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Моделирование и оптимизация функции качества 
технологических процессов формирования 
функциональных покрытий и пленок

Рассмотрено моделирование процессов формирования тонких пленок в установках магнетронного рас­
пыления. Моделирование основано на вероятностном подходе и интеграции точечных испарителей. При 
моделировании учитывались относительное распределение толщины тонких пленок и эффективность мас- 
сопереноса частиц. Выполнено сравнение результатов компьютерного моделирования и эксперимента; ре­
шена обратная задача оптимизации процесса с использованием введенной функции качества, учитывающей 
равномерность синтезируемых тонких пленок, расход материалов и геометрию области распыления.
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Тонкие пленки и покрытия являются базовы­
ми компонентами широкого класса устройств для 
микро- и наноэлектроники, фотоники, сенсорной 
техники, создания "умных" материалов и матери­
алов с модулируемыми свойствами и для других 
приложений [1]. Методы синтеза тонких нано- 
размерных пленок и покрытий интенсивно со­
вершенствуются и развиваются. Одним из веду­
щих методов получения тонких пленок является 
метод магнетронного распыления (М Р), который 
позволяет получать нанослои [2], [3]. Во многих 
случаях тонкие пленки, наносимые с помощью 
магнетронных распылительных систем (М РС), 
обеспечивают выполнение тех же функций, что и 
более толстые покрытия, получаемые другими 
методами, поэтому МР все чаще используется для 
нанесения упрочняющих, износоустойчивых, за­
щитных, декоративных и других видов покрытий 
на разнообразную основу [1 ]-[3 ].

Экспериментальные результаты, получаемые 
МР-методом, хорошо изучены, однако, как отме­
чено в [2], теория разрядов в М РС и методы рас­
чета их технологических и конструктивных пара­
метров до настоящего времени проработаны сла­
бо. Сложность заключается в том, что в этих си­
стемах используются неоднородные скрещенные 
электрическое и магнитное поля, причем элек­

трические параметры разряда в значительной 
степени зависят от рабочего давления, величины 
и конфигурации магнитного поля, а также от кон­
структивных особенностей распылительной систе­
мы. Все это делает практически невозможным точ­
ное аналитическое описание явлений, проходящих 
в разряде магнетронной системы.

Основными показателями качества тонких пле­
нок являются равномерность, степень адгезии меж­
ду разными фазами, пористость, минимальная тол­
щина при заданных пористости и равномерности, 
стойкость (физическая и химическая), экономич­
ность (эффективность), технологичность и некото­
рые другие параметры. Эти физико-химические и 
технологические свойства (качества) получаемых 
пленок во многом зависят от таких факторов, как 
морфология, топология поверхности, структура кри­
сталлизации, дефекты и многих других [1], [3], [4].

В  настоящей статье рассмотрен и проанализи­
рован для последующей оптимизации конструкции 
и технологических параметров процесс массопере- 
носа и роста тонких пленок без детализации про­
цессов образования газоразрядной плазмы и бом­
бардировки мишени. При разработке модели для 
компьютерного эксперимента использованы два 
хорошо известных метода моделирования -  метод 
молекулярной динамики и метод Монте-Карло.
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В  [5] показано, что, рассматривая процессы 
массопереноса при достаточно большой скорости 
распыления частиц, влиянием взаимосвязи между 
частицами распыляемого материала в рабочем про­
странстве можно пренебречь, поскольку вероят­
ность столкновения частиц в процессе распыления 
незначительна. Действительно, при магнетронном 
методе формирования пленок распыляемые части­
цы получают весьма значительную энергию, что 
обеспечивает достаточно высокий уровень адгезии 
пленок [2]. Для разработки модели массопереноса 
можно предположить, что частицы двигаются с 
определенным угловым законом распыления непо­
средственно к подложке и осаждаются на ней без 
миграции с равномерной плотностью. В  рамках 
этой модели параметры тонкой пленки могут быть 
получены интеграцией результатов действия точеч­
ных источников распыления. Угловой закон распы­
ления частиц можно получить разными способами, 
в том числе для равнонаправленного потока можно 
показать, что частицы разлетаются от мишени, 
центр которой расположен в начале координат, с 
углами а  и в (рис. 1). Плотности вероятности для 
указанных углов имеют вид

w ( а )  = sin а ,  а  = [0, 2 ] ( 1)

по углу а ;

-  по углу р.

w (Р )=  112%, Р = [-тс, %]

В  [5] на основании аппроксимации реальных 
экспериментальных данных по синтезируемым 
пленкам функция плотности вероятности углов 
разлета частиц аппроксимирована выражением

w  ( а ) = f  ( а ) / 1 , (2)

ж/ 2
где f  ( а )  = A cosn а - B c o s m а ;  I  = J  f  ( а ) d а ,

0
причем A, B , n, m  -  подгоночные коэффициенты. 

Из рис. 1 следует, что

cos а  = к / 4 r 2 + к 2 , (3)

где r  -  расстояние от центра подложки; к  -  рас­
стояние от подложки до мишени.

Из рис. 1 имеем r  = к  tg а ,  откуда

а  = arctg ( r / к ).

Тогда

d  а  

dr 1 + (r/h)2 h r 2 + к 2
(4)

Для определения плотности распределения 
частиц по радиусу r  воспользуемся преобразова­
нием для связанных случайных величин при из­
вестной плотности вероятности [6]:

w  ( r ) = w [а (  r )] |d а /  dr|.

Из (2 )-(4 )  получим:

w ( r ) = (1/1 ) A ( к Д /r2 + к 2 ) -

-  B  (к Д /r2 + к2 ) [к/  ( r 2 + к2 ) ] .  (5)

На основании (5) плотность распределения ча­
стиц по радиусу определяется следующим образом:

2% r(F £—̂ d s  2 ^ r02 1 
w1( r  ) = ---------- J 2™.—  = - L  J  J  _  w ( x ) pdpdФ, (6)

S S * * xS
0 r01

r  + p  - 2rpcos ф (p, ф -  ци­

линдрические координаты элементарного источ­

ника d s ) ; S  -  площадь мишени; r01 и r02 -  

внутренний и внешний радиусы мишени.
Эффективность переноса частиц:

Q ( r  ) = Jw1 (y  )dy,
0

а распределение толщины тонких пленок:

Рис. 1



1 Лг02 i
( r ) = f f ------w ( x )d s  = f f —  w ( x ) p d p d ф.

Т: 2nx I  J nxS 0 r01
(8)

Если известен закон распределения скорости 

распыления частиц по радиусу v  (p ), он должен 

быть введен сомножителем в (5).
Подстановкой (5) в (6) - ( 8) получим три о с­

новных показателя для моделирования функции 

качества: щ  ( r ) , Q ( r ) и z ( r ) .

В  [7] использован другой подход для получе­
ния распределения толщины тонких пленок в 
различных магнетронных системах, но при этом 
решена только задача определения параметров 
тонких пленок в М РС заданной конструкции. 
Подход, представленный в настоящей статье, поз­
воляет решить и обратную задачу: определить 
конструкцию и параметры М РС исходя из требу­
емых параметров пленок.

Для проверки адекватности модели промоде­
лирован процесс синтеза системы ZnO :Ga по 
технологическим и геометрическим параметрам 
М РС [8]. На рис. 2 показаны распределения тол­
щины пленок по поверхности подложки при МР. 
Кривая 1 отображает результаты моделирования 
при угловом законе распределения (2) для Zn (па­
раметры взяты в [7]), кривая 2  -  для синусоидаль­
ного закона (1). Кривая 3 представляет экспери­
ментальные результаты, полученные в МРС со 
скрещенным электромагнитным полем [8]; кривая 
4 -  результаты, полученные в этом же М РС под 
действием дополнительного магнитного поля, со­

здаваемого катушкой (ток в катушке I  = 1 А ) .
Из рис. 2 следует наличие различий в экспе­

риментальных (кривые 3, 4) и модельных (кривые
1, 2) результатах. Причинами этих различий, по- 
видимому, являются различия материалов распы­
ления (Zn и (Zn, Ga) в реактивном распылении) и 
модель, не учитывающая параметры, характери­
зующие влияние подложки на процесс конденса­
ции. Однако в целом предложенная модель на

основе интеграции точечных испарителей хорошо 
описывает достигаемое при МР распределение 
толщины пленок по поверхности подложки. На 
основании указанной модели может быть решена 
и актуальная обратная задача: определение гео­
метрии устройства распыления (расстояния "под­

ложка-мишень" h, внутреннего (r01) и внешнего

( r02 ) радиусов мишени), обеспечивающей опти­

мальный результат, т. е. достижение максимальной 
равномерности относительной толщины пленки 
при минимальных расходах материала и макси­
мальной области равномерного распыления. При 
этом также учитывается распределение скорости 
распыления по радиусу мишени, которое аппрокси­
мируем функцией сдвоенной полугауссоиды [9].

Функция качества, сформированная как компро­
миссное решение между равномерностью, расходом 
материала и шириной зоны распыления, имеет вид

# 2  (К  r0b  r02, m, П  r ) = # 1xmax ( # 1)

где

#1 = exp
•( z -  z ) 2 nrdr

0
m

Q n ( r ) (9)

-  оптимизирующая функция равномерности и рас­

хода материала; xmax -  радиус зоны распыления 

при максимальном значении функции H 1, причем 

z -  среднее значение толщины тонкой пленки на 
интервале от центра подложки до расстояния r .

В о  введенной функции качества факторы зна­
чимости можно регулировать с помощью коэф­
фициентов значимости n  и m в зависимости от 
технических требований.

Результаты оптимизации функции качества в 
зависимости от технических параметров приве­

дены на рис. 3: кривая 1 -  #1 (9) при h  = 2 с м , 

кривая 2  -  #1 при h  = 4 с м , кривая 3 -  #1 при 

h  = 8 см . Кривая 4 построена при совокупности

Рис. 2 Рис. 3



значений r  и h, совместно доставляющих макси­

мальные значения # 1, а кривая 5  представляет 

функцию качества # 2  при тех же наборах r  и h. 

Для всех кривых на рис. 3 r01 = 2 см, r02 = 3 см, 

n = 1 и m = 15.
Предложенная модель для формирования по­

крытий имеет некоторые ограничения. В  частно­
сти, они могут использоваться только для моде­
лирования процессов магнетронного нанесения 
слоев при рабочем давлении в зоне нанесения не 
более 1 Па, так как не учитываются эффекты тер- 
мализации распыленного потока [2], [7]. Кроме 
этого в расчете не учитывался эффект адгезии, 
имеющий значение при большом расстоянии 
"подложка-мишень", так как в этом случае ча­
стицы теряют значительную часть кинетической 
энергии из-за неупругих столкновений. В  то же 
время подход на основе задаваемых параметров и 
технологических характеристик эксперимента 
позволяет в ходе компьютерного моделирования 
получить описание макропараметров процесса 
получения покрытия в качестве первоначального 
приближения для анализа и оптимизации процес­
са. Введена и построена функция качества про­
цесса, оптимальное значение которой является 
компромиссным решением между равномерно­
стью, эффективностью массопереноса и шириной 
зоны распыления; при этом параметрами управ­
ления являются геометрические параметры кон­
струкции М РС и другие технологические факто­

ры (плотность разрядного тока и характеристики 
распыляемого материала).

В  ходе подготовки компьютерного экспери­
мента разработана программа моделирования 
процесса массопереноса частиц методом молеку­
лярной динамики для оценки степени само- и 
взаимосвязи частиц в рабочем объеме М РС на 
качество тонких пленок [10]. В  результате моде­
лирования процессов формирования тонких пле­
нок с использованием разработанных алгоритмов 
и программ показано, что изменение технологи­
ческих параметров процесса, в частности, гео­
метрических параметров М РС, позволяет управ­
лять функцией качества процесса напыления тон­
ких пленок на макроуровне (равномерностью 
распределения толщины тонких пленок, эффек­
тивностью массопереноса и расходом материала, 
видом зоны распыления). Эти результаты являют­
ся основой для следующего важного шага -  пере­
хода на моделирование процесса формирования 
тонких пленок на микроуровне, где морфология и 
топология поверхности получаемых тонких пле­
нок являются определяющими факторами их фи­
зико-химических свойств. Для исследований на 
этом уровне авторами разработаны программы 
моделирования процесса роста тонких пленок в 
потенциальном поле [ 11] и модель изменения 
структуры тонких пленок в процессе отжига [ 12], 
алгоритм которой основан на методе Монте-Карло 
при выборе частиц и квазиньютоновском методе 
при определении оптимального движения частиц.
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The simulation and the optimization of the quality function of the process of the nanoscale 
film's growth

The modeling of processes of formation of thin films in magnetron sputtering systems in the substrate potential field at 
different ratios of relations between the sprayed material and the substrate for various types of structures of the substrate 
is  considered. Growth models of thin films point emitters integration method with the use of Monte-Carlo algorithms with 
accounting of the annealing are used. The comparison of results of computer simulation and experiment is executed; the 
inverse problem to optimization process using the quality function that takes into account the uniformity of the synthesized  
thin films, the flow of materials and the geometry of the spray is  solved.
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