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Разработаны физико-математические модели и проведено численное моделирование процесса полизнергетиче-
ской ВЫСОКОДОЗНОЙ имплантации ионов азота в железо. Модель моноэнергетической высокодозной имплантации ионов 
азота в железо базируется на численном решении диффузионных уравнений химической кинетики. Для моделирования 
процесса полизнергетической высокодозной имплантации ионов азота в железо был использован метод покоординат-
ного спуска, модифицированный применительно к задаче минимизации функции на параллелепипеде. 

Введение 
Модификация физико-химических свойств 

приповерхностных областей металлов и сплавов 
ионными пучками заряженных частиц представ-
ляет собой перспективный метод радиационной 
обработки материалов [1]. То, что атомы примеси 
при моноэнергетическом ионном легировании 
распределяются в мишени в сильной мере нерав-
номерно (их распределение по глубине имеет 
форму кривой с максимумом), в некоторых случа-
ях является недостатком этого метода легирова-
ния. Получить равномерное распределение им-
плантированной примеси можно, применяя поли-
энергетическую ионную имплантацию, то есть 
облучение легируемого образца при различных 
энергиях налетающих частиц. Однако, для этого 
необходимо знать, как выбрать спектр энергий 
бомбардирующих ионов, с тем, чтобы получить 
заданное распределение примеси по глубине 
мишени. 

Моделирование процесса низкодозной (доза 
D< 1x10^® ион/см^) полиэнергетической ионной 
имплантации нами проводилось в работах [2, 3]. 
Однако для модификации приповерхностных 
слоев материалов методом ионной имплантации 
с целью достижения таких полезных свойств как 
прочность, износостойкость, коррозионная стой-
кость и др. требуются более высокие дозы ионов 
(D> 1x10^® ион/см^) [1]. При таких дозах сущест-
венным фактором становится влияние ранее вне-
дренной примеси на профили распределения 
последующих ионов. 

В ряде наших работ [4-9] проведено экспери-
ментальное и теоретическое исследование про-
цессов высокодозной моноэнергетической ионной 
имплантации азота в железо [4-6] и медь [7-9]. 
При расчетах профилей внедренных атомов, при 
высоких дозах ионов, требуемых для синтеза но-
вых фаз (до ю'® ион/см^), проведен учет: распы-
ления и распухания матрицы, рассеяния и тормо-
жения ионов на атомах внедренных примесей, 
образования новых фаз, а также радиационно-
стимулированной диффузии. 

В данной работе приведены физико-математи-
ческая модель полиэнергетической высокодозной 
ионной имплантации и результаты численного мо-
делирования процесса формирования нитридных 
фаз с помощью имплантации ионов азота в желе-
зо. Данная модель позволяет рассчитать техноло-
гические параметры высокодозной ионной им-
плантации для формирования равномерно леги-
рованных слоев в металлах и полупроводниках. 

Расчет параметров полиэнергетической 
ионной имплантации методом 
покоординатного спуска 

Моделирование процесса моноэнергетической 
высокодозной ионной имплантации осуществля-
лось на основании численного решения диффу-
зионных уравнений химической кинетики, приве-
денных в работе [7]. Решение данных уравнений 
позволяет получить распределение примеси в 
процессе набора дозы при заданной энергии в 
режиме моноэнергетической ионной имплантации 
и сформировать базу данных, содержащую про-
фили распределения имплантированной примеси 
fiiEi, Di, z) в некотором интервале энергий: 

О < Б т а х Д Л Я о < D/< Dmax, ' = 1 М (1) 

где Emax и Dmax — максимэльные энергия и доза 
ионной имплантации. Пусть на основании имею-
щихся данных необходимо оптимальным образом 
сформировать однородный по глубине профиль 
концентрации C(z, f) = const на отрезке Z = [а, Ь]. 
Тогда задача может быть сформулирована сле-
дующим образом; найти вектор 

0 € U = ( £ i En,D,,...,DN). (2) 

где 
О < Ei < Emaxi О < D, <Dn,ax, 

минимизирующий на указанном множестве функ-
ционал 

X f ( £ „ D „ z ) - C . (3) J(u) = max 
Z e Z 

Для нахождения минимума функционала был 
использован метод покоординатного спуска, мо-
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дифицированный применительно к задаче мини-
мизации функции на параллелепипеде [10]. 

Обозначим е, = (0 0,1,0...,0) — единичный 
координатный (базис) вектор, у которого /-я коор-
дината равна 1, остальные равны нулю / = 1,...,п, 
п = 2N. Пусть uo — некоторое начальное прибли-
жение, а ао — некоторое положительное число, 
являющееся параметром метода. Допустим, что 
нам уже известны точки Uk е U число а/, > О при 
каком-либо к > 0 . Положим 

~к 
i„ = к-п + 1, (4) 

где означает целую часть числа к/п. Условие 

(4) обеспечивает циклический перебор коорди-
натных векторов ei, 62,..., еп, те. 
Ро = 61 рп-1 =еп, Рп = ei,..., Р2Л-1 = вп, Р2п = ei,... 

Составим точку Uk + акРк и проверим условия 

и к + акРк € и, J(Uk + акРк) < J(Uk). (5) 
Если оба условия (5) выполняются, то примем 

U/,+1 = Uk + ПкРк, а/(+1 = «(,. (6) 

В том случае, если хотя бы одно из условий 
(5) не выполняется, то определяем точку Uk - UkPk 
и проверяем условия 

Uk- акРк 6 и, J(Uk- акРк) < J{Uk). (7) 
В случае выполнения обоих условий (7) поло-

жим 
Uk*^ = Uk- акРк, ttk+i = ак. (8) 

Назовем {к+А)-ю итерацию удачной, если вы-
полняется хотя бы одна из пар неравенства (5) 
или (7). Если (/с+1)-я итерация неудачная, те. не 
выполняются оба неравенства в условиях (5) и 
(7), то полагаем 

= а „ i, * п или и, * (9) 
или о < /с < л -1; 

Здесь >^(0<>.<1) — фиксированное число, 
являющееся параметром метода. Условие (9) 
означает, что если за один цикл из п итераций при 
переборе направлений всех координатных осей 
ei, е2,...,епС шагом а* реализовалась хотя бы од-
на удачная итерация, то длина шага не дробится 
и сохраняется на протяжении по крайней мере 
следующего цикла из п итераций. Если же среди 
последних п итераций не оказалось ни одной 
удачной итерации, то шаг ак дробится. Таким об-
разом, если на итерации с номером к = кт про-
изошло дробление ак, то 

(10) 

при всех / = 1, 2,..., п. 
Таким образом, метод покоординатного спуска 

для задачи (3) описан. На основании данной мо-
дели разработана программа, предназначенная 
для моделирования процесса создания однород-
ных по концентрации слоев примеси от поверхно-
сти образца или на заданном интервале глубин 
при помощи полизнергетической ионной имплан-
тации. 

Формирование однородных нитридных 
фаз железа методом полиэнергетической 
ионной имплантации азота 

На основании метода покоординатного спуска 
(1)-(10) и модели высокодозной ионной имплан-
тации проведено численное моделирование про-
цесса формирования равномерно легированных 
слоев железа азотом в заданном интервале глу-
бин с учетом явлений распыления и распухания 
мишени, изменения тормозных свойств мишени, 
радиационно-стимулированной диффузии приме-
си и образования новых фаз. 

В качестве преобладающей синтезируемой 
нитридной фазы в железе нами выбиралась фаза 
РезМ для доз имплантируемых ионов 4x10^^ -
5,7x10^^ см~^ [4]. Значения параметров моделиро-
вания взято из работы [4], как реализующее наи-
лучшее соответствие экспериментальных и тео-
ретических профилей распределения азота в же-
лезе. 

Таблица 1. Параметры полиэнергетической ионной 
имплантации азота для формирования равномерно 
легированных слоев в железе при плотности ионного 
тока 20 мкА/см^ 

Энергия, кэВ Доза, ион/см"̂  Время набо-
ра дозы,с 

270 4,9x10'^ 3957 
125 2,8x10'^ 2269 
29 9,9х10'® 794 
15 2,5x10'® 200 

В табл. 1 приведены рассчитанные с помощью 
программы MODEL_P параметры полиэнергети-
ческой ионной имплантации азота в железо, не-
обходимые для формирования равномерно леги-
рованного слоя толщиной 300 нм от поверхности 
с концентрацией азота 2 , 8 3 x 1 с м ®. 

2, нм 
Рис. 1. Расчетные распределения азота, полученные 
при полиэнергетической имплантации азота в железо 
для заданной концентрации азота; 2,83x1 О̂ ^ см"'. Пунк-
тир — графики концентраций внедренной примеси, для 
различных энергий и доз имплантации азота в железо, 
сплошная линия — суммарная концентрация азота. 

На рис. 1 изображены рассчитанные распре-
деления атомов азота, имплантированного в же-
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лезную мишень. Приведены графики суммарной 
концентрации и профили, соответствующие от-
дельным энергиям ионной имплантации. Видно, 
что полиэнергетическая имплантация ионов азота 
при количестве энергий, равном четырем, позво-
ляет сформировать равномерные распределения 
внедренного азота с концентрациями, соответст-
вующие нитридным фазам близким к FesN (рис. 1) 
на глубине от поверхности мишени до 300 нм. 

Заключение 
Разработана физико-математическая модель, 

позволяющая анализировать процесс формиро-
вания однородных по физико-химическим свойст-
вам нитридных слоев в железе при помощи высо-
кодозной полиэнергетической имплантации ато-
мов азота в железо. На основании данной модели 
разработана программа MODEL_P, предназна-
ченная для моделирования процесса создания 
однородных по концентрации слоев примеси от 
поверхности образца или на заданном интервале 
глубин при помощи полиэнергетической ионной 
имплантации. При этом толщина равномерно ле-
гированного слоя определяется только макси-
мально возможной энергией пучка. Модель поли-
энергетической ионной имплантации и соответст-
вующая программа универсальны, так как ис-
пользуют параметры моноэнергетических профи-
лей распределения имплантированной примеси, 
ранее рассчитанных и внесенных в информаци-
онную базу. 
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A model of polyenergetic ion implantation with high fluence has been developed. The model allows evaluating ion implanta-
tion parameters in order to form uniformly doped layers in metals and semiconductors. Model calculations were performed for 
the implantation of nitrogen ions in iron target with the purpose of nitride phase fonnatlon in surface region. 
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