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SANTRAUKA

Plony dangy formavimas — intensyviai vystomas, jvairiais metodais realizuojamas procesas.
Norint uzauginti kokybiSkas struktiiras yra butina tiksli atitinkamy parametry konrole, tai —
vakuuminés kameros slégis, temperatiira, nusodinamyjy daleliy srauto intensyvumas, padéklo
posvyrio kampas srauto atzvilgiu ir kt. Sukurta daug teoriniy modeliy aprasanciy $j procesa, taciau
jie néra pilnai realizuoti kompiuteriniy programy pavidalu, todé¢l, daugeliu atvejy, nejmanoma
patikrinti kokia dangos struktiira susidarys prie§ ja suformuojant fiziskai.

Siame darbe aprasomas naujas, kompiuterinis, ant kietojo kiino paviriaus augancios dangos
fazinés struktiros modeliavimo algoritmas, kuris buvo sudarytas remiantis Monte—Karlo metodu,
neatsizvelgiant | kity autoriy programinius kodus. Aptariami pagrindiniai §io modelio parametrai,
atlickama literatiiros analizé palyginant kity autoriy darbus $ia tema su gautaisiais rezultatais, taip
pat palyginamos ir sumodeliuotosios strukttiros su realiomis dangomis. Detaliai apraSomas modelio
veikimas. Atsizvelgiant j rezultatus, jvertinami procesai, vykstantys auginant realias dangas.

Atliekant rezultaty analizeg, pastebéta, kad Sis modelis pasiZymi universalumu, jo pagalba
suformuojamos struktiiros panasios ] sumodeliuotas kity autoriy, taip pat ir | realias dangas. Modelj
planuojama atnaujinti dangos auginima perkeliant i§ staciakampés ] SeSiakampe gardelg, tikslesnéms
daleliy trajektorijoms nusakyti pritaikant kompiuterinéje grafikoje naudojamus spindulio sekimo
algoritmus, taip pat jvedant: daleliy nudulkinimg nuo dangos pavirSiaus, Silumos perne$imo,
lydymosi reiskinius ir kt., tokiu btidu priartéjant prie tikslo — sukurti modelj, kuriuo remiantis bty

nustatoma kokia danga susidarys dar pries pradedant realy jos auginima.
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SUMMARY

Deposition of the thin film coatings is a process that is being intensively developed and
realised by means of various methods. In order to form high quality structures, the control of
specific parameters is a must. Such parameters include: pressure and temperature of the vacuum
system, particle flux density, the angle at which the substrate is rotated etc.

A completely new, Monte-Carlo based, algorithm simulating the coating growth on a rigid
surface, was described in this thesis. The main parameters of this model were described as well as
literature analysis was performed, where the works of other authors, as well as theoretical
information, regarding this topic, were discussed. Examples of simulated structures were provided.
The working principles of this model were discussed in detail. According to the results, the
processes that are present during the growth of real thin films, were analysed.

It was noticed, that the results obtained with this model, reflect the works of other authors, and
the structures of some real coatings as well. It is planned to change the program code so that the
deposition would happen in a hexagonal, instead of orthogonal lattice. In the near future, the
following processes and additions are also planned to be implemented: particle sputtering, ray
tracing algorithm for more accurate description of various trajectories, thermal conductivity, melting
etc., thus bringing one step closer to the goal of evaluating what the coating will be like before the

real deposition begins.
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1. SANTRUMPOS

DLA - difuzijos apribota agregacija (angl. Diffusion Limited Aggregation);

PVD - fizinis nusodinimas i$ gary fazés (angl. physical vapor deposition);

SEM - skenuojantis elektroninis mikroskopas;

MK — Monte—Karlo (angl. Monte-Carlo) metodas;

kMK — kinetinis Monte—Karlo metodas;

a — maziausiy energijy intervalo riba [eV];

b — energijy intervalo riba, nusakanti ar vyks migracija, ar prisijungimas [eV];

¢ — didziausiy energijy intervalo pradzios riba [eV];

d — atstumas tarp gretimy pirmojo dangos sluoksnio elementy [nm];

I — matricos eilutés numeris;

J — matricos stulpelio numeris;

A — dangos matrica;

B — prisijungimo zony matrica,

AB — matrica naudojama desorbcijos procese;

Kags1 — adsorbcijy, jvykusiy dalelei patekus j zong B = 0,5 arba B = 1, kiekio [vnt.] ir jy
pozicijy matrica;

Kad1 — adsorbcijy, ivykusiy dalelei patekus i zong B = 1, kiekio [vnt.] ir jy pozicijy matrica;

ka — parametras, valdantis a;

kp — parametras, valdantis b;

k.— parametras, valdantis c;

kaa — parametro k, pokytis;

kap— parametro ky pokytis;

Kac — parametro k. pokytis;

Kqes — desorbcijy kiekis [vnt.] atitinkamuose elementuose;

Kimp — daleliy, kurios buvo implantuotos, pozicijos, uzregistruotos kai jos tapo dangos
struktiiros dalimi;

km — migracijos trukme keiéiantis parametras;

Knm — daleliy, prisijungusiy po migracijos pozicijos;

Kpm — priverstiniy migracijy kiekis atitinkamuose elementuose [vnt.];



Kor1 — daleliy, prisijungusiy praleidziant migracijos, bet nevykstant implantacijos procesams,
pozicijy matrica;

m — matricg sudaranciy eiluciy skaicius;

n — matricg sudaranciy stulpeliy skaicius;

Nm1 — migracijos procesy, prasidéjusiy zonose, kur B = 1, kiekis [vnt.];

Nms1— migracijos procesy, prasidéjusiy zonose, kur B = 0,5 arba B = 1, kiekis [vnt.];

Npr1 — daleliy, prisijungusiy zonose B = 1, Kiekis [vnt.];

Nimp — implantuoty (tapusiy struktiiros dalimi) daleliy kiekis [vnt.];

Nm — prisijungusiy po migracijos daleliy kiekis [vnt.];

Nges — Nurodo kiek karty dalelés desorbavosi kol danga buvo uzauginta [vnt.];

Npm — priverstiniy migracijy kiekis [vnt.];

Ngen — sugeneruoty daleliy kiekis [vnt.];

N_; — skirtumas tarp Ngen ir N [vnt.].

p — daleliy tankis [sant. vnt.];

Pges — desorbceijos tikimybé [%] kiekvieno migracijos zingsnio pradzioje;

R — pavir$iaus SiurkStumo koeficienty matrica;

Ra — vidutinis nuokrypis nuo aproksimuotos pavirsings linijos [nm];

Ry — giliausios jdubos gylis [nm];

Rp — auksciausio iskilimo aukstis [nml];

Rt — maksimalus profilio aukstis [nm];

Rq— nuokrypio nuo aproksimuotos pavirSinés linijos kvadratiniy verciy vidurkio Saknis [nm];
tm— migracijos trukmé, zingsniais [vnt.];

X — atsitiktinis skaiéius.



2. JZANGA

Plony dangy auginimas — taikant jvairius nusodinimo metodus pastaraisiais deSimtmeciais
pladiai tyrin¢jamas dél $iy dangy praktinés naudos biologijoje, optikoje, chemijoje, transporto,
elektrotechnikos ir kitose srityse. Kita vertus tai sudétingas, reikalaujantis specifiniy ziniy ir
finansiniy iStekliy, procesas.

Naudojant tas pac¢ias medZziagas ir taikant skirtingus nusodinimo metodus, dangos gali skirtis
savo morfologija, tuo paciu ir savybémis. Negana to, plony dangy struktirai jtakos turi ir auginimo
proceso metu parinkty parametry vertés: daleliy srauto energija, nusodinimo kampas, temperatiira ir
kt. Tiek nusodinimo proceso parametry kontrolé, tiek jy daromos jtakos suvokimas yra batini
auginant dangas, pasizymincias atitinkamomis savybémis.

Siuo metu dél finansiniy, moksliniy priezas¢iy kuriami jvairiis dangy augima imituojantys
modeliai. Juose placiai taikomi MK [1] arba molekulinés dinamikos [2] metodais paremti
algoritmai.

Sio darbo tikslas: pritaikant pasirinkta programavimo kalba sukurti algoritma, taikytina ant
kietojo kiino pavirSiaus augancios dangos fazinés strukttiros modeliavimui.
Tikslui jgyvendinti keliami Sie uzdaviniai:
e susipazinti su MK ir Molekulinés dinamikos metodais;
e algoritme taikyti adsorbcijos, desorbcijos, migracijos, implantacijos mechanizmus;
Reikalavimai algoritmui:
e turi biiti naujas, sudarytas atsizvelgiant j fizikos désnius, nanoklasteriy augimo
désningumus ir nesinaudojant kity autoriy programiniais kodais;
e spartus veikimas;
e apskaiciuojamy duomeny aktualumas ir gausa;
e galimybe algoritmg atnaujinti, jvesti papildomus procesus, dydziy skai¢iavimus;

e Visi skai¢iavimy rezultatai turi bti iSsaugomi skaitmeniniu formatu.
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3. LITERATUROS APZVALGA

3.1. Monte-Karlo metodas. Klasteriy augimo modeliai.

MK metodas jgalina tirti kompleksinés sistemos jautrumg jvairiems parametrams naudojant
statistinius metodus. Jis placiai taikomas finansiniuose, fizikiniuose ir matematiniuose modeliuose,

jame remiamasi pseudo-atsitiktiniy ver¢iy generavimu ir pagal jas gauty rezultaty patikrinimu [1, 3].
3.2. Edeno Kklasteriai

Analizuojant augimo modelius galima nustatyti koks sarySis yra tarp mikroskopinés augimo
taisyklés ir susidariusios makroskopinés formos. Kokioms saglygoms esant susiformuoja briaunos,
kampai, ploksti pavirSiai ar kitokios formos, kurios natiiraliai susidaro gamtoje.

Vieni i§ lengviausiai apibiidinamy ir modeliuojamy objekty — Eden’o klasteriai. Sis modelis
buvo aprasytas 1961 m. Murray’jaus Eden‘o darbe ,,Dvimatis augimo procesas” (angl. A two-
dimensional growth process) siekiant pavaizduoti kaip auga mikroby kolonijos jiems dauginantis
[4]. Laikui bégant paaiskéjo, jog Eden’o modelis gerai tiko aprasant ne vien bakterijy kolonijy, bet ir
véziniy naviky, kietos fazés dangy ant padéklo augima, koloidiniy suspensijy sklidimg pavirSiuje ir
kt.

Eden’o klasteris auginamas dvimatéje matricoje (galima auginti ir daugiau dimensijy
turin¢ioje gardeléje), jam suteikiant pradZios koordinates — branduolj. Jei branduolys sudarytas i$
vieno matricos elemento, kurio indeksai (i, j) ,tai gretimi taskai, esantys (i— 1, j), (i+ 1, j), (i, j — 1)
ir (i, j + 1) pozicijose bus traktuojami kaip laisvés laipsniai naujam klasterio elementui prisijungti
prie branduolio. Kitais zodziais tariant, visi su klasterio elementais besiribojantys neuzpildyti
matricos laukeliai yra laisvés laipsniai naujo elemento prisijungimui. 1 pav. pavaizduoti keletas
pirmyjy klasterio augimo zingsniy, kai prisijungimo zonos formuojamos keturiomis kryptimis —

statmenuose augancios strukttiros elementams laukeliuose:

1 pav. Eden’o klasterio augimas ir laisvés laipsniy parinkimas

Laisvés laipsniy kiirimas pritaikomas Siame darbe apraSytame algoritme.
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3.3. Difuzinés agregacijos, balistinio nusodinimo modelis

Dar vienas klasteriy modeliavimo pavyzdziy — DLA struktiry auginimas. Jis plac¢iai
taikomas modeliuojant dendritines struktiiras, fraktaliniy nanoklasteriy formavimasi. Sj modelj taip
pat galima taikyti nagrinéjant: kai kuriy kristaly, koraly, gyvenvieCiy augima, zaibo formos
ypatumus, pavirSinés difuzijos metu gaunamy klasteriy struktiirg, darbovie¢iy ergonomiskumga [5] ir
t.t.

DLA atveju dalelés prisijungia prie klasterio struktiiros atkeliaudamos i§ jj supancios
aplinkos [6-8], judédamos atsitiktinémis trajektorijomis imituojant Brauno judéjima (angl. Brownian
motion) [9]. Augimo procesas pradedamas nuo klasterio séklos (branduolio), turincios fiksuota
pozicija plokS§tumoje, (arba erdvéje) suformavimo. Nauja dalelé paleidziama atsitiktinai parinktoje
vietoje, toli nuo Kklasterio ir juda paklusdama Brauno aprasytiems désningumams. Kai Si dalelé
pasiekia klasterj, ji gali sustoti ir tapti jo dalimi. DLA struktiirai prisijungus naujg elementa
sugeneruojama kita dalelé ir judéjimo — prisijungimo procesas kartojamas iki klasteris jgyja

pageidaujamg dydj, daznai apibiidinama daleliy skai¢iumi.

n = 1000 -

t

2 pav. DLA Klasteris (kair¢je) [10] ir struktiira, uzauginta suteikus daleléms prioriteting judéjimo kryptj [11]

Dalelés judéjimas apribojamas tam tikrame plote sickiant iSvengti per ilgai trunkanciy
skai¢iavimy. Jei ji ,,pazeidzia” ribas — generuojama nauja dalelé. Kai migruojanc¢ioms daleléms
suteikiama jud¢jimo kryptis taip, kad jos lékty link augancios struktiiros — gaunamas paprastas
balistinio nusodinimo atvejis. Siame darbe apragytame algoritme taikomi balistinio nusodinimo

principai.

12



3.4. Teoriniai dangy augimo modeliai

Vienas i$ budy teoriskai atvaizduoti auganéiy dangy struktirg, buvo dar 1969 m. Movchan’o ir
Demchishin’o pasitlyta struktiiriniy zony diagrama 4 pav., sudaryta iSanalizavus tikstanéius
bandiniy [12]. Sis modelis taikytas storoms dangoms, nusodintoms garinimo biidu ir buvo
grindziamas sarysiu tarp padéklo ir nusodinamosios dangos lydymosi temperatiiry T/Tp, [13]. Cia T —

padéklo temperatiira, Tr,— nusodinamosios medziagos lydymosi temperatiira.

3 pav. Movchan’o ir Demchishin’o plony sluoksniy mikrostruktiiros ir temperatiiros zoninis modelis [13]

Pirmojoje zonoje adsorbuoty atomy difuzijos koeficientas — mazas, o atomy sklidimui didele
itakg daro ekranavimo efektai. Esant tokioms salygoms, uzauganciy kristality formos kiigiskos,
koloninés, tarp jy susidaro tustumos. Kolony augimo orientacija — iSilgai link dangos pavirsiaus
lekian¢iy daleliy srautui [13].

Antrojoje zonoje mikrostruktiiros (kristalitai) didéja keliant padéklo temperatiira, jos i$sidésto
tankiau, susidaro koloninés formos kristality sluoksniai. Tai lemia: Se$éliavimas, mazas adatomy
judris. Keliant temperatiirg — kristalitai didéja [13].

Treciojoje zonoje dominuoja chaotiskai orientuoti lygiaa$iai kristalitai. Tokia dangy struktiira
gaunama dél turinés atomy difuzijos, t.y. rekristalizacijos proceso [13].

Messier’as §j modelj papildé jvertindamas padékla bombarduojanciyjy jony energijas [12, 14].

Kai dangos nusodinamos joniniu dulkinimu, jy struktirai jtakg daro ir dujy slégis vakuuminéje
sistemoje. Thornton’as iSplété 3 pav. pavaizduotos diagramos modelj papildydamas jj parametru,
atitinkan¢iu dujy slégj nusodinimo metu [13] (4 pav.). Cia E Zymi bombarduojanéiyjy jony energijos

verte, o P — argono dujy slégj:
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Uzauginta metaline danga
Kuo intensyvesnis bombardavimas jonais,

tuo tankesné struktiira formuojasi pirmojoje

; Tankios kolonos
zonoje. Peremnamoji struktiira.
\\ Smulkas, tankiai i$sidéste / Rekristalizuota
. .. grideliai | udeling
IIIZONA Tarpais atskirti g ; (’f(“?\ 3 [ gmidchuic

kristalitai, smailomis

struktira
vir§inémis \

Messier'o pakoreguota diagrama

Thornton 'o papildyta Movchan'o -Demchishin'o
zony diagrama

4 pav.Thornton’o ir Messier’o diagramos [15]

Siame darbe nesiekiama jvertinti /Ty, ir j 3, 4 pav. diagramas atsizvelgiama kaip j uZaugangiy
struktiiry pavyzd;.

3.4.1. Adsorbcija, desorbcija, implantacija

Fizinio nusodinimo metu vyksta jvairiis reiskiniai: desorbcija, nukleacija, adsorbcija, difuzija,
chemisorbcija ir kt. Sie procesai lemia tai, kokia struktiira susidarys ir priklauso nuo nusodinamujy
ir nusédusiyjy (arba padéklo) daleliy tarpusavio saveikos.

Dalelei pasickus medziagos pavirsiy, ji gali buti adsorbuota 5 pav. [16] dél elektrostatinés
saveikos (Van Der Vaals’0) jégos, arba nuo jo atSokti.

1
8 8 [ i
| | —— He/Ag
6 | | — = He/Cu
p ‘| \ — — He/Au
: [ —+ He/li
= 19 \y i
. | \
: 1K
- 0 !
- \
D \
\
-4
-6
Aul
-8
0 1 2 4 5 6

3
r,(R)

5 pav. He atomo sgveikos su jvairiais metalais potenciné energija [16]. Cia: U — adsorbcijos potenciné energija, r
— atstumas tarp skriejancios dalelés ir metalo pavirSiaus atomy centry.
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Desorbcijos procesas apraSytas Rozanov’o [17].

€= foy sin(2 - y) dy = sin?y ; 1)
Cia & — dalis molekuliy paliekanéiy pavirsiy kryptimis, apibiidinamomis intervalu, kuris Zymi

nuokrypi nuo normalés pavirsiui atitinkancio erdvinio kampo y krastus.

y = arcsinve ; (2)
Nesunku jsitikinti, kad dalelei baiti desorbuotai Kryptimi, statmena dangos pavirsiui, tikimybé
yra didZiausia.
Jei dalelé atsitrenkia j pavir§iy ir néra adsorbuojama, ji ,,pamirsta” savo pradine kryptj [17],

i§sklaidoma nuo pavirSiaus kampu 6°:

6 pav. Daleliy sklaida nuo dangos pavirsiaus [17]
Tikimybé dalelei jgyti konkrecia kryptj skai¢iuojama taip pat kaip ir desorbcijos atveju.

Implantacijos mechanizmus modeliavo Hernandez’as—Mangas [18].
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7 pav. Implantacijos mechanizmas [18]
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Siam procesui aprasyti taip pat daznai taikomas MK metodas [19], braizomi fraktaliniai

implantacijos trajektorijy ir dalelés sustojimo pozicijy medziai.
3.5. Kompiuteriniai dangy sudarymo modeliai

Dangy auginimo mechanizmus imitavo Sanchez’as [20], Rodgers‘as [21]. Jy aprasomuose
modeliuose naudotos Movchan’o ir Demchishin’o diagramos (Sanchez’as), kMK metodas
(Rodgers‘as).

r=012 TT=023 T/T=02 T/T=040 T/T=047

8 pav. Dangos sudaromos jas nusodinant monosluoksniais (Sanchez’as) [20]
Rodgers‘as imitavo TBC (angl. thermal barrier coating) dangy augimg ant lenkto pavirSiaus jas
nusodinant EB-PVD ir PS-PVD (angl. plasma sprayed physical vapor deposition).
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9 pav. Rodgers‘o uzaugintos struktiiros taikant kMK metoda [21]

Rodgers‘o modelyje jvertinama daug kintamyjy, reikalingi dideli skaiciavimo technikos

pajégumai, taciau rezultatai - detalis.
3.6. Realiy dangy pavyzdziai

Dauguma siame skyriuje pateikiamy dangy uzauginta PVD metodais. Jy struktira naudojama
kaip orientyras siekiant $io darbo tikslo. Sudarinéjant dangos auginimo model;j i pateikty pavyzdziy
pritaikyma neatsizvelgiama, orientuojamasi tik j fazine struktiirg ir jg lemiancius parametrus.

10 pav. pateikiamas dangos, sudarytos vienu i§ terminio garinimo metody — FAD (angl. flame
aerosol deposition). Gauta reta, trapi struktiira, kurios didziausig dalj sudaro monoklininés fazés
gardelés [22].
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10 pav. Y,03:Eu nanofosforo dangos SEM pavirsiaus vaizdas [22]

11 pav. pavaizduota BaZry:sY:203.5 (BZY) danga, nusodinta lazerinés abliacijos metodu:

12 pav. YSZ danga prie$ atkaitinimg (kairéje) ir po 50 h trukmés atkaitinimo 1100 °C temperatiiroje [24]

12 pav. pavaizduota danga, uzauginta EB-DVD (angl. electron beam direct vapor deposition)
metodu pries atkaitinimg (kair¢je) ir po jo (deSingje). VirSuje — dangos pavirSiaus vaizdas, apacioje —

skerspjuvio.
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14 pav. ir 15 pav. pavaizduotos dangos gautos PS—PVD (angl. plasma spray — physical vapour
deposition) budu, Seséliuojant plazmos srautg uztvarais. Padéklai, ant kuriy auginamos dangos

pritvirtinti plazmos srauto centre, i§déstyti asyje, vienas po Kito:

* Garai Plazmos srautas
) K|ZiSt('EI’.|al o PR i
Laseliai 4 4

Plazmos
Saltinis

X 7 2
B 8 .
8 ? i N 7
¢ " B " 5 X 7
' ' © 5 *
WU U U U U ! d
W e e e WAL AN AU LA AL AL AR
U U A AN A AV AN AN AV
St e L e LB AL WL AL L el AL L L LU LA T T T O A Y A0 1
WAL AT A WAL A WAL WA AL AL
1 lygis 2 lygis 3 lygis

13 pav. Padékly isdéstymas plazmos sraute. Lygio numeris Zymi prie§ juo pazyméta padékla esanciy uztvary
skai¢iy ir atitinka atstumus: (1) — 260 mm, (2) - 340 mm, (3) — 420 mm [25].

14 pav. YSZ dangos pavirsiaus ir skerspjiivio morfologija, kai danga uzauginta esant 60 kW plazmos Saltinio galiai.
Atstumai tarp plazmos $altinio ir auganéios dangos: 260 mm (a, d, g), 340 mm (e, h) ir 420 mm (c, f, i) [25]
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457
2 pm

15 pav. YSZ dangos pavirSiaus ir skerspjtivio morfologija kai danga uzauginta esant 78 kW plazmos $altinio galiai.
Atstumai tarp plazmos $altinio ir auganéios dangos: 260 mm (a, d, g), 340 mm (b, e, h), 420 mm (c, f, i) [25]

Matyti, jog augancios dangos struktiirai jtakos turi: SeSéliavimas, plazmos $altinio galingumas,

ant padéklo patenkanciy daleliy dydis, fazeé, padéklo struktiira.
3.7. Temos ir uZdaviniy pagrindimas

Realiy dangy nusodinimas — brangus, ilgai trunkantis procesas, kuriam reikalinga speciali
techniné jranga, aukstos kvalifikacijos specialistai. Kadangi yra daug parametry, kurie daro ytaka
augancios dangos struktiirai, eksperimentiskai patikrinti galimas jy kombinacijas néra paprasta. Cia
iSryskéja kompiuterinio modeliavimo nauda.

Atlikus literatiiros apzvalga jsitikinta, kad jmanoma aprasyti realiy dangy augima atitinkamu
procesai, kurie bus integruoti j Siame darbe apraSomg dangy auginimo modelj. Remiantis literattiros
Saltiniu [3], iSanalizuoti skai¢iavimy MK metodu ypatumai, todél laikoma, jog modelio sudarymui

yra pasiruosta.
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4. MEDZIAGOS IR TYRIMO METODAI

Modelis sudarytas kompiuterine skaiciuokle ,,Matlab“. Rezultaty analizé atlickama
programomis ,,MS Excel* ir ,,Matlab®.

Modelis taikomas atvejams, kai link dangos lekianciy daleliy srauto kryptis yra statmena
padéklo pavirSiui. Tariama, kad judéjimas vyksta aukStame vakuume ir | daleliy sklaidg, iki jos
pasickia padékla — neatsizvelgiama. Kiekvienos jy pozicija matricose A(m,n) ir B(m,n) apibiidina
indeksai i ir j. Dalelés paleidziamos po vieng ir juda iki tampa dangos dalimi (prisijungia) arba
iSlekia uz matricos riby, t.y. nauja dalelé paleidziama, kai pazeidziama viena i$ Siy salygy: m > i >1

arban>j>1.
4.1. Dangos struktiiros ir prisijungimo zony matricos

Dangos auginimas vykdomas matricoje A kurios nelygtis nuliui elementai atitinka dangos arba
padéklo struktiirg. Pavieniai elementai gali turéti Sias vertes:
e (0 — tuscias laukelis;
e 2 —priklauso dangai;
e 3 - priklauso padéklui.
16 pav. pavaizduota matrica sudaryta i§ m = 5 eiluciy ir n = 5 stulpeliy. Desingje puséje
pateikiamas A vaizdas kuriame padéklui ir dangai priklausantys elementai pazyméti skirtingomis

spalvomis.

w NN O O O
w NN O O O
w NN O O O
w o o o o

1 2 3 4 5

16 pav. A ir jos atvaizdavimo pavyzdys. Rodyklés nurodo daleliy srauto kryptj
Dauguma dangy pateikiamy 5 Sio darbo skyriuje yra uzaugintos matricose, kuriy m = 4096
arba n = 4096, o padéklo storis siekia iki trijy eiluciy, todél skirtingy spalvy vaizdavimas,
pakankamai neiSdidinus vaizdo, netenka prasmés ir tiek dangos struktirai, tiek pagrindui
priklausantys elementai spalvinami juodai. Nei dangos, nei pagrindo elementai simuliacijos metu

savo pozicijy nekeicia.
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Dalelés galimybg migruoti arba prisijungti, t.y. tapti struktoiros dalimi apibiidinancios elementy
pozicijos (toliau vadinamos prisijungimo zonomis) saugomos matricoje B, kurios eiluéiy ir stulpeliy
skaiCius toks pat kaip A. B elementai taip pat gali jgyti 3 skirtingas vertes:

e 0 - adsorbcija, migracija ar prisijungimas vykti negali;
e 0,5 — zona, kurioje gali vykti adsorbcija arba dalelés prisijungimas prie strukttiros po
migracijos;
e 1 - zona, prie kurios dalel¢ gali adsorbuotis arba iskart prisijungti.
Matricos B elementai savo pozicijos taip pat nekeicia skai¢iavimy metu, taciau biina panaikinti
jei A(i, j) = 0 verté pakinta i 0] 2.
Atsizvelgus | daleliy srauto kryptingumg ir siekiant sumazinti skai¢iavimy trukme, B vertés

formuojamos pagal 17 pav. pavaizduotg taisyklg:

[0 0 0 0 07 0 0 0 0 07

0 0 0 0 0 0 0,5 1 0,5 0
JeiA=]0 0 2 0 0],taiB=|0 0,5 0 0,5 0
0 0 0 0 0 0 0,5 1 0,5 0

L0 0 0 0 0- L0 0 0 0 0-

17 pav. Prisijungimo zony kiirimo pavyzdys

Taigi jei A(i,J) =2ir A(i + 1,j)) = 0 irfarba A(i - 1,j) = 0, tai B(i+ 1,j) = L ir/arba B(i - 1,j) = 1.
Visi kiti su A(i, j) = 2 horizontaliai arba jstrizai besiribojancius elementus atitinkantys B laukeliai
bus uzpildyti skaiciais 0,5. Jei skai¢iavimy metu prisijungimo zonos persidengia - paliekama
didziausia B(i, j) verté. Padéklo elementai, priklausomai nuo nagrinéjamo atvejo, gali buti
traktuojami taip pat kaip ir dangos struktira. 18 pav. pateikiama pagal matrica A (17 pav.)

suformuota B:

- 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0
B=|05 1 1 1 05
1 0 0 0 1
L0 0 0 0 0 -

18 pav. Prisijungimo zony pavyzdys matricai A (17 pav.)
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Nelygts nuliui B elementai vaizduojami juoda spalva, 19 pav. pateikiami didesniy matmeny

matricoje augancios struktiiros ir jos prisijungimo zony vaizdai:

B=0.5 i oy
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19 pav. Uzaugintos struktiiros ir jos prisijungimo zony iSdidintas vaizdas
4.2. Daleliy generavimas

Dalelés paleidziamos statmenai pagrindo pavirSiui, jei jis yra horizontalus t.y. suformuotas
matricos eilutéje (-€se), daleliy paleidimas kitomis kryptimis Siame darbe neaptarinéjamas.

Dalelé juda eilutémis iteruojant i = i + 1, nekeiciant krypties ( j = const.) iki priartéja prie
pagrindo arba patenka ] prisijungimo zong. Kiekvienai dalelei paleidimo metu atsitiktiniy skai¢iy
generatorius suteikia atitinkamas vertes E (eV) ir j . Priklausomai nuo iskelto uzdavinio salygos ir
algoritmo parametry E gali biiti traktuojama kaip pilnutiné dalelés energija arba tik kaip kinetiné.
Svarbu pabrezti, kad Siame darbe néra jvertinami Silumos perneSimo reiskiniai arba, pavyzdZziui,
daleliy vibraciné, rotaciné energijos, tac¢iau modelis sudarytas taip, kad papildomy skai¢iavimy
jtraukimui nereikéty keisti pagrindinés algoritmo struktiiros. Paprastumo délei dydis E toliau bus
vadinamas tiesiog dalelés energija.

E vertés parenkamos pagal Gauss’o (angl. Gauss) skirstinj, kuris ,,Matlab” programoje

uzraSomas simboliy seka: ,,E = randn(1)*sqrt(sigma) + miu”, ¢ia komanda ,,E = randn(1)” pagal
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normalyjj pasiskirstyma generuoja skai¢iy E € (0; 1) vertes. Koeficientai vo (,,sqrt(sigma)”) ir u
,miu”) pasirenkami laisvai. Siame darbe naudojamy koeficienty vertés: ¢ = 0.5 ir u = 5.
20 pav. pateikiama histograma sudaryta uzregistravus N = 1-10° sugeneruoty daleliy energijas
ir suskaidZius gautuosius duomenis j 1000 intervaly:

4500

4000 -

3500

3000

2500

N, (vnt.)

2000

1500 -

1000 -

800

] 1
1 2 3 4 g & 7 g a
£, (eV)

20 pav. Sugeneruoty E ver¢iy histograma. Epin=1.68 €V, E;x =8.63 eV, a=3eV,b=45¢eV,c=6eV

Cia Epin — maziausioji E verté, Emax — didZiausioji, N — daleliy turingiy atitinkamas energijos
vertes skaiCius. Dydziai a, b ir ¢ yra intervaly, nulemianéiy dalelés elgseng kai pasiekiama
prisijungimo zona arba padéklo pavirSius, ribos.

Tarkime, kad jpuséjus dangos auginimo simuliacijai (dangos struktiira jau susiformavusi virs
viso padéklo pavirSiaus) buvo sugeneruotos 4 dalelés kurioms teko atitinkamos E vertés: E; < a; a
< E; < b; b < E;<c; ¢ < Es Pirmoji dalelé, turinti maziausig energija, adsorbuosis bet kurioje
prisijungimo zonoje, E; — adsorbuosis tik prie zony B(i, j) = 1, E3 — pataikiusi j zong B(i,j) = 1 sustos
ir taps struktiiros dalimi praleisdama migracijos etapa, E4 — pataikiuosi j B(i,j) = 1 - implantuosis.
Implantacija, desorbcija nuo pagrindo, desorbcija nuo uzaugintos dangos struktiiros, adsorbcija ir

migracija apibidinamos kitame $io darbo skyriuje.
4.3. Realiyjy procesy imitavimas
4.3.1. Adsorbcija

Algoritmas sudarytas taip, kad adsorbcija vykty dviem atvejais:
a) E<a, B(i, ]) >0,
b)a <E<b,B(i,j)=1
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Taigi fizikiné adsorbcija gali jvykti tik tada, kai dalelés pozicija B matricoje atitinka nelygy
nuliui elementg, o E < b.
Ivykus adsorbcijai dalelé praranda dalj savo energijos (Siame darbe imituojama tik netamprioji

sgveika) ir paleidZiamas migracijos mechanizmas.
4.3.2. Migracija

Dalelei migruoti leidziama tik gretimais, nelygiais 0 matricos B elementais. 21 pav.
pavaizduotos pozicijos, nurodytos rodyklémis, j kurias leidziama pereiti dalelei. Kiekvieno
migracijos zingsnio pradzioje jvertinama desorbcijos tikimybé Pges. Jei desorbcija nejvyksta —
migracija tesiama.

Migracijos trukmé apibudinama zingsniy skai¢iumi t,. PanaSiai kaip ir E atveju tp verté
parenkama 1§ normaliojo skirstinio. Atsitiktiniy skai€iy generatoriaus pateikiamos ty vertés
apvalinamos iki sveikyjy skaiciy. Kai dalelé i$naudoja visus jai suteiktus zingsnius — tampa dangos
dalimi. ty skaiCiuojamas tokiu principu: dalelé bando Zengti j bet kurj gretimg langelj, net jei jis

lygus nuliui ir, nepriklausomai nuo to ar pakeité savo pozicijg ar ne, vykdoma iteracija ty = tn— 1.

0 0 0 0 071 10 0 0 0 0 7
0 0 0 0 0 0 0 0 0
05<—x—>1 1 0,5 0,5 1 1 0,5
1/0 0 0 1 1 0 0 0 1
-0 0 0 0 o4 Lo 0 0 0 0 -

21 pav. B matrica. Leidziamos migracijos zonos (kairéje) ir visi zingsniy, kuriuos dalelé gali ,,méginti” Zengti,
variantai (deSin¢je). Dalelés pozicija pazyméta — ,,.x

Matome, jog Siuo atveju tikimybé pakeisti ,,X” pozicija yra lygi Z. Taigi tai, kokj atstumg

vertikaliai ar horizontaliai, dalelé nukeliaus, jai priskyrus Zingsniy skai¢iy ty,, priklauso ir nuo
pavirSiaus reljefo. Migracija, taip pat pradedama vykdyti po dalele ,,x”, kurios pozicija i, jirb < E <
c,kai A(i+1,j—-1)=0irA(i+1,j-1)=0,irA(i+1,j)=2.

4.3.3. Desorbcija nuo dangos ir nuo padéklo pavirSiaus

Kuriant §] modelj buvo priimtas sprendimas taikyti du atskirus desorbcijos mechanizmus dél
keleto priezasciy:

o siekiant imituoti skirtumus tarp dangg sudarancios medziagos ir padéklo;
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o padéklas Siame darbe parenkamas plokscias arba tiksliai nusakoma jo forma, o
dangos pavir$ius matematiskai néra apraSomas;

o siekiant palikti galimybg atnaujinti ar papildyti algoritma nekeiciant jo strukttiros.

Desorbcija nuo dangos vykdoma atsizvelgiant | [17] nurodyta metodika, aproksimuojant

funkcija (1) taip, kad likty tik trys galimos judéjimo kryptys. Skai¢iuokléje ,,Matlab” naudojama
tokia seka:

o pagal diskretyjj pasiskirstyma parenkamas atsitiktinis skaicius a i§ intervalo [1,1802].

o jei o < 508, dalelés koordinaté toliau nusakoma vykdant iteracijasi=i—1, j = -1,

o jeib08<a<1016taii=i-1;jeia>1016taii=1i-1,j=]j+ 1. Tokiu budu ,X”
gali atSokti nuo pagrindo 45°, 90°, ir 135° kampais, esant atitinkamomis tikimybémis Pgso = P35 =
0.282; Pgge = 0.436.

0 0 0 0 07
0 0 0 0 0
A=|0 0 T 0 0
2 o\ /o 2
3 3 3 3 3.

22. Desorbcijos nuo padéklo pavyzdys
Siekiant zenkliai padidinti desorbcijos mechanizmo tiksluma algoritme planuojama pritaikyti
,,Ray tracing” metoda [26], kuris placiai naudojamas kompiuterinéje grafikoje.
Desorbcija nuo dangos pavirSiaus vykdoma tokiu budu:
1. Sumuojami matricy A ir Belementaii © [i-1,i,i+1]irj< [j-1,],]+1], ty. tiek
I, tiek j gali jgyti tris skirtingas vertes priklausancias teigiamy sveikyjy skaiciy aibei. Tokiu buidu
gaunama nauja matrica AB, sudaryta i§ m = 3 eiluc¢iy ir n = 3 stulpeliy, kurios elementas AB(2,2)
atitinka tuometing dalelés pozicija.
2.  Suskaic¢iuojama kiek AB elementy turi vertes lygias 0.

3. Dalel¢ desorbuojama ir toliau juda vieno i§ atsitiktinai parinkty tuSciy laukeliy

A fr/o ‘

2

kryptimi (23 pav.).

23 pav. Desorbcijos nuo dangos pavirSiaus pavyzdys
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4.3.4. Daleliy implantacija j dangg

Kai dalelés E > c ir pozicija atitinka vertes i ir j, o A(i + 1, j) = 2 - paleidziamas implantacijos
mechanizmas. Sis procesas vyksta tokia eilés tvarka:
1.  Dalelei neleidziama desorbuotis.
2.  Dalelé kiekviename zingsnyje skverbiasi gilyn j danga, iteruojant jos pozicijg eilutése
i =i+ 1, 0] verté parenkama atsitiktinai i§ sveikyjy skai¢iy intervalo [-1,1].
3. Dalelei patekus j laukelj A(i,j) = 0 — ji tampa dangos struktiiros dalimi ir paleidziama
nauja dalele.
4. Jei ,,X* jgyja pozicija uz matricos A riby — procesas nutraukiamas ir paleidziama
nauja dalelé.
24 pav. pateikiamas implantacijos proceso pavyzdys matricos A dalyje, skirtingais laiko

momentais. Rodyklés zymi kryptis kuriomis leidZziama judéti dalelei:

0 0 0 0 O 0 0 0 0 O 0 0 0 0 O
0 0 x 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
2 2 ¥ 2 2 2 2 Zx 2 2 2 2 2 2 2
2 0 0 0 2 2 oﬁxo 2 2 0 0 (D 2
2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2

24 pav. Dalelés implantacija matricoje A

Kaip ir desorbcijos nuo pagrindo atveju, implantacijos mechanizmg planuojama tobulinti,

dalelés prasiskverbimo gylj ir kryptj tiesiogiai susiejant su E ir dangos/padéklo parametrais.
4.4. Pagrindo, ant kurio auginama danga, formavimas

Pries$ pradedant dangos auginimg padéklas paruoSiamas vienu is trijy budy:

a) Visas padéklo pavirSius padengiamas dangg sudarancios ,,medziagos® sluoksniu,
imituojant padékla kurio adhezija didelé (25 pav. a);

b) tam tikrose pozicijose | padékla jterpiami ,,medziagos* laukeliai, nurodoma kad
pirmosios vir§ padéklo esancios eilutés elementai, dangai augant, galéty tapti prisijungimo zonomis
(25 pav.b);

c) tam tikrose pozicijose j padéklg jterpiami ,,medZiagos™ laukeliai, tac¢iau nurodoma, kad
padéklas yra linkes atstumti prie jo prieartéjusias ,,medziagos™ daleles, t.y. prisijungimo zonos prie

pat padéklo nebiity kuriamos (25 pav. c).



-0 0 0 0 0 @ - 0 0 0 0 0 -
0 0 0 0 0 05 1 1 1 05
A=|o0 2 2 2 0 B=| 1 0 0 0 1
2 2 2 2 2 0 0 0 0 0
L3 3 3 3 3 L0 0 0 0 0
-0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 (®) 0 0 0 0 0
A=|o0 0 0 0 0 B=|0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 o 05 1 05 0
3 3 2 3 3 0 0 0 0 0
-0 0 0 0 01 -0 0 0 0 07
0 0 0 0 0 ) 0 0 0 0 0
A=|o0 0 0 0 0 B=|0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 1 0 0
3 3 2 3 3 L0 0 0 0 0

25 pav. Padéklo formavimo biidai

Atstumas (atitinkamy stulpeliy numeriy skirtumas) tarp gretimy j padékla iterpty ,,medziagos*
laukeliy, tyrimo rezultaty skyriuje apibudinamas parametru d [nm]. Padéklo parinkimas daro jtaka

augancios dangos struktiirai ir augimo greic¢iui simuliacijos pradzioje.
4.5. PavirSiniy elementy poziciju identifikavimas, desorbcijos zony atvaizdavimas

Auganciy dangy pavirSiaus analizei buvo sudarytas algoritmas imituojantis profilometro
veikimg. Jis apibtidinamas taip:

o Algoritmo pradzioje nustatomas parametras h [vnt.], nurodantis kada turi buti
tikrinamas dangos pavirsius. Cia h atitinka pasirinkta prisijungusiy daleliy skai¢iy. Jei h = 10000
vnt., tai kiekvieng kartg. kai ant dangos prisijungia 10000 naujy daleliy, jjungiamas menamasis
profilometras;

o Dangos pavirSiaus morfologija apibiidinan¢iy duomeny rinkimas prasideda
sustabdant daleliy judéjimg. Po to nustatomos kiekviename stulpelyje maziausig indeksa i turinciy

matricos A elementy, priklausanéiy dangos struktirai, pozicijos;
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o Rezultatai saugomi matricoje (26 pav.). Pagal juos vykdomi papildomy parametry
skaiCiavimai ir béziami profilio atvaizdai.

Augancios dangos kraStuose dél jvairiy Siam modeliui budingy procesy atsiranda tam tikri

reljefo iSkraipymai, todé¢l profilometras neregistruoja duomeny i§ sriciy, esanciy prie pat matricos A

krasty. Siame darbe, i3 abiejy pusiy, atmetama po 5% (0,05-n) matrijos stulpeliy.
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26 pav. Profilometro uzregistruoty duomeny matricos pavyzdys. Matmenys: m = 256, n = 256

Siame paveikslélyje matyti, jog viso dangos auginimo metu, pavirius buvo tirtas tris kartus,
kiekvienas juodas taskas rodo tuo metu auksCiausiai esantj, (t.y. turintj maziausig indeksg i )

atitinkamo stulpelio j, elementa.
4.6. PavirSiaus Siurks§tumo koeficienty skai¢iavimas

Keletas i§ dazniausiai vartojamy pavirsiaus SiurkStumo koeficienty [27] Zzymimi: Ra, Ry, Rp, Ry,

Rq. Jie skai¢iuojami pagal Sias formules:

Rq =~ X1 yly;] [nm]; ©)
R, = min; y; [nm]; 4)
Ry = max; y; [nm]; ()
R: =R, + R, [nm]; (6)

R, = /% > y? [nml; 7)
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Dydis y; [nm] nusako nuokrypj nuo linijos (ordinaciy aSies atzvilgiu), atitinkancios visy
nagrinéjamo pavirSiaus aukséio veréiy vidurkj myg [nm]. Algoritme m,;q apskai¢iuojamas sumuojant
visas profilometro uzregistruotas i vertes ir dalinant jas i$ patikrinty matricos A stulpeliy skaiciaus.
Koeficientai apskai¢iuojami kiekvieng kartg kai paleidZziamas profilometras ir saugomi matricoje R,

sudarytoje 18 6 eiluciy ir tiek stulpeliy, kiek karty pavirSius buvo analizuojamas (27 pav.):

H

| I i IV
Mg, NM | 4329 | 7468 | 9549 | 0455
R, NM 5.58 1342 | 2009 | 2817
R,nm | -10.71 | -1832 | -2651 | -36.45
R,Nm | 2629 | 3368 | 6849 | 7755
R,nm | 1557 | 1537 | 4198 | 41.09
R, NM 7.68 1552 | 24.83 | 31.90

5

27 pav. Ismatuoty pavirsiaus SiurkStumo koeficienty lentelés pavyzdys
Cia lentelés virSutiniame, kairiajame kampe nurodomas matavimo parinkus atitinkamus dangos
augimo parametrus numeris, indeksai I, 11, 111, IV nurodo sluoksnio, kuris buvo tiriamas, numerj H.
Tarp kiekvieno i§ $iy matavimy nusodinamas daleliy kiekis h. Pagal gautuosius duomenis bréziami

atitinkamy R verciy grafikai.
4.7. Dangos auginimo parametrai ir rezultaty pateikimas

Rezultatai 5 skyriuje, dauguma atvejy, pateikiami lenteliy, grafiky ir paveiksléliy pavidalais,
kartu nurodant skai¢iavimo parametrus. Cia aprasomi algoritme naudojami parametrai:

d — atstumas [nm], stulpeliy atzvilgiu, tarp ant ruosiamo padéklo uzneSamo pirmino dangos
sluoksnio elementy. Pavyzdziui: jei d = 0 nm arba d = 1 nm, tai visas padéklo pavirSius
padengiamas dangos strukttirai priklausanciais elementais. Jei d = 10 nm, tai kas desimtas elementas
(iSskyrus tuos, kuriy pozicijos matricoje atitinka stulpelius j = 1 ir j = n) uzpildomas dvejetais;

km skaiCiuokléje ,,Matlab* jterpiamas komandoje ,,tn = round(ky*(randn(1)*sqgrt(sigma) +

miu))”. Jis su ty, susietas tokia iSraiska:
tm = |km - XVo + p|| [vnt.]; (8)

¢ia X pagal normalyjj skirstinj i$ intervalo (0;1) parenkamas realusis skaicius;

ka — a verte keiCiantis parametras, su a susietas tokia iSraiSka:
a= kg p [eV] 9)

kp ke —analogiSkai (9) formulei intervaly ribas b, ¢ kei¢iantys parametrai;
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Kaa, Kab, Kac — dangos auginimo metu, kai kuriais atvejais (imituojant nehomogeniskos fazinés
struktliros augimg), ciklo viduje keiCiami K, Kp, Kc. Parametrai ks, Kap, Kac nurodo kokiomis

vertémis pakinta kg, kp, k. Vykdomos tokios iteracijos:

kg = kg + kpg [EV]; (10)
kp = kp + kap [eV]; (11)
kc = kc + kAc [EV]; (12)

Tokiu biudu kei¢iamos ribos: a, b, c. Tai alternatyva prisijungimo taisykliy ar daleliy srauto
pasiskirstymo pagal energijas keitimui ciklo viduje. Pavyzdziui, jei norime modifikuoti daleliy
srauto pasiskirstyma pagal E tam, kad kisty implantuojamy daleliy Kiekis, vietoje to kei¢iame ribos,
vir§ kurios pradeda vykti implantacija, vertg, nusakomg skai¢iumi €. Taip sumaZinama skai¢iavimy
trukmeé, o loginiy patikrinimy kiekis algoritme padidéja nezymiai.

Keiciant koeficientus antrg karta, vykdomos Sios iteracijos:

kg =kq — kg [EV]; (13)
kp = kyp — kap [€V]; (14)
ke = ke — kac [EV]. (15)

ke — parametras, nurodantis kaip pakinta su padéklu ar dangos struktiira saveikavusios dalelés
energija jai desorbavus.

Dangos santykinis tankis apskai¢iuojamas pagal formulg:

5. TYRIMU REZULTATAI IR JU APTARIMAS

Siame skyriuje atlickama sumodeliuoty dangy analize, pateikiami 4.7 skyriuje jvardinti
duomenys, padaromos isvados. Cia nepateikty struktiiry pavyzdziai ir jy palyginimas su kai
kuriomis realiomis dangomis — pateikiami priede.

Visi pagal matricas A sudaryti paveiksléliai turéty buti suvokiami kaip dangy skerspjtviy
vaizdai. Mastelis ¢ia pateikiamas tik kaip orientyras priimant, kad dangos uzauginamos i§ vienodo
dydzio (1 nm skersmens) struktiiriniy vienety. Kadangi A zymi dangai priklausancéiy, vienodo

dydzio daleliy pozicijas viena kitos atzvilgiu, tai mastelj, Siuo atveju, galima pasirinkti laisvai.
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Nagriné¢jant susidariusias dangas svarbu atkreipti démesj ne | tai, kokie jy iSmatavimai (t.y.
aukstis ar plotis iSreikStas nm), o j susidaranciy struktiiry formos kitima, nulemiamg parametry K,
kb, kc, km, Pdes, dir kE-

5.1. Parametry jtaka dangos strukturai

Keiciant Ka, Ky, Kc, Km, Pges, d Ir ke gaunamos jvairios dangos:

L
TR

AT Vr.&&% iy
D VIR 5 e
; sm» ‘-Q}*,uw« rw#‘

28 pav. Sumodeliuoty dangy pavyzdziai
Siame poskyryje detaliai aprajoma pastarujy parametry jtaka ir atliekami dydziy Ra, Ry, Rp Ry,
Rqskai¢iavimai.
5.1.1. Daleliy skirstymas pagal energijas

Siekiant parodyti kokia jtaka dangos struktiirai daro koeficientai ka, Ky, Kc. 29 pav. pateikiami
matricy A pavyzdziai kai kei¢iamos intervaly ribos a, b, ¢, kuriuos sudarant nevyksta nei migracija
(tm = 0), nei desorbcija (Pges = 0). Parametras d taip pat islaikomas pastovus. 1 lent. surasyti $iy

dangy duomenys ir jy sudarymui parinkti parametrai:

1 lentelé. 29 pav. pavaizduoty dangy auginimo parametrai ir papildomi duomenys

Nr. | m n | dnm/| kyi | ky | ke | Km Paes Nms1, vnt. | Npeg, vnt. Nim: N, vnt. P
% vnt. sant.vnt.
1 | 128 | 768 1 15,1516 18959 4 0 18963 0,193
2 | 128 | 768 1 010216 0 70324 0 70324 0,715
3 | 128 | 768 1 0101|080 0 0 23618 62501 86119 0,876

32



40 nm

AN TR P T AT A T AT (LW

29 pav. Ky, Ky, K¢ jtaka dangos struktiirai

Pirmuoju atveju gaunama $akota, maziausio tankio danga. Taip atsitinka dél to, kad dalelés
sustoja iSkart kai pasiekia prisijungimo zong B > 0 ir tampa struktiros dalimi, taigi joms
nesuteikiama galimybé uzpildyti gilesniuose sluoksniuose esancias tuscias zonas.

Antruoju atveju matoma struktiira, sudaryta i§ jvairaus aukscio ir plo¢io kolony. Maziausias
kolonos plotis — vienas matricos elementas (1 nm). Siuo atveju dalelés taip pat prilimpa iskart, bet
tik prie zony B = 1. Gilesniuose dangos sluoksniuose daleliy struktiira kompaktiska.

Auginant treCiajj pavyzdj parinkti tokie parametrai, kad danga augty dviem budais: taip, kaip
antruoju atveju, ir vykstant implantacijai. Gilesni dangos sluoksniai uzpildomi kompaktiskai,
pavirsius taip pat pastebimai tankesnis nei 2 pavyzdyje.

Cia nepateikiamas variantas kai daugiausiai daleliy generuojama i$ E intervalo — [a;b), kadangi
jis apibuidina iSskirtinai migracijos procesa, prasidedantj zonose B = 1, todél, kai ky = 0, gaunami

antrajam atvejui identiski rezultatai.
5.1.2. Migracijos trukmé

Migracija leidzia daleléms patekti j sritis, kurios 29 pav. 1 atveju biity nepasiekiamos,
,,uzkimsti” tarpus tarp koloniniy strukty (29 pav. 2) ir kitaip daryti jtakg auganciai dangai. 2 lent.

pateikiami duomenys, kai kei¢iamas migracijos trukme t,, valdantis parametras k.
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2 lentelé. Cia Pges=0.01%, d =1nm, m =512, n =256, k,= 0.6, ky = 1.5, k; = 1.6

Nr. | p,sant.vnt. | Ky | Npg, vnt. | Npsg, vit. | Npg, vnt. | Np, vit. | Nges, vt | N, vnt. | Ngep, vnt. | Ny, vnt.
1 0.55 1 72460 202 12 72639 24 72651 73555 904
2 0.60 5 77997 210 16 78073 134 78089 79051 962
3 0.63 10 82374 256 15 82391 240 82408 83587 1179
4 0.67 20 88439 365 16 88239 565 88255 89719 1464
5 0.72 50 94634 679 17 93941 1375 93958 95940 1982

Daugiausiai daleliy §iuo atveju generuojama joms priskiriant E vertes, priklausancias intervalui
[a;b). Matyti, jog didinant ky didéja ir p. Si priklausomybé pavaizduota 30 pav., 0 uzaugintos

dangos — 31 pav.:

0.75
p =0.0423In(k,) + 0.5422 l
0.70
S 0.65
e ¢
3060 %
Q
0.55
0.50
0 10 20 30 40 50
km
i 30 pav. Tankio p priklausomybé nuo kp,

31 pav. I§ kairés j desine: ky, = 5, k, = 10, ky, = 20, k,, =50
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Didinant k, verte pastebéta, jog matricos krastuose danga pradeda augti sparciau nei likusi
dalis, todél norint analizuoti p priklausomybes, kai k, > 50, (16) formulé naudoti netinkama. Taip
pat did¢jant ty, ilgéja ir dangos uzauginimo trukmé. Taip yra todél, kad kiekviename migracijos
zingsnyje turi blti Sugeneruojamas naujas atsitiktinis skaicius. 32 pav. pavaizduota danga,

sumodeliuota parinkus k, = 1.5:

32 pav. Danga, uZauginta kai: k,= 1.5, k, = 1.5, k.= 1.6, k,, =50
Siuo atveju pastebimas ne tik spartesnis dangos augimas A krastuose, bet ir koloniniy struktiiry
formavimasis. Bandymas kartotas keletg karty, ta¢iau gaunami vizualiai panasis rezultatai. 29 pav.
(1) naudojamas identiskas parametry rinkinys, taciau skiriasi migracijos parametrai kp. Abiem

atvejais Pges < 1%. 33 pav. pavaizduota danga, uzauginta parinkus kn, = 10:

33 pav. Danga, uzauginta kai: k,= 1.5, k, = 1.5, k. = 1.6, k;, = 10
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Matyti, jog jos struktiira yra Sakotesné nei 32 pav. atveju. Uzauginamos dangos, mazinant Kp,

panas¢ja j 29 pav. (1) atvejj. 3 lent. pateikiama daugiau $ios tyrimo dalies rezultaty:

3 lentelé. Parametry vertés: m = 512, n = 256, Pges = 0.01%, ky= 1.5, kp = 1.5, k= 1.6

N | posantnt | kg | e | T | D B ] B | By g | e e
1 0.34 1 44699 15 1 44690 10 1 44706 45260 554
2 0.48 5 62402 11 2 62290 112 0 62303 63137 834
3 0.54 10 70519 7 3 70281 241 3 70291 71243 952
4 0.62 20 81326 16 2 80785 543 2 80803 82141 1338
5 0.63 30 83156 11 0 82412 744 0 82423 83849 1426

Taip pat buvo auginamos dangos, kai migracijos proceso pradzioje pirmyjy zingsniy skaiciui,

kurio verté lygi ky, buvo suteiktos skirtingos migracijos tikimybés kaip, kad pavaizduota 34 pav..

Tokio tipo migracija buvo vykdoma tik tais atvejais, KaiE € [b;c) N A+ 1,j—-1)=0NA(i +1,]
-1)=0NnA(i+1,j=2

16

34 pav. Prioritetinés migracijos krypties pavyzdys

Cia matricos elemento verté nurodo tikimybe P, kad dalelé ,,x” mégins j jj patekti tol, kol nuo

migracijos pradzios bus atlikta ky bandymy keisti ,,x” pozicija. Kai bandymy migruoti skaicius

tampa didesnis uz kn — dalelé juda pagal jprastinj, jau apra$yta, migracijos mechanizma. Sio

bandymo rezultatai pateikiami 4 lent.:

4 lentelé. Prioritetiné migracijos kryptis. Parametry vertés: m = 512, n = 256, Pges = 0.01 %, ka = 0.6,

kb = 09, kc =15

Nr | posant vt | Ky | e | e T | e | Bl B B | e N
1 0.66 1 20458 224 | 59632 18 27432 9 6759 87089 88122 1033
2 0.68 2 21139 197 60990 16 28293 21 6977 89299 90360 1061
3 0.69 3 21608 234 | 61600 19 29030 27 7215 90649 91782 1133
4 0.70 5 21729 227 61753 24 29382 44 7470 91159 92221 1062
5 0.71 10 22300 251 63234 16 30151 92 7692 93401 94532 1131
6 0.72 20 22545 265 64006 17 30637 200 8027 94660 95879 1219
7 0.73 30 22892 344 | 64974 22 30948 298 8010 95944 97199 1255
8 0.74 50 23122 382 65499 22 31313 420 8229 96834 98286 1452
9 0.76 200 | 23740 | 984 | 67747 19 31406 1799 8481 99172 101410 2238
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Pagal siuos duomenis nubrézti grafikai:
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35 pav. 4 lent. duomeny grafikai
Palyginus Siuos duomenis su kitais papildomy bandymy rezultatais, paaiskéjo, jog aprasytoji
prioritetiné migracijos kryptis didelés jtakos dangos struktiirai nedaro (iSskyrus tuos atvejus, kai kn
> 50) — tankis p padidéja mazdaug 1%, taciau nyksta vieno elemento (atitinkamai — 1 nm) storio
stulpeliy augimas, pavaizduotas 29 pav. nr. 2 (jy susidaro maziau) ir danga padéklo krastuose
nebeauga taip greitai kaip paprastosios migracijos atveju. Visais tolimesniuose skyriuose aprasytais

atvejais vykdoma tik paprastoji (be prioritetinés krypties) migracija.
5.1.3. Desorbcijos tikimybé ir padéklo struktira

Atlikus bandymus su jvairiomis d ir Pges vertémis pastebéta, jog jy jtaka dangos struktiirai ne
mazesné nei migracijos trukmés ty. Toliau pateikiami dangy pavyzdziai, kai Kkuriais atvejais
papildomai nurodant apskai¢iuotas jy pavirSiaus Siurk$tumo koeficienty vertes, atvaizduojant
desorbcijos zony matricas Kes.
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5 lentelé. Parametrai: k= 10, m =512, n =256, k,= 0.6, k, =1.5, k.= 1.6

Nr. | p,sant. vnt. Pues, % | Ny, vnt. ’:Ilml '\\Ilgrtl \’;‘n”][ Nees, VNL. | N, vnt. ’:l/?]et” N, vnt.
1 0.63 1 82369 279 9 82408 240 82419 83582 1163
2 0.63 10 84543 1060 7 82975 2629 82983 85783 2800
3 0.68 100 111016 10682 20 88962 32737 88983 112668 23685
4 0.70 200 144051 25639 25 91441 78251 91468 146084 54616
5 - 500 284090 124975 48 85235 323833 85287 288134 202847

36 pav. 5 lent. pateiktus duomenis atitinkanc¢ios dangos. I$ kairés j deSing, atitinkamai: Pgs= 0.1 %; 1%; 2%; 5%

Pazvelgus j danga, uzauginta kai Pges = 5%, matyti, kad dangos krastai auga sparc¢iau nei likusi
dalis. Atlikus papildomus bandymus auginant dangg ,,|_|” formos inde (padékle), kurio visi krastai
lygis, pastebéta, kad kai Pges verté didéja — vis daugiau daleliy nuséda ant jo sieneliy. Ant kiekvieno
krasto auga ] puslankj panasig formg turincios strukttros.

6 lent. pateikiami rezultatai, kai padéklo forma parenkama plokscia ir kei¢iamas parametras d:

6 lentelé. Parametrai: Kn=1, Pges = 1%, m =512, n = 256, k,= 0.6, k, = 1.5, ke= 1.6

Nr. p, sant. vnt. d,nm | Ny, vnt. ':Ilnr‘]stl ’\\l/‘r’]rtl Ny, vnt. I\\Ilae,; N, vnt. | Ngen, vnt. \,/\Irft
1 0.56 1 74704 854 20 73027 2531 73047 75805 2758
2 0.56 2 75249 1031 15 73677 2832 73693 76585 2892
3 0.56 10 74764 1195 10 73356 3315 73366 76540 3174
4 0.55 20 73643 1247 11 72272 3964 72285 76052 3767
5 0.51 100 67829 1831 13 67285 8880 67300 75363 8063
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37 pav. I8 kairés j desing: d =2 nm; 10 nm; 20 nm; 100 nm. Visy $iy matricy matmenys: m =512, n = 256

H

2 I I i \Y4 \Y; VI Wil
Myig, NM 12.66 18.06 16.37 11.11 16.73 22.46 14.02
Ra, NM 3.12 3.49 4.61 4.00 4.59 5.51 3.39
Ry, nm -11.34 -14.94 -14.63 -15.89 -18.27 -17.54 -10.98
Rp, nm 10.66 16.06 14.37 9.11 14.73 20.46 12.02
Ry, nm -0.68 1.12 -0.26 -6.78 -3.54 2.92 1.04
Rg, hm 3.87 4.89 5.63 5.15 5.73 7.23 454

7 lentelé. Dangos nr. 2 sluoksniy pavirsiy apibtidinantys koeficientai, ¢ia h = 10000 vnt.

H
| 1 1l v \Y VI
Myig, NM 33.70 29.10 18.87 20.54 25.12 22.10
Ra, nm 16.98 12.91 10.20 9.54 9.50 11.21
Ry, nm -84.30 -48.90 -37.13 -40.46 -44.88 -42.90
Rp, nm 31.70 27.10 16.87 18.54 23.12 20.10
Ry, nm -52.61 -21.80 -20.25 -21.93 -21.77 -22.79
Rg, NM 23.55 16.64 12.65 1241 12.91 14.21

8 lentelé. Dangos nr. 5 pavir$iy apibiidinantys koeficientai, ¢ia h = 10000 vnt.
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Palyginus 7 ir 8 lent. duomenis, matyti, kad kuo didesnis d, tuo Siurkstesné uzauga danga,

ta¢iau duomeny imtys labai mazos ir sunku jzvelgti kitokius désningumus, todél nuspresta auginima

vykdyti didesniy matmeny matricose. Bandymy rezultatai pateikti 9 lent.:

9 lentelé. Parametrai: K= 1,Pges = 1 %, m = 4096, n = 1024, k, = 0.60, k, = 1.50, k. = 1.60

Nr. | p,sant.vnt. | d,nm | Ny, vnt. ':l/"r‘]il ’\\l/%'tl Ny, vnt. ’\\l/;ets N, vnt. Ngen, VNL. \':ln—l[
1 0.57 1 2463384 | 32036 | 465 2409577 85866 2410062 2476902 | 66840
0.57 10 2453014 32312 | 433 2400678 87576 2401143 2469321 68178
3 0.57 100 2450514 | 34792 | 451 2400689 104946 2401171 2484408 | 83237
12 0
10 - >
-10 -
— 8 — -15 -
g R, = 1.3973In(H) + 2.3435 g 20 - R,=-4.832In(H) - 6.4742
e 6 225 -
T 4 < 30 -
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38 pav. Dangos nr.1 (9) sluoksniy pavirSiaus Siurk$tumo koeficientai, ¢ia h = 10000 vnt.
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39 pav. Dangos nr. 3 (9 lent.) sluoksniy pavir$iaus $iurkStumo koeficientai, h = 10000 vnt.

Taip pat buvo modeliuojamos dangos, kuriy m < n (10 lent.).

10 lentelé. Parametrai: ky, = 1, Pges = 1%, m = 2048, n = 4096, k, = 0.60, k, = 1.50, k.= 1.60

Nm51a Nprly Nde& Ng,

Nr. p, sant. vnt. d,nm | Npq, vnt. vnt. vnt. N, vnt. vnt. N, vnt. Ngen, VNt vit.
1 0.56 1 4712566 | 11639 | 874 | 4722635 1616 4723571 4728105 4534
2 0.55 100 4625865 | 24691 | 863 | 4648982 | 75313 | 4649905 4714897 | 64992

40 pav. Pirmosios dangos matricos A vaizdas (10 lent.)
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41 pav. Antrosios dangos matricos A vaizdas (10 lent.)
Esminiai skirtumai matomi dangos apacioje, prie pat padéklo kuris sudarytas vadovaujantis 25
pav. (a) taisykle — pirmuoju atveju ir 25 pav. (c) — antruoju atveju. 42 pav. ir 43 pav. paveiksléliuose

pateikiami, atitinkamai, pirmosios ir antrosios dangos sluoksniy pavir§iaus tyrimo rezultatai:

14 5
12 - R, =2.3571In(H) - 3.7282
10 - S
g 8- € -15 -
< 6 - £
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O .
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0 100 200 300 400 0 100 200 300 400
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30 20
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42 pav. Dangos, pavaizduotos 40 pav. sluoksniy pavirSiaus iurkstumo koeficientai. Cia h = 10000 vnt.
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43 pav. Dangos pavaizduotos 41 pav. sluoksniy pavirSiaus $iurkstumo koeficientai. h = 10000 vnt.
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43 pav. matyti, kad kai sluoksnio numerio H verté artima 440, visi koeficientai staiga

sumazgja. Taip jvyko dél to, kad tarp dviejy profilometro matavimo cikly buvo uzdengta salyginai

daug tusciy ,,\“ ir ,,/* formos ertmiy, 41 pav. matomy baltos spalvos tarpeliy, susiformavusiy prie pat

dangos pavirSiaus.

11 lent. pateikiami rezultatai bandymo, kai danga buvo auginama parinkus dvi skirtingas ke

vertes taip, kad: pirmuoju atveju dalelés po desorbcijos turéty tokig E verte kaip ir anksCiau aprasyty

bandymy metu, o antruoju — kad E po sgveikos su dangos ar padéklo struktiira sumazéty nezymiai

(1%) ir ne visos dalelés galéty adsorbuotis prie atitinkamy B zony, taip imituojant artimg tamprigjai

sgveika.

11 lentelé. Parametrai: d = 100 nm; Ky, = 1, Pges = 50%, m = 1024, n = 4096, k, = 0.3, ky = 0.5, k.= 1.3

N y N ) N 1
Nr. | p, sant. vnt. V’;‘il Npr1, VL. vlrr1ntp N, VNt | Nges, VNL. VIF’)I? N, vnt. | Ngen, Vnt. | N, vnt.
0.77 2356400 | 3000534 | 58527 | 160687 | 3872436 | 401788 | 3219748 | 4222640 | 1002892
0.66 6 2702347 | 43353 | 21490 | 3015895 | 219063 | 2767190 | 4283535 | 1516345
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Antruoju atveju dangos auginimas vyksta zymiai léCiau, nes dalelés daug karty atSoka nuo
dangos ar padéklo pavirsiaus, desorbuojasi Zymiai daZniau nei Kkitais atvejais (Pges = 50%). Sio

bandymo rezultatai suteikia informacijos apie algoritmo desorbcijos mechanizmy veikimg ir leidZia

daryti prielaida, jog ertmeése tarp kolony, realiu atveju, sleégis padidéja.

44 pav. Dangos, atitinkancios 11 lent. pateiktus duomenis. Matmenys, abiem atvejais: m = 1024, n = 4096

Dalis Kges matricos, gautos uzauginus 44 pav. dangg nr. 2, pavaizduota 45 pav.:
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45 pav. Desorbcijos nuo dangos struktiiros zony matrica.

Cia atspalvis Zymi desorbcijy skai¢iy, jvykusiy juo pazymétoje vietoje.
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46 pav. pavaizduoti 44 pav. struktiiry analizés rezultatai:
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46 pav. Siurkstumo koeficientai. 11 lent., danga nr. 1. Cia h = 10000 vnt.
Toks siy kreiviy pavidalas gaunamas dél to, kad pradzioje kolonos auga pavieniui. Nusédant

vis didesniam daleliy kiekiui kolonos platéja, jy virSunés palaipsniui susiliecia.
5.2. Dangy faziniai Zemélapiai

Tariama, kad dalelés Npr1, Nimp, i Nm dangoje sudaro skirtingas fazes. Jy pozicijos
registruojamos matricose Kp, Kpri it Kimp. Siame darbe grafiskai atvaizduotos Km, Kpri ir Kimp
vadinamos faziniais Zemélapiais. Toliau pateikiami tokiy Zzemélapiy pavyzdziai jy detaliai
neanalizuojant.

47 pav. K, priklausanti dangai, apibtidintai 11 lent. nr. 1. Matmenys: m = 1024, n = 4096
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49 pav. Kinp priklausanti dangai, apibudintai 11 lent. nr. 1. Matmenys: m = 1024, n = 4096

Kitas dangos pavyzdys uzaugintas jvedant koeficientus Kaa, Kap, Kac. Parametrai ki, kp, Kc
perskai¢iuojami, Kai prie struktiros prisijungia h = 40000 naujy daleliy. Cia ks = 1.0, kp = 1.2, ke =
1.6, kAa = kAb = kAC: '0.3, km = 3, Pdes = 1%

50 pav. Nehomonogeniska danga. Matmenys: m = 512, n = 1024

Sig dangg apibiidinanéiy matricy Kp, Kpr1 ir Kimp Vaizdai.
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Kimp

70 nm

51 pav. Nehomonogeniskos dangos faziniai Zemélapiai. Matmenys: m =512, n = 1024
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6. ISVADOS

Atsizvelgiant ] modeliavimo metu gautus duomenis padarytos Sios iSvados:

1.  Gaunamos dangos panaSios j sumodeliuotas Sanchez’o [20], parinkus atitinkamus
parametrus — j Katzav‘o [11], kity literatiiros Saltiniy [28, 29], daleléms priskyrus sgveikos su
kiekviena prisijungimo zona tikimybés verte, nelygia 1, uzauginamos struktiiros panaséja |
Rodgers‘o [21] (Zitréti priedg). Tai rodo Sio modelio universaluma.

2. Dangy struktiirai jtaka daro: migracijos trukme, desorbcijos tikimybé, daleliy srauto
pasiskirstymas pagal energija, padéklo forma ir adhezija (dangos elementy atzvilgiu), j padékla
lekianc¢iy daleliy srauto kryptis.

3. ApSaudant padékla létomis dalelémis, jei jos migruoja labai trumpai arba iskart
tampa dangos dalimi, prilipdamos viena prie Kkitos, gaunamos mazo tankio strukttiros.

4.  Did¢jant daleliy srauto energijai, maz¢ja tusciy ertmiy dangoje. Gaunamos tankesnés

strukturos.

5.  Didinant migracijos trukme, Siame darbe atlikty skaiCiavimy diapozone, uzauganciy
dangy tankis didéja.

6. Jeigu formuojama daugiasluoksné danga, tai tvirtesnés, mazesnio pavirSiaus

Siurk§tumo dangos gaunamos, kai pirmasis sluoksnis suformuojamas apSaudant padékla didesnés
energijos daleliy srautu.

7.  Atsizvelgiant | desorbcijy matricos zemélapj, gauta kai desorbcijos tikimybé
salyginai didel¢, ir | modelio specifika, daroma prielaida jog koloniniy struktiiry tarpuose realaus
dangos nusodinimo proceso metu vakuumas néra toks auksStas kaip dangos iSoréje, todél
tarpkoloninése srityse turéty sutrumpéti daleliy laisvojo 1ékio atstumas.

8.  Vienas i§ budy nustatyti desorbcijos ir migracijos trukmes realios dangos auginimo
atveju galéty buti dangos auginimas ,,|_|” padékle. Pagal tai, kaip danga auga ant jo sieneliy, kai
kuriais atvejais, galima jvertinti migracijos trukme ir desorbcijos tikimybe,

9.  Algoritmas sudarytas taip, kad papildomy skai¢iavimy jtraukimui nereikéty keisti

pagrindinés jo struktiiros.
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PRIEDAI

1 priedas. UZauginty dangy atvaizdy galerija

Cia pateikiami struktiiry, kurios buvo uzaugintos naudojant Siame darbe apra$yta algoritma,
vaizdai, jy neaptarinéjant. Kai kuriais atvejais algoritmas buvo modifikuotas jvedant papildomas
salygas (pavyzdziui, zemas vakuumas, galerijos nr.: 1 — 16, 58 — 61). Modifikavimo mastas — nuo
parametry veréiy keitimo iki keliolikos programiniy eiluéiy. Auginant Sias dangas priimta, kad visos
visas jas sudarancios dalelés — vienodo dydzio. Taip pat, vizualiniam palyginimui, pateikiamos ir

realiy dangy nuotraukos.
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52 pav. TiO, nanostruktiiros suformuotos PVD metodu [30]. Sitiloma palyginti su $io priedo galerijos 85, 91,
97 ir 98 paveiksléliy augimo taisyklémis.

55



Signal A = SE2

Signal A= InLens Date 2 May 2012
(! WD = 80mm Mag = 6890 KX

Mag = 5886 KX Apedture Size = 30.00 pm

Time :12569:19

53 pav. Grafeno nanodangos, suformuotos mikrobangy plazmos CVD (angl. microwave plasma chemical vapor
deposition) metodu [31]. Sitloma palyginti su galerijos 85 ir 88 nr.

54 pav. AIN struktaros, gautos lankinio i§lydzio bidu, FE-SEM vaizdai [32]. Sitiloma palyginti su galerijos nr.:1-
16, 58-61.
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