitin titanu. [7] [1] [9]

Obecné lze konstatovat, Ze metoda je vyuZivana pravé tam, kde lze oproti standardnim
technologiim a postupim uplatnit jeji vyhody, mezi které patfi:

e Schopnost zavést libovolny prvek do libovolné pevné latky (bez ohledu na jeho schopnost
difuze Ci rozpustnosti).

e Vyslednd koncentrace pfimési mlze prevysSovat mez rozpustnosti v dané pevné latce.

e Jedna se o nizkoteplotni proces (eliminace nechténych fazovych prechodu).

e Nevytvafi ostré rozhrani mezi pfimési a pevnou latkou (nejedna se o povlak).

e Dobrd technologicka kontrolovatelnost a reprodukovatelnost.

Z principu metody ovsem vyplyvaji i jeji nevyhody pro primyslové aplikace kterymi zejména jsou:

e Ovlivnéna vrstva dosahuje relativné nizké hloubky (desitky az stovky nanometri).

vvvvvv

¢asto obtizna Ci nerealizovatelna.
e Koncentrace pfimési je omezena vlivem odprasovani svrchni vrstvy. [1] [6]
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4.3 Brzdéni energetického atomu v pevné latce

Pfi interakci energetického atomu s atomem pevné Ilatky dochazi kvzajemné vyméné
energie, kdy urychleny atom ¢ast své energie predd atomu pevné latky a dojde k jeho vychyleni z
pUvodni trajektorie. Zjednodusené Ize na atomy pohlizet jako na hmotné body o hmotnostech M, a
M,, které na sebe repulzivné pusobi. Toto silové pUsobeni mezi interagujicimi atomy lze popsat
interak¢énimi (meziatomovymi) potencialy (6.1).

Obrdzek 3 Schéma bindrni srdZky urychleného iontu s atomem pevné ldatky. [1]

Pfi sraZzce dvou atom0 dojde tedy ke ztraté kinetické energie leticiho iontu T, ktera je predana atomu
substratu. Plvodni energie iontu E je o tuto hodnotu sniZzena. Zaroven dojde k vychyleni obou atomu
od plvodniho sméru pohybu iontu. Pfi Celni srazce, dojde na zakladé zdkona zachovani hybnosti
k maximalni energetické ztraté iontu dle vztahu:

T . 4AMM, (4.1)
maxX T (Mg + My)?

PricemZ nedojde k vychyleni atom0 a terovy atom se pohybuje ve sméru urychleného iontu.
Pfedana energie a uhel vychyleni trajektorie zavisi pfedevsim na srazkovém parametru p. Jednoduse
Ize konstatovat, Ze ¢im blize k sobé pozorované atomy jsou tim vétsi bude uhel vychyleni ¢ a
predana energie T.

Plocha mezikruZi (diferencialni prarez), dana vztahem:
do = 2npdp (4.2)

Je to oblast, do které atom musi smérovat, dojde-li k interakci ve vzdalenosti mezi p a p +dp
od teréového atomu. Pfedand energie potom leZi mezi hodnotami T a T + dT. Uginny srazkovy
prifez o, ktery definuje pruziné srazky mezi hodnotami minimalini T,, a maximaini T,,,, predané
energie lze vyjadrit vztahem:
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Tmaz (4.3)

do(E, T)
= —F——=dT
dT
Tn
Kde ¢len do(E,T) je diferencidlni Gcinny prirez, ktery vyjadfuje pravdépodobnost iontu predat
jednomu atomu vzorku ¢ast energie T ze své celkové kinetické energie E. Diferencialni G¢inny prirez
pro pruzné srazky je urcen interakénim potencidlem iontu a atomu pevné latky. Zname-li pribéh
interakéniho potencidlu, jsme schopni urcit diferencidlni Uc¢inné prarezy a predikovat tak zavislost
Cetnosti rozptylu na velikosti Uhlu rozptylu.

Ubytek kinetické energie urychleného iontu je realizovan tfemi zakladnimi interakcemi, které
na sobé nejsou zavislé a jsou tudiz separovatelné. Celkovd energetickd ztrata je tedy popsdna
souctem téchto dil¢ich ztrat. Jedna se o ztraty vlivem pruznych srazek iontl s jadry atomd vzorku,
ztraty vlivem nepruinych srdiek s jejich elektrony a méné vyznamné ztraty pfi nichz se elektrony
zaporné nabitého iontu zachyti na atomech vzorku. Tedy:

dE _ (dE) (dE) (dE) (4.4)
dx dx/; dx/, dx/
Kde ¢len — % reprezentuje Uhrnny Ubytek energie a jednotku drahy v prostredi pevné latky a nazyva

se brzdna schopnost substratu (Obrazek 4). V pfipadé zanedbdni nepatrného vlivu ¢lenu (%)
X

plUsobeného vymeénou naboje interagujicich atom(, bude celkovd brzdnd schopnost substratu dana

pouze jadernou (%). a elektronovou (%) brzdnou schopnosti. Tedy vztahem:
] e

ae = (ax),* (@), -

Brzdnd schopnost materidlu je obecné zavisld na jeho hustoté, proto lze vztah (4.5) vyjadfrit
analogickym zapisem:

dE (4.6)
Kde N, je poget atoml v 1cm3, S;(E) je brzdny inny prifez pro jadernou brzdnou schopnost
a S, (E) pro elektronovou brzdnou schopnost. Dil¢i jadernou brzdnou schopnost Ize presné vyjadrit
vztahem:

Tmasx (4.7)
(Z—i)j =N, Of Tdo(E,T)

Pos¢itanim pravdépodobnosti dil¢ich ztrat do maximalni hodnoty T,,,, a vyndsobenim poétem

o s . . dE . .
atom0 v1 cm3N, ziskdme celkovou brzdnou schopnost jader substratu (E) V praxi se vsak
J

pfistupuje
ke konkrétnim zjednodusujicim obdobam zdapisu, napfiklad:

dE ) M, (4.8)
(a)] :—27TN0€ 1212262 aBm
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kde ag je Bohriv stinici polomér. Z; je atomové Cislo implantovaného iontu, Z, je atomové Cislo
prvku substratu a M;, M, jejich hmotnosti. Clen N, vyjadfuje poget atomG v1 cm3 materidlu
substratu.

Pro popsani elektronové brzdné schopnosti musime rozliSovat mezi interakcemi pfi vysokych a
nizkych energiich. Diferencialni ucinny prirez pro elektronovou brzdnou schopnost Ize vyjadrit jako:
M, dT (4.9)
do = 7,°7Z,%e* ——— '
152" mET?

kde m je hmotnost elektronu.

Pro vyjadreni elektronové brzdné schopnosti v analogickém tvaru (4.8) pro vysoké energie je nutno
definovat dolni mez integralu jako ioniza¢ni energii elektronu. Konkrétni vztah pro vypocet je pak:

mv?

dE AnZ,e*NyZ, <2mv2> (4.10)
() - s
dx/, I,

kde I, vyjadfuje stfedni excitacni energii a NyZ, hustotu elektronl matridlu substratu. Pro nizké
energie vychazime z jiného predpokladu, kde brzdny Gcinny prarez je dmérny rychlosti urychleného
iontu dle vztahu:

Se(E) = ——

130 (dE)e (4.11)

dx

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

3.5 1
3.0 4
g |
= 2.5+
g ]
= 2.0
8 1
g
o 1.5-4
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8 B
® 1.04
=l
S |
Q054 ____
S " Jadern;j brzdnj scho
______ pn
0.0 S ———— i, S —
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Energie castice [MeV]

Obrdzek 4 Zavislost elektronové a jaderné brzdné schopnosti na energii iontd. Prevzato s upravou z [11]
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Pro vétsi energie (rychlosti) iontl prevladaji energetické ztraty vlivem elektronového brzdného
procesu, naopak pfi energiich nizsich se vice uplatiuji ztraty plsobené jadernym brzdénim (Obrazek
4). [4]

4.4 Koncentrac¢ni profil

Celkova trajektorie, kterou energeticky atom vykona po vstupu do substratu se nazyva dosah
R(range). Kvili narocnosti ziskani této hodnoty, se v praxi pracuje s experimentalné méritelnou
hodnotou promitnuty dosah R,, (projected range). Je to primét vektorového dosahu R, tj. pfimé
vzdalenosti pocatecniho a koncového bodu drahy energetického atomu do sméru vektoru jeho
pocatecni rychlosti v (Obrdzek 5). Velikost predané energie a pocet srazek jsou nahodné proménné,
a proto budou dosahy energetickych iontd nabyvat rozdilnych vyslednych hodnot i pfi zachovani
stejnych vychozich podminek. Dosahy se tedy u vSech atomu lisi a spolu tvofi statisticky soubor
s ur¢itym rozdélenim.

Rozdéleni se obecné vysetfuje pro dva pripady, u kterych se vysledky mohou zasadné lisit.
Pro implantaci do amorfnich struktur je rozdéleni dano predevsim energii iontd, fluenci, hmotnostmi
a atomovymi Cisly teréovych a urychlovanych atoml, teploté a hustoté pevné latky. Druhy pfipad
uvazuje pevnou latku jako monokrystalickou. Rozdéleni tudiz zavisi také na Uhly,
pod kterym urychlené atomy dopadaji na povrch pevné latky. Je-li totiz iontovy svazek rovnobézny
s néjakym krystalografickym smérem, mohou ionty do pevné latky pronikat znacné hloubéji (4.5).

e

™~

Obrdzek 5 Schematické zndzornéni dosahii R, Ry, R). [1]

Teoreticky dosah implantovanych iontli R Ize urcit na zakladé znalosti celkové brzdné schopnosti

... (dE
materialu (—) vztahem:
dx/ ¢

E
. dE (4.12)
[y
0 d_
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Vztahneme-li hloubku implantace atomd pfimési k procentudlnimu zastoupeni vzhledem
k celkovému poctu atom0 latky ziskdme tzv. hloubkovy koncentraéni profil implantované pfimési
v pevné latce (Obrazek 6).

Teoreticky vypocet dosahi energetickych atom0 je velmi slozZity, proto se v praxi pfistupuje
ke zjednodusujicim predpokladim, kdy lze koncentracni profil uspokojivé popsat Gaussovym
rozdélenim s maximem v jisté hloubce pod povrchem. Ktomu je zapotfebi znat pouze promitnuty
dosah R,, a smérodatnou odchylku AR,,. Zastoupeni pfimési v pevné ldtce N(x) je pak dano vztahem:

(x _Rp)z (4.13)

¢
Nx)=———exp|————5—
9 AR 21 P 2AR)*

kde ¢ je fluence. Priblizna hodnota smérodatné odchylky pfi nizkych energiich implantovanych iont(
a podminky M; > M, je ddna vztahem:

2. /MM (4.14)
AR, ~ 0,35R, - Y1 2
P PM; + M,

za stejnych podminek jsme také schopni urCit pomér dosahl R, a R ze vztahu:

R, _ (1 +ﬂ)—1 (4.15)
R 3M,

Takto teoreticky vypocitané koncentracni profily se mnohdy lis$i od experimentdlné zjisténych.
Gaussova aproximace s sebou prinasi zanedbani vlivil efektl probihajicich v modifikovaném povrchu.
Patfi mezi né zejména odprasovani svrchni vrstvy substratu, difuze ¢i vznik a nasledny pohyb defekt(
(dislokace, vakance, intersticial). Pfi zvysovani fluence se napfiklad zvysi i mnoZstvi odprasovanych
atomd terc¢iku a maximum koncentrace implantované smési se pak nachazi blize povrchu.
U monokrystalickych latek mizZe dosah ovlivnit i jev iontového kanalkovani (4.5). [1] [12] [6]

Prevlada elektronové brzdéni Ptfevlada jaderné brzdéni

Vakuum Pevna latka

Urychleny iont

Promitmuty dosah R,

Koncentrace

Hloubka
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Obrdzek 6 Schéma brZdéni energetického atomu v pevné ldtce. Prevzato s tipravou z [11]

Béhem elektronového brzdného procesu energeticky atom v pevné latce neméni vyznamné
svlj smér. Po dostatecném snizeni jeho energie vlivem nepruznych srazek s elektrony pevné latky
zaCne prevladat jaderné bridéni, které ma za nasledek vyraznéj$i zmény trajektorie leticiho iontu
(Obrazek 6). [11]

4.5 Efekt iontového kanalkovani

lontové kanalkovani je efekt, ktery se za jistych podminek muze vyskytuje pfi implantovani
do substratd krystalickych struktur, ¢i do struktur krystaly obsahujicich. Pokud maji rozméry krystald
obdobnou velikost jako hloubka implantace, mizZe v jistych krystalografickych smérech dochazet
k hlubs$imu pronikani iontd do substratu s nizSim pUsobenim defektd. Krystalové usporadani
se v urcitych rovinach jevi méné husté a vytvari se zde volné kandlky, ve kterych na putujici iont
primési plsobi atomy substratu zna¢né mensimi silami (Obrazek 7).

V ptipadech téchto struktur bude proto vysledny koncentracni profil zaviset i na uhlu,
pod kterym ionty vnikaji do substratu (Obrazek 8). Tohoto jevu lze efektivné vyzit k pronikani iontd
pfimési do nizsSich vrstev, nebo ho naopak potlacit spravnym naklonénim sméru dopadu iontd
na povrch terciku. K potlaceni jevu staci obvykle naklonéni o 7° v(i¢i roviné kanalkd. [13] [4]

Obrazek 7 Priklad brzdného procesu atomu v plosném schématu krystalové mrize. A-nastieleny atom, B, C-vakance, H-
odpraseny atom, E, F-intersticialy, G-kanalovy atom. [7]
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Rmax

Obradzek 8 Priklad hloubkového koncentracniho profilu. (PInou carou je vyznacen tvar profilu implantovdni do amorfni

struktury. Cdrkované jsou vyznaceny dva typické viivy iontového kandlkovadni). [7]
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5. Titan a Ti-N systém

5.1 Titan

V zemské klre je titan devatym nejbéznéjsim prvkem a vyskytuje se zde zejména ve formé
oxidd. Cisty titan je leskly tazny kov, ktery je za béZnych teplot staly na vzduchu. | pfes jeho naro¢nou
vyrobu je titan a jeho slitiny znacné vyuzivanym konstrukénim materidlem. Kombinace jeho
fyzikalnich, mechanickych a chemickych vlastnosti mu propujcuje Sirokou $kalu uplatnéni.

Titanové materialy se vyznacuji nizkym modulem pruznosti v tahu, a proto jsou vhodné pro
cyklicky namahané soucasti. Diky tenké vrstvé oxid(, tvoficich se na jejich povrchu vykazuji také
vyznamnou chemickou a korozni odolnost a dokaZou tak vydrZet v prostfedi solnych roztokd a
kyselin. Pro své vlastnosti nachazi uplatnéni napfiklad v leteckém, automobilovém ¢i biomedicinském

pramyslu. [14] [15]
5.1.1 Struktura titanu

Kovy patfi mezi prvky s nejjednodussi krystalickou stavbou. Krystalové soustavy jsou obecné
popsany v konvencnim soufadném systému pomoci Sesti zakladnich parametr mfizky (tfi délky a, b,
c atfithly a, 8, y). Zakladni délky jsou zpravidla uvadény v jednotkach Angstrom (znaceno A).

Titan je alotropicky prvek, vyskytujici se nejcastéji ve dvou dominantnich fazich, které jsou
zavislé na teploté. Faze a mda tésné usporadanou Sesterecnou (hexagonalni) mfizku
a je stabilni do teploty 882 °C (Obrazek 9). Nad touto teplotou dochazi kfazové preméné na
modifikaci titanu 8, ktera se vyskytuje v krychlové prostorové centrované (Stereocentrické) mfizce
(Obrazek 10). S prisadovymi prvky tvori obé faze tuhé roztoky, které mohou fungovat jako
stabilizatory a stabilizovat danou fazi i mimo oblast jeji bézné existence. Stabilizdtory a faze jsou
napfiklad dusik, uhlik ¢i kyslik. Jako stabilizatory 8 faze jsou béiné uzivany napfiklad prvky Zelezo,

niob ¢i molybden.
Nékteré slitiny jsou charakteristické existenci stabilni (a + 8) faze. Jde napriklad o komeréné

hojné vyuZivanou slitinu Ti6Al4V. [14] [15] [4] [16]

Obrdzek 9 Elementdrni burika hexagondlni mfiZky titanu a.
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Obrdzek 10 Elementdrni burika stereocentrické mrizky titanu 6.

5.2 Systém Ti-N

Titan, stejné jako ostatni kovy skupiny IV B periodické tabulky prvkl se vyznaduje vysokou
afinitou k dusiku. Zavislost tvorby pfislusnych fazi na teploté a nasyceni materidlu s danym prvkem
vyjadfuje tzv. fdzovy diagram.

Do jisté hodnoty koncentrace legujiciho prvku v zdkladnim kovu dochazi ke tvorbé tzv.
tuhého roztoku, ktery je nejcastéji oznacovan jako faze a. Krystalova struktura tuhého roztoku
odpovida struktufe zakladniho kovu tedy hexagonalni mfizce. V ptipadé titanu syceného dusikem se
jedna
o intersticialni tuhy roztok. Ten vznika za pfedpokladu, Ze atomy legujiciho prvku jsou znatelné mensi
nez atomy zakladniho kovu. Atomy primési pak vstupuji do volnych (intersticidlnich) prostoru
mezi atomy v krystalové struktufe zakladniho kovu. [17] Homogenni oblast o faze je ohranicena
limitni hodnotou koncentrace dusiku v okoli 22-23 %. [18] Dusik takto dokaze stabilizovat a fazi i za
vyssSich teplot, neZ je teplota tani Cistého titanu (1 668 °C). Dojde-li k prekroceni limitni hodnoty
rozpustnosti v zakladnim kovu, zacne se v mikrostrukture kovu tvofit dalsi (nejcastéji intermedialni)
faze.

Daldi vyznamnou fazi Ti-N systému je tzv. faze 6 neboli nitridy TiN, s kubickou plosné
centrovanou mtizkou (typ mrizky NaCl) (Obrazek 11).

Obradzek 11 Kubickd plosné centrovand elementdrni burika TiN.

Tato faze md za nizkych teplot hranici vzniku v okoli hodnoty koncentrace dusiku 23 %. [18] Mezi
témito dvéma dominantnimi fazemi se nachdazi mensi oblast tetragonalniho nitridu Ti, N tzv. faze €
(Obrazek 12).
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Obrdzek 12 Tetragondlini elementdrni burika Ti,N.

Oblast existence této faze se pohybuje nad minimalni teplotou jejiho vzniku (700 °C). [19] [20]
V presné hodnoté minimalni teploty se vsak literatura rozchazi. Napriklad J. M. Molarius a kol. ve své
praci detekuji fazi € ve vzorku podrobeném iontové implantaci uz za teplot v rozmezi 477 az 527 °C.
U stejného vzorku pfi nizsich teplotach v rozmezi 357 az 427 °C byly zjistény pouze dominantni faze a
a 6. [20] Jsou znami i jiné méné vyznamné faze jakymi jsou napfiklad faze n —TizN,_, €i & —
TiysN5_,, které maji velmi specifické oblasti existenci. [21]

Maximalni hodnota nasyceni titanu dusikem se pohybuje lehce nad hodnotou 50 %. Pfi
dalsim rastu nasyceni prechazi dusik do plynného stavu a z materialu unika.

Koeficient zaplnéni (tj. pomér objemu atomu k objemu elementarni buriky) elementarni buniky a i 6
faze se s rostouci koncentraci dusiku spojité zvétSuje. V zavislosti na tomto jevu dochazi i ke
spojitému zvétSovani mrizkovych parametrd elementarnich bunék. [19] [18]

5.3 Implantace dusiku do slitin titanu

Dusik je pro ucely implantace zajimavy, zejména pro jeho schopnost zlepSovat povrchové
vlastnosti materiall a jeho komercéni dostupnost. VyuZiva se nejen k dopovani kovd, ale i materialQ
z polymer0. Dopovani povrchu slitin titanu dusikem vyznamné zlepsSuje jeho vlastnosti, jako tvrdost,
hladkost, pfilnavost, odolnost vici korozi ¢i opotiebeni. [9] [5] [12]

5.3.1 Struktura titanu po dopovani dusikem

Princip a nastavené parametry metody iontové implantace ovliviuji vysledny koncentraéni
profil, sloZeni dopované vrstvy a tim i jeji mechanické vlastnosti. Vliv na vysledné zastoupeni fazi ma
predevsim teplota a aplikovana fluence.

Dvéma hlavnimi sloZzkami zastoupenymi v ovlivnéné vrstvé je nitrid titanu TiN (Obrazek 11)
a intersticialni tuhy roztok titanu s dusikem Ti(+N). Pfi iontové implantaci se ve vétsiné pripadl tvori
faze TiN. Vyjimkou muZe byt implantace za vySsich teplot (nad 700 °C), pfi kterych je mozné tvofit
i tetragonalni fazi Ti, N (Obrazek 12).

Tvorba TiN je podminéna urcitou minimalni koncentraci dusiku v teréovém materidlu. [8] [22]
Je proto zavisla na aplikované fluenci a nachazi se v okoli maxima koncentracniho profilu, pficemz
jako minimdlni koncentrace dusiku potfebnd ke vzniku faze TiN je uvddéna hodnota 23 % [18] . Tato
minimalni mez neni viak pevné definovana a v literature jsou rlznymi autory uvadény rozdilné
informace. [23] Tuhy roztok Ti(+N) se pak vyskytuje v oblastech s nizsi koncentraci pred a za
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maximem. Ovlivnénd oblast se proto nejcastéji sklada ze tfi vrstev, které volné prechazeji do
neovlivnéné ¢asti s plvodni strukturou.

Na sloZzeni modifikované vrstvy ma velky vliv aplikovana fluence. Pfi jejim zvySovani dochazi
jak kvétSimu zastoupeni pfimési v materidlu tak i kprohloubeni celkové ovlivnéné vrstvy. P¥i
vysokych fluencich je tfeba také uvaZovat odpraSovdni svrchni vrstvy a vétsi vyskyt mftizkovych
poruch. Odprasovani svrchni vrstvy ma za nasledek presunuti maxima blize k povrchu a mlze vést az
k Uplnému zaniku prvni vrstvy pfed maximem tvorené intersticidlnim tuhym roztokem. To mlze mit
za nasledek vyznamnou deformaci koncentracniho profilu.

Ptfevazujici fazi v celkové ovlivnéné vrstvé je tuhy roztok Ti(+N). Mechanismy zpevnéni materialu
pfi iontové implantaci jsou tvorba intersticidlniho tuhého roztoku Ti(+N), vznik faze TiN ¢i vnitini
pnuti zplsobené radiacnim poskozenim. [8] [20] [22]

6. Simulacni programy

ZpuUsob, jakym lze predbéiné ziskat informaci o hloubkové distribuci primési v pevné latce je
popis drahy Castice a jejich interakci s tercovymiatomy pomoci simulacnich program(. Pfi jejich
spravném pouZiti ndm mohou poskytnout uZitecné informace, které lze svyhodou wvyuZit pfti
navrhovani redlnych experiment(, technologickych postupt ¢i k dalsim simulacim.

Programy vyuZivaji rGznych typu algoritmi na rQzné uUrovni popisu meziatomarnich interakci.
Existuji dva zakladni pohledy na zjednoduseni a popis trajektorie urychleného atomu v pevné latce,
jimiz jsou:

1. Aproximace bindarni kolizi (BCA)
K popisu pohybu ¢astice vyuziva algoritm( metody Monte Carlo (MC) (6.1.1) a cely proces
vnikani ¢astice do pevné latky je aproximovan kaskadou nezavislych bindrnich srazek.
Mezi nejznamé;jsi programy vyuzivajici metody MC patfi programy SRIM (Stopping and Range
of lons in Matter) ¢i TRIDYN. Existuji i dalsi méné znamé obdobné programy jako napftiklad
program PERST nebo SASAMAL.

2. Molekularni dynamika (MD)
MD popisuje komplexnéji sily okolnich ter¢ovych atomd, které nepretrzité plsobi na vnikajici
Castici. Lze s ni tak zahrnout naptiklad i tepelné kmitani okolnich atomd. Aproximace touto
s vwhodou vyuzit napriklad pro popis interakci nizkoenergetickych atom(, kde naopak BCA
selhava.
Metodu MD wyuZivaji napriklad volné dostupny pocitacovy kéd LAMMPS ¢&i program
Materials Studio, k jehoz pouZiti je vSak nutné vlastnit licenci. [4] [24]

Ve své praci se budu podrobnéji zabyvat programy uzivajici metody MC, zejména pak volné
dostupnému programu SRIM.
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6.1 Aproximace binarni kolizi

Pocitacové simulace popisujici trajektorie energetickych iontd v pevné latce pracuji
se zjednodusujicimi predpoklady pro meziatomarni kolize. Touto metodou je pohyb urychleného
iontu pevnou latkou zjednoduSen na sekvenci nezavislych binarnich srazek s teréovymi atomy, mezi
kterymi cestuje po pfimé draze, na které je zpomalovan elektronovym brzdénim (Obrazek 13).

3 2

g g . <
Piima draha mezi A4 .

jednotlivymi
kolizemi ?

Obrdzek 13 Schéma nezavislych bindrnich srdZzek mezi atomy. [11]

Uhel vychyleni ze sméru leticiho iontu a predand energie po bindrni kolizi jsou zavislé
predevsim na srazkovém parametru p (4.3). Pro uréeni srdzkového parametru se v simulacich
pouZivaji dva zakladni typy kodu. Aproximace bindrni srazky pomoci metody Monte Carlo a
aproximace uvazujici krystalické struktury.

Metodou Monte Carlo je srazkovy parametr kazdé kolize vybirdn ndhodné na zakladé jeho
rozloZeni pravdépodobnosti a zavisi pouze na hustoté atom( tercového materialu. Zejména proto
je tento pristup aproximace pohybu iontu v pevné latce vhodny pro amorfni terCové materialy.
S touto metodou pracuje napfiklad program SRIM. Pro simulace chovani urychleného iontu
jasné definovanou polohu a srazkovy parametr
a vzdalenost k dalSimu interagujicimu atomu jednoznacné odpovidaji jeho poloze vtomto krystalu.
Lze jimi popsat napfiklad jev kandlkovani v monokrystalech. Tuto metodu aproximace vyuZiva
napfiklad program MARLOWE. Tyto zplsoby zjednoduSovani binarnich srazek jsou dostacujici pro
hodnoty kinetické energie v fadek keV, pro nizsi hodnoty jsou méné presné. [11] [25]

Pti interakci energetického atomu s atomem substratu mizZe dojit k pfenosu takové energie,
Ze je tento atom ze své plvodni polohy vyrazen a prostupuje pevnou latkou dale. Takto vyrazeny
atom je schopen predavat dostatecnou energii i dalSim atomlm substratu a proces tak opakovat.
Dochazi
k takzvané srazkové kaskadé (Obrazek 14). Srazkova kaskada je zavisld na typu struktury terce. [24]
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Obrdézek 14 Schéma srdzkové kaskddy. Fialové je zndzornén urychleny atom vstupujici do pevné ldtky. Cervené, modre a
zelené jsou zndzornény primdrné aZ kvartérné vyrazené atomy ze svych poloh. Prevzato z [11]

Programy s sebou pfinasi aproximativni podminky, na zakladé kterych pracuji. BCA napfiklad
pomiji vlivy tepelnych kmitli atom(, které mohou v nékterych pfipadech hrat svou roli. Neuvazuji
také tvoreni clusterd a shlukd materialovych poruch terce. PFi nizkych energiich je popis pohybu
Castice metodou BCA téz problematicky, nebot vlivem nizsi rychlosti leticiho atomu na néj znatelnégji
pusobi interakéni sily okolnich atomd, jejichZz projev metoda BCA zanedbdva. Se snizovanim energie
letictho atomu dochazi tedy kvétSimu zkreslovani vysledk(l simulace.Pfi praci se simulacnimi
programy vyuZivajicimi BCA je proto nutny jisty nadhled a znalost teoretického fungovani
zkoumanych jevl. Simulaéné ziskané vysledky a data jsou proto posléze podrobovany dalsSim
analyzam. [24] [26]

Pro simulacni programy vyuZivajici metodu BCA jsou pro popis meziatomového pulsobeni
pouzivany typické interakéni potencidly. Patfi mezi né i takzvané stinéné Kolumbovské potencialy,
které pri priblizovani atom( odvozuji zavislost odpudivych sil na zakladé Columbova zakona. P¥i
vétsSich vzdalenostech se realizuje odstinéni elektronovym obalem pomoci takzvané stinici funkce.
UvaZujeme-li meziatomovy interakéni potencidl jako Kolumbovsky potencidl pro obor kratkych
vzdalenosti r, Ize jej obecné napsat ve tvaru:

7,7, e? (6.1)

V(r)= ( >CD(r,a)
kde Z; a Z, jsou atomova Cisla interagujicich atomd, r je vzdalenost jejich hmotnych stredd, e je
elementarni naboj a ®(r,a) je stinici funkce, kde a je stinici polomér charakteristicky pro parametry
interagujicich atomi. Nejcastéji pouzivané potencidly jsou napfiklad Molierv, WHB (Wilson,
Haggmark, Biersack) ¢i ZBL (Ziegler, Biersack, Littmark). VSechny zminéné potenciadly lze popsat
vztahem (6.1). LiSi se pouze interpretaci stinici funkce. [27] [28] [24]

6.1.1 Metoda Monte Carlo

Jednd se o numerickou metodu schopnou fesit libovolné matematické ulohy pomoci
modelovani ndhodnych velicin a statického odhadu jejich charakteristik. Nejbéznéjsi postup metody
je hledani takové hodnoty d, ktera je zaroven stfedni hodnotou E (X) néjaké nahodné velic¢iny X.
Metoda ma své vyuziti v matematickych ulohach, kde jsou vztahy mezi prvky dany nadhodnymi déji.
Jedna se tedy o metodu vyuZivajici se zejména v odvétvich stochastiky.

28



Typickymi aplikacemi metody jsou napriklad vypocet vicerozmérnych integrali, feSeni
soustav diferencialnich rovnic ¢i simulovani experimentl. Velky rozmach zaZila metoda s pfichodem
pocitacu, ale objev jejich zakladnich principl saha az do roku 1873. [29]

6.2 Simulovani koncentracnich profil{

Pro simulovani a zpracovani koncentracnich profild implantovanych iontl lze vyuZit fadu
pocitacovych programd, které jsou schopny numericky zpracovat chovani urychleného iontu v pevné
latce. Mezi nejpouzivanéjsi patfi napfiklad program SRIM (Stopping and Range of lons in Matter)
nebo program TRIM (Transport of lons in Matter). Oba vychdzeji ze stejné platformy a jsou vhodné
pro ucely iontové implantace. Pracuji na zakladé dynamické simulace, pfi které se sleduje draha se
zménou energie pfi opakujicich se ndahodnych binarnich kolizich atomd. Tyto programy vyuZivaji
algoritmy metody Monte Carlo a jsou vhodné pro pripady simulace implantace do amorfnich
¢i polykrystalickych prostredi. Simulace MC neumoZzniuji vzit v Uvahu aspekty krystalickych struktur,
které se vradé pfipadd projevuji do vysledné hloubkové distribuce implantované pfimési. Tyto
projevy jsou vsak v mnohych pfipadech zanedbatelné a jejich vlivy Ize minimalizovat ¢i potlacit Uplné.
Simulace MC jsou tedy schopny poskytnout relativné divérna data i pro krystalické struktury a jsou
pro né majoritné vyuzivané zejména pro prvotni aproximace. [11] [1] [4]

Dynamickou verzi programu TRIM je program TRIDYN ¢i jeho novéjsi verze SDTrimSP, ktera je
kombinaci obou. S v ndzvu tohoto programu znaci staticky, D dynamicky a SP znamend moznost
volby mezi sekvenénim ¢i paralelnim mddem programu. [30] [31] Dalsimi programy, které lze
k ucellim predpovédi distribuce Cetnosti vyuzit mohou byt napfiklad program SASAMAL nebo PERST.
Oba zminéné programy jsou vSak obdobou programu TRIM. [1]

Vytvareni modelld a simulaci déji na molekuldrni drovni nam muaze poskytnout uzitecné
védomosti o hloubce a rozlozeni distribuované primési a modifikaci oblasti podrobenych implantaci.
Z téchto teoreticky ziskanych znalosti Ize s Uspéchem odhadnout nezndmé veliciny k nastavovani
vhodnych experimentalnich parametri ¢i dalsSim simulacim.

6.3 Program SRIM

Stopping and Range of lons in Matter (SRIM) je skupina pocitacovych program( (psana
ve Visual Basic 5.0) uZivana k simulacim interakci iontl s pevnou latkou. Program byl vytvoren v roce
1983 a postupné vylepSovan aZz do roku 1998 a stale je dostupny ke staZeni na jakékoli zafizeni s
operacni systémem Windows.

Ke své funkci vyuZivd metody simulace Monte Carlo pro aproximaci binarnich srazek
s nahodnou volbou srazkového parametru kazdé meziatomarni kolize. Podprogramem SRIMu je
program Transport of ions in matter (TRIM), ktery je populdrni v oborech iontové implantace,
ale i v ostatnich odvétvich zabyvajicich se ozafovanim materialli. Material terce je uvaZovan jako
spojité amorfni prostfedi definované hustotou vybraného prvku (¢i kombinace prvkd) a tiemi
parametry vazebnych energii atomd. Tercovy materidl mlze byt tvoren i vice takovymi vrstvami
o rliznych tloustkach.

Uzivatel ma mozZnost skrze grafické rozhrani (Obrazek 15), které program TRIM nabizi, zvolit
vstupni parametry a pozadovand vystupni data. Jako volitelné vstupni parametry, pro které bude
simulace provedena je poZadovano urychlovaci napéti, typ iontu a typ tercového materidlu, ktery
muzZe byt v jedné az osmi rozdilnych vrstvach. Po zvoleni prvku iontu je programem automaticky
vyplnéna tabulka jeho vlastnosti (uvazovany jsou nejbéznéjsi izotopy), parametry jako hmotnost Ci
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atomové Cislo Ize ménit. Podobné program zachazi i s volbou prvku terce (je tedy mozna i simulace
do plynného terce), kde mimo zminéné vlastnosti lze do jisté miry ménit i brzdné vlastnosti
materidlu. Nastavit Ize také rlzné typy vypoctu, pro které chceme simulaci provést. Vypocet mize
pak byt detailnéjsi
v kyZenych ohledech a opomenout aspekty, které zrovna nejsou zapotfebi (napf. ztrata energie
iontl, detaily srazkovych kaskad), tim dojde i ke zrychleni celkové doby simulace.

Jako primarni vystup program vykresli ¢i vypiSe tfidimenzionalni rozloZeni implantované
pfimési v terCovém materidlu. DalSimi moZnymi vystupy mohou byt napfiklad hloubka dosahu,
rozprostieni pfimési od plvodniho mista vniku paprsku iontl do terce, dale informace o terCovém

materidlu, jakymi jsou rozloZeni poruch (vakance), ionizace, tvorba fononl a informace
o energetickych ztratach iontu elektronovym a jadernym brzdénim.

Zménou typu kalkulace je také moiné ziskat podrobné informace o kaskadé interakci
kazdého iontu s pevnou latkou. Pro kazdou simulaci Ize vybrat jaka vystupni data jsou poZadovana,
takZe program nemusi uklddat data, ktera uZivatel nevyZzaduje. Kalkulace programu mohou zabrat
delsi dobu v fadu az nékolika hodin, proto je moZné kdykoli simulaci pozastavit a posléze pokracovat
dale. Data
a jejich grafické znazornéni jsou ukladana po kazdém implantovaném iontu a lze je v redlném case
sledovat. V pribéhu simulace je moziné ménit nékteré zadané vstupni parametry (hustota terce,
urychlovaci napéti, Uhel dopadu paprsku, typ iontd atd.) a stémito novymi parametry ddle
pokracCovat. Hlavni vyhodou programu je, Ze uzivateli poskytuje rychlé vypocty a vysledky s dobrou
presnosti.

Jednim z dalSich zékladnich zjednodusujicich predpokladi programu je plné amorfni terCovy
material. Nelze jim proto popsat nékteré jevy, vyskytujici se pfi dopovani materialQ s krystalickymi
strukturami (napf. iontové kanalkovani (4.5)). Program neni schopen popsat ani shlukovani
materidlovych poruch terce nebo tepelné chvéni jeho atom(. [11] [26] [32]
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Obrdzek 15 Grafické rozhrani programu TRIM.
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Instalace programu na zafizeni s novéjSimi verzemi Windows muzZe byt sloZitd. Na webovych
strankach programu je vsak navod s nékolika postupy, podle kterych Ize program nainstalovat. Tv(rci
program vybavili podrobnymi dil¢imi informacemi ke vsem inputdm a outputlim a celkové je
program velmi uZivatelsky pFivétivy.
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7. Prakticka cast

Dopovany materidl béhem procesu iontové implantace méni spojité svou hustotu. Tim se pro
vstupujici energetické atomy stadvda méné propustnym a dosah téchto atom( se snizZuje (roste brzdna
schopnost materialu). Dochazi tak k deformaci vysledného koncentra¢niho profilu, kterd se projevuje
pfiblizenim maxima koncentrace blize k povrchu dopovaného vzorku. Program SRIM béhem simulace
pracuje s konstantni hustotou tere a neni tak schopen tuto deformaci uvazovat ve vysledném
koncentrac¢nim profilu implantované primési.

Pro zaneseni vlivu zmény hustoty materidlu béhem implantace do vysledného koncentracniho
profilu bylo v programu SRIM provedeno jedendct simulaci pro rozdilné hodnoty hustoty terce. Tyto
teoreticky stanovené hodnoty hustoty terce byly vypocteny pro koncentrace pfimési od 0 do 50 %
(krok 5 %).

Na zakladé obdrienych dat bylo vytvoreno sedm teoretickych koncentracnich profild pro sedm
raznych hodnot fluence. Ziskané teoretické koncentracni profily uvaZujici zménu hustoty terée byly
ve vysledku porovnany s koncentrac¢nim profilem z prvni simulace pro nulovou koncentraci dusiku.

7.1 Predpoklady vypoctu teoretické hustoty terce

Vramci teoretického zaneseni vlivu zmény hustoty terCe béhem dopovani byly uvaZovany
nasledujici pfedpoklady vypoctu:

e Material terce byl uvazovan jako cisty titan o bez mfizkovych poruch.

e Zadany material byl uvaZoval jako amorfni a pro dil¢i simulace byla v celé hloubce vzorku
uvazovana konstantni hustota.

e Jako dopant byl zvolen dusik

e Teoreticky pribéh hustoty v zavislosti na koncentraci dusiku byl rozdélen na tfi oblasti
(Obrazek 19):

o Oblast1—od0do 10 % koncentrace dusiku
o Oblast 2 —-o0d 10 do 25 % koncentrace dusiku
o Oblast 3 —o0d 25 do 50 % koncentrace dusiku

e Rozméry terce byly uvazovany dle tabulky niZe (Tabulka 1).
e Hodnoty molarnich hmotnosti titanu a dusiku uZité ve vypoctech a simulacich byly uvazovany
dle tabulky niZe (Tabulka 2).

Tabulka 1 Parametry terce.

Parametry terce [em]
Sitka a 1
Délka b 1

Hloubka c 0,000025
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Tabulka 2 Hodnoty moldrnich hmotnosti prvkd Tia N.

Typ prvku Molarni hmotnost [g/mol]
Titan 47,867
Dusik 14,0067

7.2 Zména hustoty terce

K teoretickému stanoveni hustoty jakéhokoliv materidlu je potifeba znat hmotnost a objem
jeho elementarni buniky. Objem elementarni buriiky je definovan tvarem krystalické mrizky.
Jeji hmotnost je dana hmotnosti atomu, které se v ni nachazeji. Podilem téchto veli¢in ziskdme
hustotu elementarni burniky a tim i hustotu daného materialu.

V ptipadé materidalu podrobeného iontové implantaci se méni jeho chemické slozeni a
dochazi tak ke zméné hmotnosti i objemu jeho elementarnich bunék. Tim se vdasledku méni
hustota. Prlibéh hustoty v zavislosti na koncentraci se dle vypoctl déli na tfi oblasti, ve kterych se lisi.

e Prvni oblast, ohrani¢ena hodnotami koncentrace dusiku od 0 do 10 % je dana strmym
narlstem krystalovych parametr(i elementarni buriky tuhého roztoku titanu s dusikem.

e Druha oblast je vymezena hodnotami koncentrace dusiku od 10 do 25 %. RuUst krystalovych
parametrl elementarni buriky tuhého roztoku je zde oproti prvni oblasti vyrazné pomalejsi.

e Treti oblast je vymezena hodnotami koncentrace dusiku od 25 do 50 % a dochazi zde
majoritné ke tvorbé faze 6.

7.2.1 Zména hustoty terce vlivem torby tuhého roztoku (oblast
1a?2)

J. P. Bars a kol. ve své praci zkoumali zavislost mfizkovych parametrd elementarni buriky faze
a na koncentraci dusiku v celé jeji oblasti homogenity. [18] Vysledky jejich méfeni jsou uvedeny
v tabulce niZe (Tabulka 3).
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koncentraci dusiku. [18]

Tabulka 3 Experimentdiné zmérené mrizkové parametry a a c elementdrni buriky tuhého roztoku Ti(+N) v zdvislosti na

Koncentrace dusiku Parametr a [A] Parametr ¢ [A]
Cy [%]
0,05 2,950 4,682
0,7 2,951 4,685
0.9 2,951 4,684
3.6 2,953 4,708
48 2,956 4,715
5,95 2,960 4,733
8 2,964 4,750
91 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
185 2,970 4,775
19,2 2,970 4,787
205 2,970 4,787
21 2,971 4,788
218 2,973 4,788
22 2,974 4,789
22 2,973 4,788

Grafické znazornéni namérenych hodnot krystalovych parametr( v zavislosti na koncentraci
dusiku je patrné z obrazku nize (Obrdzek 16). Graf pokryva celou oblast homogenity faze a.
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Zavislost parametru a hex. miiZky tuhého roztoku Ti(+N)
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Obrdzek 16 Zavislost mrizkovych mrizky parametri a a c tuhého roztoku Ti(+N) na koncentraci dusiku.
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Z grafického zndzornéni je patrny zlom v okoli hodnoty 9-10 % koncentrace dusiku. Pfed i za timto
zlomem byly namérené hodnoty aproximovany linedrni funkci metodou nejmensich ctverct.
MFizkové parametry v zavislosti na koncentraci dusiku v tuhém roztoku jsou tedy teoreticky popsany
vztahy:

e 0d0do9%:

a=18%10"3Cy + 2,949 (7.1)

c=8,9x%10"3Cy + 4,6779 (7.2)
e 0d9do22%:

a=0,5%10"3Cy + 2,9607 (7.3)

c=2,2%10"3Cy + 4,7397 (7.4)

Na zakladé vztah( (7.1) a (7.2) byly dopocitany teoretické rozméry krystalovych parametrd pro
uréené hodnoty koncentraci dusiku vtuhém roztoku do 10 %. A na zadkladé vztah( (7.3) a (7.4) pak
rozméry krystalovych parametrli od 15 do 25 % (Tabulka 4).

Tabulka 4 Teoreticky vypocitané mrizkové parametry "a" a "c" elementdrni buriky tuhého roztoku Ti(+N) pro dané hodnoty
koncentrace dusiku.

Koncentrace dusiku o [A] CIA
C [%]
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 elementdrni buriky daného tuhého roztoku (Obrazek 9) je jeji objem dan vztahem:

v—a 3, (7.5)

Kde a a c jsou krystalové parametry (a — délka hrany, ¢ — vyska). Hmotnost elementarni bunky
daného tuhého roztoku byla stanovena na zakladé vztahu:

36



2xmp; + 2% Cyxmy (7.6)
m=
Ny

Kde my; a my jsou moldrni hmotnosti titanu a dusiku, Cy je koncentrace dusiku v teréi a Ny je
Avogadrova konstanta. Hustota elementdarni buriky je pak dana podilem téchto dvou veli¢in vztahem:
_m (7.7)

P=y
Na zadkladé vztahl (7.5), (7.6) a (7.7) byly dopocteny hodnoty objemu, hmotnosti a hustoty
elementarni bunky tuhého roztoku v patficnych jednotkdch v zavislosti na danych hodnotach
koncentrace dusiku v terci pro oblasti 1 a 2 (Tabulka 5).

Tabulka 5 Hodnoty objemu, hmotnosti a hustoty elementdrni buriky tuhého roztoku pro dané hodnoty koncentrace dusiku
(oblast1a2).

Koncer;cl\r,a[i/(:]dusiku VIAY m [g] o [g/cm’]
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 znazornéni pribéhu hustoty tuhého roztoku Ti(+N) na koncentraci dusiku v terci je
patrné na obrazku nize (Obrazek 17).
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Zména hustoty tuhého roztoku Ti(+N) v zavislosti na
koncentraci dusiku
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Obrdzek 17 Zavislost hustoty tuhého roztoku Ti(+N) na koncentraci dusiku v terci.

V prvni oblasti priibéhu zmény hustoty (tj. od hodnoty koncentrace dusiku 0 az 10 %) je patrny mirny
pokles hustoty popsany vztahem:

p =—0,001Cy + 4,5122 (7.8)

Tento jev je dan rychlejSim narlistem objemu elementarni buriky vici narlstu jeji hmotnosti. Ve
druhé oblasti (tj. od hodnoty koncentrace dusiku 10 aZ 25 %), kde je rlst krystalovych parametrt
s rostouci koncentraci dusiku pomalejsi, je patrny strmy nardst hustoty popsany vyrazem:

p =0,0096Cy + 4,4086 (7.9)

7.2.2 Zména hustoty terce vlivem tvorby faze 6 (oblast 3)

Po dosazeni urcité limitni hodnoty rozpustnosti, se v materidlu za¢ne tvorit faze 6 s kubickou
plosné centrovanou mfizkou (Obrazek 11). Tato limitni hodnota se nachazi v okoli 23% koncentrace
dusiku. Podobné jako u faze a dochazi s rostoucim zastoupenim dusiku k deformaci elementdarni
bunky a krystalovy parametr a, definujici kubickou mfizku faze 6, spojité roste. [20] S rostouci
koncentraci dusiku roste i hustota této faze.

S. Nagakura a kol. méfili hustotu nitridu TiN (faze 8) a jejich vysledky jsou zapsany v tabulce
nize (Tabulka 6) [33].
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Tabulka 6 Zavislost hustoty fdaze TiN na koncentraci dusiku.

Koncentrace dustku Cy | )\ ota TiN [g/cm?]
(%]
) 5,029
40,15 5,084
41,87 >,080
44,38 >,151
48,15 >,306
48,46 >,356

Grafické znazornéni pribéhu hustoty faze 6 na koncentraci dusiku v terci je patrné z obrazku
nize (Obrazek 18).

Zmeéna hustoty faze TiN v zavislosti na koncentraci
dusiku

5.400
5.350 L

5.300 Lo

(53]
=]
[ 93]
=]

5.200

S L e | ¥ =0,0299% +3,8655

Hustota [g/cm?®]

5.100
5.050
5.000

4.950
37.000 39.000 41.000 43.000 45.000 47.000 49.000 51.000

Koncentrace dusiku [%]

Obrazek 18 Zména hustoty fdaze TiN v zavislosti na koncentraci dusiku

Z grafického znazornéni vyplyva linedrni rist hustoty s koncentraci dusiku, ktery lze aproximativné
popsat rovnici:

39



p = 0,00299Cy + 3,8655 (7.10)

Rovnice (7.10) byla pouzita pro stanoveni teoretické hustoty terée pro dané koncentrace dusiku od
30 do 50 % (Tabulka 7).

Tabulka 7 Hustota fdaze TiN pro dané hodnoty koncentrace dusiku.

Koncentrace dusiku Hustota TiN
Cn (%] [g/cm’]
30 4,763
35 4,912
40 5,062
45 5,211
50 5,361

7.2.3 Vysledné hodnoty hustoty

Vysledné hodnoty hustoty pro dané koncentrace dusiku jsou sepsany v tabulce nize (Tabulka 8).

Tabulka 8 Vysledné hodnoty hustoty pro dané koncentrace dusiku.

Koncerg;a[;]dUSEk” Hustota [g/cm’]
0 4,512
c 4,508
0 4,502
15 4,557
20 4,603
>C 4,648
30 4,763
3c 4,912
20 5,062
45 5,211
50 5,361

Pro tyto hodnoty hustoty byly provedeny dilci simulace v program SRIM. Grafické znazornéni
pribéhu hustoty terce v zavislosti na koncentraci dusiku je patrné z obrazku nize (Obrazek 19). V
grafu jsou barevné odliseny tfi zminéné oblasti prilbéhu zmény hustoty terce.
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Obrdzek 19 Zména hustoty terce v zavislosti na koncentraci dusiku.

V prvni oblasti zmény hustoty je patrny mirny pokles popsany rovnici (7.8). V druhé oblasti
dochazi k narlstu hustoty aproximativné popsané rovnici (7.9). Ve treti oblasti, ovlivnéné vznikem
faze 6, ma narlst hustoty nejstrméjsi charakter a lze jej popsat rovnici (7.10).

7.3 Nastaveni parametrd simulace

Pro vSechny provedend simulace byli vstupni hodnoty aZz na hustotu neménné. Molarni
hmotnosti titanu a dusiku byly zadany obdobné tém, uzZitym pfi teoretickych vypoctech. Urychlovaci
napéti bylo stanoveno na hodnotu 70 keV. Hustota pro dané koncentrace dusiku byla pro dilci
simulace volena dle teoreticky stanovenych hodnot shrnutych v tabulce vyse (Tabulka 8). Tloustka
vrstvy dopovaného vzorku byla stanovena na 2500 A (tj. 250 nm) a rozdélena na sto stejnych dilkd
(po 25 A), ve kterych byl zkouman koneény pocet atoml implantované piimési.

7.4 Tvorba koncentrac¢nich profild

Jako vystupni data ze simulace vypise program SRIM koncentraci dané pfimési v terci (Osa y)
v zavislosti na hloubce (osa x) (Obrazek 20).
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Obrézek 20 Viykreslend vystupni data ze simulace programu SRIM (Osa x hloubka [A], osa y koncentrace pfimési
[atomy/cm?]).

Poscitanim hodnot na ose y z nékolika simulaci provedenych pro rGzné hustoty v danych hloubkach
a jejich naslednym prenasobenim vhodnym koeficientem je mozné vytvorit nové hodnoty na ose y
respektujici zménu hustoty terce. Jako koeficient prendsobeni byla uvazovana reciproka hodnota
poctu simulaci uzitych ke tvorbé daného koncentracniho profilu.

V programu bylo provedeno jedenact simulaci pro hodnoty koncentraci pfimési od 0 do 50 %
s krokem 5 %. Z dat obdrZenych ze simulaci bylo nasledné vytvofeno sedm teoretickych
koncentracnich profila respektujicich zménu hustoty terce. Kazdy z téchto koncentracnich profild byl
vytvoren
pro rozdilnou hodnotu fluence. S rostouci fluenci dochazi totiz ke zvySovani celkové koncentrace
pfimési v terci. Vysledna koncentrace pfimési v materidlu terce uréuje zastoupeni vzniklych fazi a tim
i jeho hustotu. Naptiklad pfi implantovani s niz$imi hodnotami fluence ((1a2)* 107cm?) je
vysledna koncentrace primési nizsi a nemusi nutné dochazet ke tvorbé fazi vyskytujicich se nad touto
hodnotou koncentrace. Pro zohlednéni tohoto efektu pfi tvorbé hloubkovych profild, byly pro dané
hodnoty fluenci zapocitana pouze data odpovidajici pfislusné vysledné koncentraci pfimési v terci.

Kurceni teoretické vysledné koncentrace pro dané fluence je nutné znat pocet atomdi
v objemu terce. Zname-li tento pocet atomU a uZitou fluenci, jsme schopni z poméru téchto dvou
hodnot ziskat celkové procentualni zastoupeni pfimési v objemu terce. Z parametrd terce (Tabulka 1)
tvaru kvadru byl dle rovnice nize (7.11) stanoven jeho objem V = 2,5 * 107> cm?.

V=axbxc (7.11)

Hustota titanu v pfislu$nych jednotkich (atomy/cm®) byla ziskdna z programu SRIM a odpovida
teoreticky stanovené hustoté Cistého titanu (Tabulka 9).

Tabulka 9 Hustota titanu.

Hustota Ti [g/cm”] Hustota Ti [atomy/cm?]
4,5122 5,676E+22
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Pocet atoml vobjemu tere je tedy dan vztahem (7.12) a odpovidd hodnoté
P = 1,419 * 108 atom?.

P = (Hustota Titanu [atomy/cm3]) * (Objem terte V [cm3]) (7.12)

Uvazujeme-li fluenci jako pocet implantovanych iont( dusiku, je moZzné vyslednou koncentraci dusiku
v objemu terce stanovit dle vztahu:

_ Potet atomi titanu v objemu terce P (7.13)
N =

fluence

Vysledné hodnoty koncentrace dusiku v zavislosti na zvolenych fluencich jsou zapsany v tabulce nize
(Tabulka 10).

Tabulka 10 Celkovad procentudini koncentrace dusiku v terci pro dané hodnoty fluence.

Fluence [atomy/cm’] Kencentrace dusiku
v teréi [%]
1E+17 7
2E+17 14
3E+17 21
4E+17 >3
5E+17 35
6E+17 42
7E+17 49

Uzity zplsob stanoveni koncentrace primési vterci nereflektuje jeji redlné rozloZeni
(Gaussova krivka). V okoli maxima dosahuji koncentrace vyssich hodnot, a proto byly ke tvorbé
hloubkovych profild pro dané fluence pouZity simulace provedené pro nejblizsi vyssi hodnoty
koncentraci pfimési. V tabulce niZe jsou shrnuty parametry uzité k vytvoreni hloubkovych profilG pro
dané hodnoty fluence (Tabulka 11).

43



Tabulka 11 Parametry uZité ke tvorbé koncentracnich profild.

Fluence [atomy/cm?]

Koncentrace dusiku

v terci [%)]

Pocet pouZitych simulaci

Koeficient prenasobeni

1E+17

7,0

prvni3z11

1/3

2E+17

14,1

prvni4z11

1/4

3E+17

21,1

prvnich 6 z 11

1/6

4E+17

28,2

prvnich 7 z11

1/7

SE+17

35,2

prvnich 8 z11

1/8

6E+17

423

prvnich 10 z 11

1/10

7E+17

49,3

prvnich 11 z11

1/11

Data, obdrZena ze simulaci byla zpracovavana v programu Excel (Obrazek 21)(viz pfilohy).

‘Adresa slazky s autputy ze simulaci TRIM:

[c\outputy\Hustota Data_A

| [Fluence

[1E917 | Pazet

Pruni natitany fadek

|a7

| |Pro vie napis 1 | |

Jména dokumenti RANGE_OON.txt RANGE_DSN. txt RANGE_10N. txt RANGE_15N.txt RANGE_20N. txt RANGE_25N.txt RANGE_30N.txt RANGE_35N.txt RANGE_40N.txt RANGE_45N.txt RANGE_SON.txt
potet atom{ na cm*3 5,676E+22 5,670E+22 5,664E+22 5,733E+22 5,790E+22 5,B47E+22 5,992€+22 6,179E+22 6,368E+22 6,555E+22 6,744E+22
Viihowé koef. 1/3 13 1/3 a o o o o o o i
Vysledek [atm/cm*3] x ¥i ¥2 B ¥4 ¥5 ¥6 ¥ v8 ¥e ¥10 yi1
2640 5 2680,00 2640,00 2600,00 2920,00 2960,00 2800,00 3200,00 3200,00 3760,00 4040,00 4200,00
E 5680 50 5680,10 5680,10 5680,10 5720,10 5840,10 5680,10 5760,10 6080,10 6120,10 6440,10 6600,10
E 8560 7 600,10 6560,10 6520,10 600,10 6340,10 6760,10 7440,10 7520,10 8040,10 7760,10 7920,10
E 8453 100 8440,10 2480,10 8440,10 8580,10 520,10 9000,10 8880,10 10000,00 9960,10 10760,00 11840,00
E 9960 125 10040,00 9920,10 9920,10 9920,10 10280,00 10000,00 10160,00 11240,00 11200,00 11040,00 10840,00
| 8853 150 8300,10 8880,10 8880,10 320,10 9120,10 400,10 9920,10 10040,00 11160,00 11840,00 12680,00
E 11133 175 11080,00 11200,00 11120,00 11520,00 11840,00 11760,00 12120,00 12640,00 12440,00 13280,00 13680,00
B 11440 200 11400,00 11400,00 11520,00 11200,00 11320,00 11800,00 12920,00 14280,00 14840,00 15240,00 16520,00
s 12147 225 12120,00 12240,00 12080,00 12800,00 13240,00 13760,00 14600,00 15560,00 16600,00 17120,00 17080,00
£ 13760 250 13960,00 13600,00 13720,00 14480,00 14440,00 14880,00 15920,00 16200,00 17000,00 18560,00 19400,00
E 15547 275 15560,00 15640,00 15440,00 15160,00 15280,00 15320,00 16160,00 17960,00 19320,00 20960,00 21480,00
E 15200 300 15440,00 15120,00 15040,00 15320,00 16520,00 17680,00 18640,00 19640,00 21840,00 21200,00 21640,00
E 18427 325 18360,00 18360,00 18560,00 19120,00 19200,00 18920,00 18360,00 19840,00 21760,00 23560,00 25560,00
B 17493 350 17520,00 17320,00 17640,00 17360,00 17960,00 18640,00 21160,00 23080,00 23640,00 25800,00 27761,00
| 20613 375 20840,00 20640,00 20360,00 21920,00 22080,00 22080,00 23760,00 25240,00 25920,00 26520,00 27761,00
E 21627 400 21800,00 21560,00 21520,00 21720,00 23480,00 24400,00 24160,00 24280,00 25320,00 27521,00 29721,00
E 22573 425 22320,00 22760,00 22640,00 23840,00 23640,00 23440,00 23680,00 25160,00 28041,00 29681,00 31721,00
E 22453 450 22720,00 22240,00 22400,00 22920,00 22960,00 23680,00 26000,00 29041,00 30601,00 32681,00 35681,00
E 25653 475 25600,00 25720,00 25640,00 26560,00 26680,00 26961,00 29161,00 30881,00 33121,00 36161,00 38601,00
4 27134 500 27241,00 27121,00 27041,00 27721,00 28121,00 29201,00 31681,00 34321,00 34881,00 38921,00 42161,00
4 29374 525 29641,00 29281,00 29201,00 31001,00 33081,00 33241,00 31961,00 34561,00 39601,00 43121,00 43521,00
£ 30034 550 29921,00 30321,00 30041,00 29761,00 23401,00 31161,00 36921,00 40281,00 41041,00 43721,00 46561,00
E 33214 575 33561,00 33041,00 33041,00 34961,00 35841,00 36601,00 33001,00 40041,00 41961,00 46081,00 45161,00
E 36281 600 36041,00 36401,00 36401,00 37081,00 37721,00 37121,00 33841,00 42601,00 46001,00 48641,00 52681,00
E 37321 625 37321,00 37481,00 37161,00 38841,00 39521,00 39441,00 40521,00 44001,00 47841,00 53001,00 54401,00
E 38894 650 38681,00 38881,00 39121,00 38041,00 38641,00 41121,00 43001,00 47481,00 50481,00 53561,00 58162,00
|4 38761 675 38881,00 38841,00 38561,00 40561,00 42561,00 43641,00 47801,00 50401,00 51721,00 58202,00 62002,00
B 43294 700 43441,00 43321,00 43121,00 44761,00 46241,00 48321,00 49161,00 50201,00 58042,00 61082,00 64522,00
4 45241 725 45161,00 45521,00 45041,00 47201,00 47561,00 48881,00 50161,00 56001,00 59202,00 62362,00 68842,00
E 46761 750 46921,00 46521,00 46841,00 46481,00 48041,00 48601,00 52721,00 57802,00 62322,00 67002,00 73762,00
E 47801 775 48241,00 47641,00 47521,00 51161,00 51681,00 52321,00 57522,00 61442,00 66842,00 71762,00 76802,00
E 50814 800 51521,00 50801,00 50121,00 53641,00 55281,00 59322,00 60682,00 65242,00 70722,00 76842,00 82482,00
| 57255 825 56521,00 57562,00 57682,00 55801,00 58962,00 57642,00 62282,00 68202,00 74242,00 78722,00 81762,00
4 56214 850 56681,00 55881,00 560£1,00 59082,00 53562,00 62162,00 £6882,00 71202,00 76402,00 78442,00 88563,00
E 61069 275 61322,00 61562,00 £0322,00 62802,00 62962,00 65762,00 £3282,00 73042,00 76122,00 86522,00 87723,00
4 63082 500 63482,00 62522,00 63242,00 66682,00 67482,00 68202,00 70002,00 73082,00 83842,00 84762,00 97163,00
2 67295 925 66822,00 67762,00 67202,00 66882,00 68122,00 68642,00 63802,00 80562,00 B1322,00 84243,00 93843,00
- 65495 950 65842,00 65402,00 65242,00 64802,00 66202,00 69122,00 76922,00 77962,00 89643,00 $1003,00 93563,00
E 65562 975 65962,00 65642,00 65082,00 69722,00 72402,00 74042,00 75202,00 88403,00 90803,00 89923,00 95523,00
E 73109 1000 72642,00 73242,00 73442,00 73362,00 72282,00 74762,00 84042,00 86802,00 88243,00 92683,00 98043,00
| 70375 1025 70762,00 70202,00 70162,00 71242,00 77602,00 80722,00 83962,00 87963,00 88363,00 93683,00 99523,00
| 77829 1050 78322,00 78122,00 77042,00 81362,00 81722,00 80162,00 85082,00 85362,00 93283,00 95923,00 105600,00
E 79069 1075 78722,00 79122,00 73362,00 79442,00 81162,00 84282,00 82482,00 94243,00 95043,00 99643,00 99163,00
j4 80895 1100 81882,00 80722,00 80082,00 81922,00 81122,00 79522,00 87683,00 90363,00 93323,00 100200,00 100280,00
E 78842 125 77602,00 78882,00 80042,00 78442,00 73882,00 84362,00 88323,00 90963,00 99603,00 98363,00 105040,00
E 79295 1150 80242,00 73402,00 78242,00 84802,00 85922,00 85682,00 90323,00 93643,00 95643,00 101560,00 102920,00

Obrdzek 21 Zpracovani dat ze simulaci v programu Excel.

Data ziskanych koncentracnich profild respektujici zménu hustoty byla aproximovéana
polynomem Sestého stupné a na zakladé rovnice aproximativni ktivky (Obrazek 22) byly v programu
MATLAB urceny hodnoty maximalnich koncentraci a jejich polohy na ose x (hloubka).
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Obrazek 22 Aproximativni kfivka koncentracniho profilu pro hodnotu fluence 1*10" cm™ vykreslena v programu MATLAB.
Osa x hloubka [A], osa y koncentrace [atomy/cma].

8. Vysledky

Vysledkem prace je sedm teoretickych koncentracnich profild uvaZujicich zménu hustoty
terée pro sedm rdznych hodnot fluence. Tyto ziskané koncentracni profily byly porovnany
s koncentragnim profilem prvni simulace (hustota 4,512 g/cm3), ktery naopak zménu hustoty
nerespektuje.

Hodnoty maximalnich koncentraci a jejich polohy na ose x koncentracnich profil( pro dané
fluence byly porovnany s hodnotami koncentracniho profilu prvni simulace (hustota 4,512 g/
cm3) (Tabulka 12).

Tabulka 12 Sledované hodnoty uréené pro prvni simulaci (hustota 4,512 g/cm®).

Sledované hodnoty prvni simulace pro hustotu 4,512 g/cm?
Poloha maxima Maximalni koncentrace dusiku
[A] [atomy/cm?]
1271,2 86443

Vysledné sledované hodnoty a jejich porovnani s hodnotami z prvni simulace jsou zapsany v tabulce
nize (Tabulka 13).
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Tabulka 13 Viysledné hodnoty maximdinich koncentraci a jejich poloh.

Fluence Poloha maxima Rozdil poloh maxim Maximalni Rozdil max. konc. A
[atomy/cm?] [A] [A] koncentracge [atomy/cm?]
[atomy/cm?]

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

Grafické znazornéni je patrné z obrazkd niZe (Obrazek 23) (Obrazek 24) (Obrazek 25). V grafickém
zndzornéni jsou zvyraznény sledované hodnoty polohy maxima a jejich rozdil A [A].

46




Koncentrace pfimési [atomy/cm?3]

mési [atomy/cm?]

P

<8
(=3

Koncentra

pFimési [atomy/cm3]

ce

Koncentra

100000

90000

80000

70000

60000

50000

40000

30000

20000

10000

100000

90000

80000

70000

60000

50000

40000

30000

20000

10000

100000

90000

80000

~
=
Q
=
o

@
S
s;
=
S

50000

N
=}
Q
k=]
IS

30000

20000

10000

Porovnani koncentraénich profil( - fluence 1*10%7

.’ . o lﬁ.
o oo
L) %
[ ]
% L
o .
» %
. '. ® S uvazenim zmény hustoty
'.‘ . ® Bez uvaZeni zmény hustoty
... .. + Max. bez uvaZeni zmény hustoty
.'. '. + Max. s uvdZenim zmény hustoty
o®
o %
o () A=-1,2
A °
- ‘s,
o% '-..
Oay,
1272,4 [1271,2 ®%00000000
500 1000 1500 2000 2500 3000
Hloubka [A]
Porovnani koncentraénich profilQ - fluence 2*10%7
. .'.u".'..
oy o3
&,
L L
o []
o ®
o
o (]
. O. ® S uvdZenim zmény hustoty
..‘ L] ® Bez uvaZeni zmény hustoty
®
..‘ '. + Max. bez uvazeni zmény hustoty
™ .. + Max. s uvazenim zmény hustoty
L
G %
o® o A=24
“'o ®
)
.\" ..'-.
()
1268,8 |1271,2 "'ﬂnn.....
500 1000 1500 2000 2500 3000
Hloubka [A]
Porovnani koncentraénich profil(i - fluence 3*10%7
o " h..
oy *
" (%
=) .
o ]
¢ ]
o )
H ‘. ® S uvazenim zmény hustoty
:" ': ® Bez uvaZeni zmény hustoty
:' + Max. bez uvézeni zmény hustoty
."' .:. + Max. s uvaZenim zmény hustoty
E ]
o* %
L]
” g A=12,4
o O
o0 H
.~ﬂ'
1258,8 || 1271,2
500 1000 1500 2000 2500 3000
Hloubka [A]

Obrazek 23 Porovndni koncentracnich profili 1.

47



Porovnani koncentracnich profild - fluence 4*10Y7

100000
90000
o ® g .|.
g 80000 3’:- .:
3 5 %
£ 70000 °® °
2 %% H
© o $
= 60000 ‘: %
,3 o ’:. ® S uvazenim zmény hustoty
£ 50000 o A
e :f ) ® Bez uvéazeni zmény hustoty
o %
@ 40000 “.’ by + Max. bez uvazeni zmény hustoty
o [
© pr + Max. s uvazenim zmény hustoty
£ 30000 s °
g o %
[= ol A=20,9
Q 20000 ) 0~ ’
10000 .g“'
®
o 2 1250,3 || 1271,2
0 500 1000 1500 2000 2500 3000
Hloubka [A]
s v s .10
Porovnani koncentraénich profild - fluence 5*107
100000
90000
— O : =‘
g 80000 ::..0 0
5] »
~ %o
= * °
g 70000 o *
o oo -
© o’ "
S 60000 o oo,
a2 :’ '.0. ® S uvazenim zmény hustoty
£ 50000 % o o —p—r
= o° . ® Bez uvazeni zmény hustoty
o [ od P )
8 40000 .s. K + Max. bez uvazeni zmény hustoty terce
© :‘ o'. + Max. s uvazenim zmény hustoty terée
€ 30000 °
g -
L] -
S 20000 ’ ey A=32,5
~ L %0
a"‘ e
10000 (N o,
()
o -
a 1238,7 || 1271,2 k
0 500 1000 1500 2000 2500 3000
Hloubka [A]
ol - s .0
Porovnani koncentraénich profilli - fluence 6*10%7
100000
90000 d!'u;
®
“
_ ST %o
80000 oy 0 So%e
L] L)
S | .
2 70000 o o e
& ° e e®
8 o‘.' o,
B, 60000 ° Py
- o ®® ° 5.k
>0 .o @ S uvazenim zmény hustoty
£ 50000 C e
= st ® Bez uvazeni zmény hustoty
£ o ° + Max. bez uvézeni zmény hustoty
@ 40000 oo 2
© ...' + Max. s uvazenim zmény hustoty
€ 30000 o
9 Q)
{ = =
3 20000 4=60,8
10000 o%
o
o ® 12104| |1271,2 k
0 500 1000 1500 2000 2500 3000
Hloubka [A]

Obrazek 24 Porovndni koncentracnich profili 2.

48



Porovnani koncentracnich profilG - fluence 7*10%/

100000

90000

80000

70000

60000

o - ® S uvazenim zmény hustoty
50000 s~ ——
e Bez uvéieni zmény hustoty

40000 o e + Max. bez uvazeni zmény hustoty

o * + Max. s uvazenim zmény hustoty
30000

Koncentrace pfimési [atomy/cm3]

A=76,5

20000

10000

. 1194,7 | [1271,2
0 500 1000 1500 2000 2500 3000
Hloubka [A]

Obrazek 25 Porovndni koncentracnich profili 3.

Hodnoty polohy maxima funkci aproximujicich jednotlivé koncentracni profily maji s rostouci
fluenci (koncentraci pfimési, hustotou terce) klesajici charakter a sledovany rozdil poloh maxim se
tak zvétSuje. Maximum koncentrace se tedy pfibliZzuje vice k povrchu terce. Tento jev je zfejméjsi pro
vy$$i hodnoty fluence. Pro niz$i hodnoty fluenci ((1 a 2) * 1017 ¢cm™?2) je tento efekt nepatrny.

Zaporna hodnota rozdild sledovanych hodnot u prvni uZité fluence (1 * 1017 cm™2) je dana
pouzitim simulaci pro hodnoty koncentraci dusiku od 0 do 15 %. Simulace provedené pro tyto
hodnoty koncentraci se majoritné nachazi v oblasti, ve které ma pribéh hustoty mirné klesajici
charakter. Vyslednd brzdna schopnost materidlu v této oblasti je proto nizsi a energetické ionty jsou
schopny hlubsiho vniku do ter¢e. Maximum koncentrace se proto nachazi hloubéji pod povrchem.

8.1 diskuse

Vv

Rostouci hustota materialu je dana vyssi koncentraci pfimési (atomy dusiku). Program SRIM vsak
zadany material uvaZuje jako Cisty titan s jistou hustotou. Energetické ztraty atomua prostupujicich
timto materidlem se tedy realizuji pouze na zakladé interakci s atomy titanu. V simulacich
provedenych pro vyssi hodnoty koncentraci proto mlize dochazet k vétsimu zkreslovani vysledkd.
Obdobné je ovlivnéna i (maximalni) koncentrace pfimési a neni tak smérodatnym parametrem,
nebot Ciselné neodpovida hodnotam uzitych fluenci. Z vypoctenych maximalnich koncentraci Ize vsak
vycist,

Ze s rostouci hustotou terce dochazi i k rGstu této hodnoty.

Simulace Monte Carlo jsou nejcastéji vyuzivané pro prvotni ptiblizeni a poskytuji relativné hrubé
informace o hloubkové distribuci implantované primési zejména pro krystalické struktury. lJejich
porovnavani s laboratorné ziskanymidaty ssebou proto pfindsi znacnou chybu a je spiSe
informativniho charakteru.

F. Burenkov a kol. ve své publikaci uvadéji tabulky primérnych promitnutych dosahi
energetickych iontd (Rp — projected range (Obrazek 5)) pro rlizné materidly a pfimési [10]. Z jejich
méreni iontové implantace dusiku do titanu pro urychlovaci napéti 70 keV obdrzeli hodnotu
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primérného promitnutého dosahu 1238 A (123,8 nm). Porovnani této hodnoty s vysledky
teoretickych koncentracnich profili (Tabulka 13) je zndzornéno v tabulce nize (Tabulka 14).

Tabulka 14 Srovnani vyslednych hodnot s experimentdlné zjistéenymi daty.

Fluence Poloha maxima Abs. hod. ro'zdl'lu Odchylka
[atomy/cm”2] [A] poIoh[g;axm [%]
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
S5E+17 1238.7 0.7 0.06
6E+17 1210.4 27.6 2.23
7E+17 1194.7 43.3 3.50

Z vyslednych hodnot je patrné, Ze pomoci simulace bylo dosazeno relativné dobrého pfiblizeni
k experimentalné zjisténym datdm zejména pro fluence (3; 4a5) * 107 cm™2. Lze také
konstatovat, Ze simulacné ziskané hodnoty se pohybuji v rozumnych mezich. Pfi srovnani hodnoty
polohy maxima pro prvni simulaci nerespektujici zménu hustoty terée s experimentalné stanovenym
prdmérnym promitnutym dosahem byla vypoctena odchylka 2,68 %. Z vysledkd neni proto patrné,

zda teoretické koncentracni profily uvazujici zménu hustoty terce odrazi realitu vice i nikoli.

F. Berberich a kol. ve své praci experimentalné ziskali hloubkovy koncentracni profil dusiku
v titanovém materidlu Ti6Al4V. [34] Jako vychozi parametry pouZily urychlovaci napéti 80 keV
a fluence (1; 3; 6a12) * 107 cm~2. Maximum koncentrace pak leZelo v hloubce 1500 A (150nm)
pod povrchem terce. UzZitim vy$siho urychlovaciho napéti (80 keV) se maximum koncentrace nachazi
hloubéji pod povrchem terce, nez je tomu u simulaéné ziskanych dat. Méreni F. Berbericha a kol. vsak
opét poukazuje na relativné dobré vysledky simulaci reflektujici experimentdlné ziskana data.

9. Zavér

Teoretickd €ast prace je vénovana prehledu o iontové implantaci, systému Ti-N a moznych
simulaénich nastrojich pro predikci hloubkové distribuce.

Pro zaneseni vlivu zmény hustoty ter¢e béhem procesu iontové implantace do simulaci programu
SRIM byl vypracovan jednoduchy postup teoretického uréeni hustoty slitiny titanu a dusiku. UZitim
tohoto postupu byly ziskany teoretické hodnoty hustoty terée pro uréené hodnoty koncentraci
dusiku. Pro tyto teoreticky stanovené hodnoty hustoty byly v programu SRIM provedeny simulace
iontové implantace dusiku do titanu. Data obdrZzena ze simulaci byla zpracovana a na jejich zakladé
byly zkonstruovany teoretické hloubkové koncentraéni profily dusiku v titanovém terci pro rGzné
hodnoty fluence, respektujici zménu hustoty terce vlivem iontové implantace. Vysledky této prace
jsou shrnuty v nékolika nasledujicich bodech.

e Vysledny teoreticky pribéh zmény hustoty byl rozdélen do t¥i oblasti, ve kterych je popsan
pomoci linearnich k¥ivek.

50



o Smeérnice krivky popisujici prabéh hustoty v prvni oblasti je zdporna a hustota zde
s rostouci koncentraci dusiku nepatrné klesd. V nasledujicich zminénych oblastech je
charakter krivek rostouci.

e Srostouci koncentraci dusiku v materidlu terée dochazi k posouvani maxima koncentrace
blize k povrchu. Tento jev je vice patrny pro vyssi hodnoty fluenci. Naopak pro nizké hodnoty
fluence ((1 a 2) * 10 cm?) je témé&F nepozorovatelny.

e Z porovnavani simulaéné ziskanych vysledkl s experimentdlné méfenymi daty z literatury je
vidét, Ze bylo dosazeno relativné dobrého pfiblizeni a vysledné hodnoty se pohybuiji
v rozumnych mezich.

o Vysledkem prace je také pfriloZzeny soubor Excel naprogramovany pro jednoduché nacitani
dat ze simulaci programu SRIM a jejich ndsledné vykresleni do teoretického koncentracniho
profilu na zakladé zvolené fluence.

Uziti zjednodusujicich predpokladl pfi vypoctech a zpracovdvani dat vnasi do vysledki
systematickou chybu. Trendy vysledk( vsak do znacné miry koresponduji s citovanou literaturou.

U redlnych experimentl dochazi k odprasovani svrchni vrstvy dopovaného materialu, tepelnému
pohybu atoml, radiac¢nimu poskozovani a dalSim jeviim. Vlivem téchto jev( dochazi k deformacim
koncentracniho profilu. UZity program SRIM s témito jevy nepracuje a ani ve vypoctech nebyly nijak
zohlednény. Redlné vysledky zejména u vyssich fluenci by proto mohly dosahovat vétsich rozdil(
pfi porovnavani steoretickymi predikcemi. Prace by proto dale mohla byt rozsitena o redlné
experimenty provedené pro obdobné parametry uzité pri simulacich a nasledné porovnani realnych
vysledku s teoreticky stanovenymi.
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