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Аннотация. Цель данной статьи состоит в описании основных принципов, опыт использования которых 
при моделировании различных физико-химических процессов показал свою эффективность. При этом 
модель процесса определена как его представление с помощью другого схожего (или тождественного) 
процесса, построенного на ряде упрощающих допущений. Эта модель названа физико-химической. Вы-
делены основные явления на поверхностях и в газовой среде системы распыления, которые используют 
при составлении моделей реактивного распыления. Дана схема вывода системы уравнений, описываю-
щих модель в аналитической форме. Приведен пример моделирования на основе неизотермической 
поверхностной химической реакции, который показал возможность изучать экспериментально неизме-
римые зависимости, характеризующие процесс реактивного распыления.  
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Abstract. This work aims to describe the fundamental principles whose application for the purposes of model-
ling various physical and chemical processes has proven to be effective. The model of a process is defined as its 
representation using another similar (or identical) process, constructed based on a number of simplifying as-
sumptions. Such a representation is referred to as a physicochemical model. The main phenomena occurring 
on the surfaces and in the gaseous environment of a spray system, which are used in developing reactive sput-
tering models, are identified. A scheme for deriving a system of equations describing the model in an analytical 
form is given. An example of modelling based on a non-isothermal surface chemical reaction is given, which 
demonstrates the possibility of studying immeasurable dependencies characterizing the process of reactive 
sputtering experimentally. 
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Введение. Задача моделирования реактивного 
распыления при осаждении пленок простых со-
единений металлов с химически активными газа-

ми (оксиды, нитриды, оксинитриды и др.) при-
влекла внимание в начале 70-х гг. XX в. [1]–[4]. 
Это было связано с тем, что в многочисленных 
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экспериментах по реактивному распылению 
начиная с [5], [6] были обнаружены нелинейные 
связи между переменными, затрудняющие одно-
значный выбор режимов осаждения пленок с за-
данным химическим составом. 

Длительная история развития моделирования 
[4] свидетельствует о том, что единая точка зре-
ния в этом вопросе до сих пор не достигнута. 
Считаю, что возникла необходимость обсудить 
некоторые правила и критерии, применяемые при 
моделировании. 

Основные принципы. Общеизвестно, что 
цель моделирования заключается в исследовании 
реального процесса, выполняемом в аналитиче-
ской или численной форме. Прежде, чем обсуж-
дать этот вопрос, уточним применяемые в статье 
термины. В качестве первичных примем термины 
«физическое явление» и «химическое явление». 
Под первым предлагаем понимать эмиссионные 
процессы, изменение агрегатного состояния, 
формы или размеров тел, под вторым – превра-
щение одних веществ в другие. 

Процессом будем считать последовательность 
физических и химических явлений, находящихся 
под влиянием ряда независимых переменных. 
Состояние процесса отражает совокупность зави-
симых переменных. Часть из них может быть из-
мерена экспериментально. Модель процесса 
определим как его представление с помощью 
другого схожего (или тождественного) процесса, 
построенного на ряде упрощающих допущений 
относительно явлений, составляющих процесс. 
Эту модель назовем физико-химической. Для ма-
тематического описания модели будем использо-
вать известные уравнения, соотношения и фор-
мулы (формула Герца–Кнудсена, закон действу-
ющих масс и др.). В конечном итоге это описание 
представит собой систему уравнений. Его реше-
ние, чаще всего в численной форме, позволит вы-
явить связи между переменными.  

Главное в обсуждаемой задаче – это адекват-
ность полученных результатов моделирования. Для 
ее формальной проверки следует ввести какой-либо 
критерий. Так, пусть в распоряжении исследователя 
есть экспериментальные результаты в виде ряда 
значений одной из зависимых переменных (обозна-
чим y), измеренных при N значениях одной из неза-
висимых переменных x:  

   , 1, ..., .i iy f x i N   (1) 

В эксперименте с результатами (1) точки xi 

лежат в заданном интервале и их выбор не крити-
чен. Такой эксперимент обычно называют пас-

сивным. В (1) символом f обозначена функцио-
нальная связь между двумя переменными, кото-
рая нам неизвестна. Если теперь с помощью мо-
дели установить связь между переменными и вы-
числить в каждой заданной точке значения зави-
симой переменной: 

  * * , 1, ..., ,ii
y f x i N   (2) 

то для проверки адекватности модели может быть 
использован критерий 

  22 *

1

1
.

N
i i

i
y y

N 
    (3) 

В (2) символом f* условно обозначена функ-
циональная связь между переменными, выявлен-
ная при моделировании. Причем формально ана-
литическая форма этой связи не важна. 

Используя принятую терминологию, предла-
гается принять в качестве фундаментальных сле-
дующие принципы моделирования: 

– разработка физико-химической модели изу-
чаемого процесса, содержащей допущения о фи-
зических и химических явлениях, составляющих 
процесс; 

– разработка математического описания фи-
зико-химической модели с использованием об-
щепринятых уравнений, соотношений и формул; 

– численное или аналитическое исследование 
модели; 

– проверка адекватности модели. Для этого 
обычно применяют статистический критерий 
близости экспериментальной и модельной зави-
симостей типа (3). Критерий должен позволить 
учесть случайную ошибку измерения. Простей-
ший вариант – визуальная оценка адекватности; 

– при неадекватности модели ее усложняют, 
вводя дополнительные явления. 

Моделирование реактивного распыления. 
Процессом реактивного распыления будем счи-
тать последовательность физико-химических яв-
лений, происходящих на всех поверхностях ваку-
умной камеры (рис. 1). В простейшем случае рас-
пыляют металлическую мишень M в реактивной 
среде, содержащей смесь аргона Ar и химически 
активного газа X2.  

Основными независимыми переменными 
служат поток реактивного газа, вводимого в ка-
меру (входной поток) Q0, и ток (плотность тока) 

разряда j. С их помощью устанавливают необхо-
димый режим осаждения пленки. В эту же группу 
входят постоянные параметры системы распыле-
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ния (площади и температуры распыляемой ми-
шени, подложки и стенки вакуумной камеры, 
быстрота откачки высоковакуумного насоса 
и др.). В конкретной системе распыления эти па-
раметры имеют неизменные значения, однако при 
моделировании не составит труда изучить их 
влияние на процесс. 

 

Состояние процесса отражают зависимые пе-
ременные в виде парциального давления реак-
тивного газа p, напряжения разряда, потоков ре-
активного газа на поверхности мишени, стенки и 
подложки и др. Причем измеримы только первые 
две величины.  

При составлении физико-химической модели 
реактивного распыления учтем, что процесс в це-
лом есть совокупность нескольких взаимосвязан-
ных парциальных процессов, протекающих либо в 
газовой среде, либо на одной из поверхностей. С 
учетом этой особенности модель можно построить 
в виде совокупности этих процессов, в каждом из 
которых описаны явления, происходящие в соот-
ветствующей части системы распыления. Далее 
остановимся на обсуждении этих явлений. 

Мишень. Осаждение пленки соединения ме-
талла с реактивным газом MmXn на подложке 

определяется главным образом явлениями, про-
исходящими на поверхности мишени (m и n – 
стехиометрические параметры). Кинетика про-
цесса на поверхности мишени определяется 
конкуренцией формирования слоя соединения и 
распыления этого слоя ускоренными ионами ар-
гона [1], [2]: 

 t t t

ch sput
,

d d d
dt dt dt
         

   
 (4) 

где θt – доля поверхности мишени, покрытая 

пленкой соединения (подстрочный индекс t озна-
чает мишень (англ. target);  t chd dt  – скорость 

формирования пленки;  t sputd dt  – скорость ее 

распыления. Следует иметь в виду, что в (4), как и 
во всех аналогичных уравнениях далее, второе 
слагаемое имеет отрицательное значение. 

Установлено, что при реактивном распылении 
мишень может работать в двух стационарных режи-
мах [7]. Металлическому режиму, когда на поверх-
ности мишени отсутствует соединение MmXn, соот-

ветствует неравенство    t tch sput
.d dt d dt   

В реактивном режиме, когда для (4) справедливо 

   t tch sput ,d dt d dt   вся поверхность ми-

шени покрыта соединением MmXn. 

Аналитическое описание явления распыления 
в (4) обычно не вызывает труда.  

Сложнее происходит формирование пленки 
MmXn, которое тоже представляет собой процесс, 

включающий несколько явлений. Поэтому с его 
аналитическим описанием возникают наиболь-
шие трудности.  

Обычно предполагают, что формированию 
пленки на поверхности мишени предшествует 
физическая адсорбция молекул реактивного газа 
[8]–[10], плотность потока которого из газовой 
среды на поверхность 

 ,
2π

pJ
mkT

  (5) 

где p и m – парциальное давление реактивного газа и 

масса его молекулы; k = 1.38 · 10–23 Дж/К – посто-
янная Больцмана; T – абсолютная температура газа. 

Формула (5) справедлива при равенстве тем-
ператур газа и сорбирующей поверхности. Более 
общий случай – неизотермический, в котором 
сорбцию задают изотермой Ленгмюра. Она поз-
воляет вычислить долю поверхности мишени θ0t, 

покрытую адсорбированными молекулами газа 
при заданных условиях [11]: 

 0 t
0t 0 t

0 t

( , )
( , , ) .

1 ( , )

b T T p
T T p

b T T p
 


 (6) 

В (6) параметр b(T0, Tt) есть функция температур 

газа T0 и мишени Tt: 

 
ph0 a

0 t
tph 0

( , ) exp ,
2

Q
b T T

kTN mkT
  

     
 (7) 

где α0 – коэффициент конденсации молекул реак-

тивного газа; τa ≈ 10–13 с – среднее время жизни 

молекулы в адсорбированном состоянии; Nph – 

концентрация центров физической адсорбции; 
Qph – теплота физической адсорбции, Дж/кмоль.  

Сорбированные молекулы газа вступают во 
взаимодействие с атомами металла, формируя 

 
 

 

Рис. 1. Поверхности в вакуумной камере 
Fig. 1. Surfaces in a vacuum chamber 

Вакуумная камера

Ar + X2 

Стенка камеры 

Подложка  Мишень (металл M) 
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пленку MmXn на поверхности мишени. Этот про-

цесс разные авторы представляют с помощью 
разнообразных явлений: 

1. Хемосорбция. Самая простая модель роста 
пленки, в которой допускается, что каждая молеку-
ла реактивного газа потока с плотностью (5), адсор-
бированная на поверхности мишени, с вероятно-
стью α (коэффициент прилипания) взаимодействует 
с атомами металла, формируя пленку [12]–[24]: 

  t
t

phch

θ 2
1 .

d
J

dt N
      
 

 (8) 

2. Прямая имплантация. Более сложная, чем (8), 
модель, в которой допускается формирование плен-
ки MmXn в поверхностных слоях мишени за счет 

прямой имплантации в нее ионизированных атомов 
или молекул реактивного газа [25]–[34]. Очевидно, 
что эти частицы с высокой вероятностью возникают 
в газовом разряде, поэтому такой механизм форми-
рования пленки нельзя исключить из рассмотрения. 
Кинетическое уравнение (4) в этом случае следует 
записать в виде  

 t t t

impl sput
,

d d d
dt dt dt
         

   
 (9) 

где  t impld dt  – скорость роста пленки соеди-

нения MmXn за счет ионной имплантации. 

Толщину приповерхностного слоя в обсужда-
емой модели задают параметры распределения 
X2(x) проекционного пробега в мишени заряжен-

ных частиц. В качестве распределения пробегов 

молекулярных ионов 2X , например, часто ис-

пользуют гауссиан: 

 
 2

2 2
X ( ) exp ,

2 2

pI

p p

x RDx
R R

   
   

 (10) 

где DI – доза ионов; ΔRp – рассеяние проекционных 

пробегов; Rp – средний проекционный пробег. 
Если модель, заданная кинетическим уравне-

нием (9), неадекватна, то ее можно дополнить, 
например хемосорбцией. Тогда (9) примет вид  

 t t t t

ch impl sput
.

d d d d
dt dt dt dt
               

     
 (11) 

3. Имплантация атомов X за счет разрушения 
молекул MmXn на поверхности мишени прямым 

ударом иона Ar+ (knock-on effect) [35]–[37]. Эта 
модель, как и все остальные, имеет вероятност-

ный характер. Ее характеризуют количеством им-

плантированных атомов на один ион Ar+. Если 
допустить, что адекватна модель распыления, 
построенная на всех упомянутых ранее допуще-
ниях, то кинетическое уравнение (11) следует 
дополнить еще одним слагаемым: 

t t t

ch impl

d d d
dt dt dt
          

   
 

 t t

kn sput
,

d d
dt dt
        

   
 (12) 

где  t knd dt  – скорость роста пленки соедине-

ния MmXn за счет указанного эффекта. 

4. Диффузия. Мишень, на поверхности кото-
рой сорбированы молекулы реактивного газа, 
представляет собой неравновесную термодина-
мическую систему, в которой нельзя исключить 
диффузионный поток таких частиц в приповерх-
ностные слои мишени с формированием пленки 
соединения MmXn. Очевидно, что для учета этого 

явления необходимо воспользоваться одним из 
решений уравнения диффузии при заданных 
начальных и граничных условиях: 

 
     2

2
X ( , )

X ( , ) ,
d x t

D T x t
dt

   (13) 

где [X2(x)] – концентрация молекул реактивного 

газа на глубине x поверхностного слоя мишени; 
D(T) – коэффициент диффузии молекул X2 в ми-

шени, зависящий от температуры, в соответствии 
с законом Аррениуса; Δ – оператор Лапласа. По-
скольку источник реактивного газа в вакуумной 
камере имеет неограниченную мощность, то в 
модели распыления можно использовать извест-
ное для этого случая решение (13) 

  
 2 20X ( , ) X erfc ,

4

xx t
D T t

    
 

 (14) 

где X20 – поверхностная концентрация молекул ре-

активного газа, которую можно определить с помо-
щью (5); erfc (z) – дополнительная функция ошибок, 
z – обозначение переменной, указанной в скобках. 

Следуя логике записи кинетических уравне-
ний (4), (9), (11) и (12), при необходимости учесть 
диффузию в них необходимо добавить слагаемое 

 t dif .d dt  Явление диффузии при моделирова-

нии процессов реактивного распыления до насто-
ящего времени не применяли. 
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Модели формирования пленки на поверхности 
мишени, указанные ранее, используют исключи-
тельно для изотермических условий, при которых 
допускают равенство температур всех поверхностей 
в вакуумной камере. Если отказаться от этой гипо-
тезы, то, как будет видно из последующего, возник-
нет неясность с применением выделенных моделей 
для поверхностей подложки и стенки камеры. Для 
неизотермических условий может быть использо-
вана следующая модель. 

5. Поверхностная химическая реакция [11], 
[38]–[41]. В этой модели допускается, что темпе-
ратуры всех поверхностей внутри вакуумной ка-
меры различны, а температура газовой среды 
равна температуре стенки. При этом справедливо 
кинетическое уравнение  

 t t t

chem sput
.

d d d
dt dt dt
         

   
 (15) 

Формирование пленки MmXn на мишени в этом 

случае (первое слагаемое в (15)) происходит за счет 
физико-химического процесса, включающего по-
верхностную химическую реакцию, протекающую 
в соответствии с законом действующих масс: 

 2t
t t0t

chemchem

1
( ) (1 ),n md

k T
dt N
      

 
 (16) 

где Nchem – концентрация центров химической 

реакции на поверхности мишени; k(Tt) – констан-

та скорости реакции по Аррениусу: 

   a
t 0

t
exp ,

E
k T k

kT
 

  
 

 (17) 

где k0 – постоянная (предэкспоненциальный мно-

житель), Ea – энергия активации поверхностной 

реакции; θ0t – величина, определяемая формула-

ми (6) и (7).  
Указанные явления на мишени, приводящие к 

формированию на ней пленки соединения, исполь-
зованы при моделировании реактивного распыле-
ния разными авторами. Причем каждое из них мог-
ло применяться в качестве единственной возмож-
ности или в сочетании с другими явлениями. При-
меры таких применений более подробно описаны в 
[4]. В этой же статье отмечено, что применения 
только поверхностной химической реакции в не-
изотермических условиях вполне достаточно для 
получения адекватной модели.  

При моделировании процесса на мишени 
необходимо учесть не только явления, связанные 
с формированием пленки соединения, но и дру-

гие возможные явления, инициированные ионной 
бомбардировкой мишени.  

6. Явления, связанные с нагреванием мишени 
[39]–[46]. В нагретом состоянии мишень становит-
ся источником термоэлектронов и испаренных ча-
стиц. Эти два потока изменяют условия реактивно-
го распыления, поэтому должны быть учтены в 
физической модели процесса. Термоэлектронная 
эмиссия изменяет плотность тока разряда j:  

 (1 ) .j j j      (18) 

Здесь γ – коэффициент потенциальной ионно-
электронной эмиссии; j+ – плотность ионного 

тока; j– – плотность тока термоэлектронной эмис-

сии (закон Ричардсона–Дешмана): 

 2 t
t t

t
( ) exp ,j T AT

kT
 

  
 

 (19) 

где A ≈ 120 А · см–2 · К–2; φt – работа выхода 

электронов для материала мишени.  
Выражения (18) и (19) указывают на то, что 

при распылении за счет нагревания мишени мо-
жет измениться одна из основных независимых 
переменных. Совершенно очевидно, что это сле-
дует учесть при составлении уравнений, описы-
вающих модель. 

Нагревание мишени дополнительно иниции-
рует ее испарение, которое аналитически описы-
вают уравнением Герца–Кнудсена, выражающим 
плотность потока испаренных с поверхности ми-

шени частиц  ev
t tJ T : 

 
 t

ev
t

t t

10
,

2

A B Т
J

m kТ





 (20) 

где A и B – постоянные, задающие давление насы-
щенного пара материала поверхностного слоя ми-
шени; mt – масса частицы поверхностного слоя 

мишени. При моделировании следует иметь в виду, 
что значения параметров A, B и mt в (20) зависят от 

режима работы мишени. В металлическом режиме 
(поверхностным слоем мишени является металл) 
указанные величины необходимо взять для металла, 
в реактивном – для соединения MmXn.  

Учтем явление испарения, изменив кинетиче-
ское уравнение (15): 

 t t t t

ch sput ev
.

d d d d
dt dt dt dt
               

     
 (21) 
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В (21) последнее слагаемое  t evd dt  опи-

сывает дополнительное удаление поверхностного 
слоя мишени за счет испарения. Выражения (18)–
(21) были успешно использованы при моделирова-
нии реактивного распыления горячих и сэндвич-ми-
шеней. 

Все, что изложено в пп. 1–6, предоставляет ши-
рокие возможности для моделирования реактивного 
распыления. Если выбрана потенциально возмож-
ная физико-химическая модель процесса на мише-
ни, то ее аналитическое описание обычно записы-
вают в форме стационарного уравнения. Например, 
при выборе только хемосорбции уравнение стацио-
нарного состояния мишени получают из (4) и (8):  

t t t

ch sput

θ θ θd d d
dt dt dt

            
     

 

  t c t
ph

2
1 0,

jJ S
N e

        
 

 (22) 

где Sс – коэффициент распыления соединения 

MmXn. Во втором слагаемом (22) плотность тока 

записана в простейшем виде без учета коэффици-
ента ионно-электронной эмиссии.  

Кроме мишени в системе распыления суще-
ствуют подложка и стенка вакуумной камеры (см. 
рис. 1), которые тоже необходимо описать анали-
тически. 

Подложка (стенка камеры). При изучении 
явлений, происходящих на этих поверхностях, ис-
пользуем в обозначениях подстрочный индекс i = s 
или w (substrate или wall). На выделенных по-
верхностях происходят идентичные процессы. 
Они отличаются только в связи с различием их 
площадей и температур в неизотермических 
условиях. На них, как и на мишени, должна фор-
мироваться пленка MmXn. Но поскольку поверх-

ности не подвержены бомбардировке заряжен-
ными частицами, часть механизмов формирова-
ния пленки MmXn из пп. 1–6 невозможны.  

При моделировании процессов на поверхно-
стях подложки и стенки следует понимать, что 
они полностью зависят от потока реактивного 
газа и потоков, которые генерирует поверхность 
мишени. Будем считать, что в любой произволь-
ный момент времени поверхность мишени слу-
жит источником потока атомов М с плотностью 
JtM и молекул MmXn с плотностью JtC, которые 

осаждаются на поверхность подложки и стенки.  

Явления, протекающие на выделенных по-
верхностях, выразим с помощью следующего ки-
нетического уравнения: 

ch spC

θ θ θi i id d d
dt dt dt

        
   

 

 
spM

θ
, s, w.id

i
dt

   
 

 (23) 

Кинетическое уравнение (23), как и все 
предыдущие, содержит компоненты, описываю-
щие формирование и удаление пленки MmXn. 

Слагаемое  chid dt  в (23) задает увеличение 

доли θi i-й поверхности, покрытой пленкой со-

единения, возникшей вследствие взаимодействия 
молекул реактивного газа с ее частью, покрытой 

металлом;  spCid dt  описывает увеличение θi 

за счет потока молекул MmXn, распыленных с 

поверхности мишени и падающих на часть стен-

ки, покрытой металлом;  spMid dt  описывает 

уменьшение θi за счет потока атомов M, распы-

ленных с поверхности мишени и падающих на 
часть стенки, покрытой соединением MmXn. Фор-

мированию пленки, которое описывает первое сла-
гаемое в (23) так же, как и для мишени, предше-
ствует физическая адсорбция (см. (5) и (6)). 

Уравнение (23) служит исходным для вывода 
уравнения стационарного состояния i-й (i = s, w) 
поверхности. Задача несложная и для ее решения 
советую обратиться к [4]. 

Потоки газа. Каждая поверхность, на которой 
формируется пленка соединения MmXn, потребляет 

реактивный газ. В случае применения модели хемо-
сорбции его количество оценивают потоком 

 (1 ) , t, s, w,i i iQ J A i      (24) 

где J – плотность потока реактивного газа, опре-
деляемая выражением (5); Аi – площадь i-й по-

верхности. 
При моделировании с помощью поверхност-

ной химической реакции вместо (24) следует 
применить выражение 

 /2
0( ) (1 ) ,

2
n m

i i i i i
nQ k T A     i = t, w, s. (25) 

Все обозначения в (25) были использованы 
при записи (16).  

Формируемое аналитическое описание изуча-
емой модели уже содержит шесть алгебраических 
уравнений. Три из них описывают стационарные 
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состояния поверхностей в вакуумной камере типа 
(22) и три – газовые потоки (24) или (25). Их 
нужно дополнить уравнениями:  

– откачки камеры вакуумным насосом со ско-
ростью Sp 

 p p;Q pS  (26) 

– газового баланса 

 0 t s w pQ Q Q Q Q    . (27) 

Теперь полная система включает восемь 
уравнений (22)–(24) (или (25)), (26), (27). Задачу 
решают численно, получая необходимые зависи-
мости, основная из которых – зависимость пар-
циального давления реактивного газа от его рас-
хода и плотности тока разряда p = f(Q0, j). При 

решении системы уравнений можно определить и 
другие функции, например аналогичные зависи-
мости доли поверхности мишени, занятой соеди-
нением θt = f(Q0, j), или потока реактивного газа 

на i-ю поверхность Qi = f (Q0, j), i = t, s, w, и т. д. 

Конечно, результатами вычислений станут одно-
мерные зависимости типа p = f(Q0) при j = const 

или p = f(j) при Q0 = const. Однако следует учесть, 

что прямое вычисление любой из указанных за-
висимостей невозможно, так как система уравне-
ний плохо определена – в некотором диапазоне 
значений Q0 она может иметь три решения [40]. 

Поэтому практически систему уравнений решают 
в предположении, что независимой переменной 
вместо Q0 является парциальное давление p. 

Алгоритм вычислений относительно прост, 
поскольку между уравнениями системы отсут-
ствуют нелинейные связи. Для вычисления одно-
го значения интересующей нас функции задают 
значения p и j. Далее: 

1) последовательно из уравнений стационар-
ного состояния поверхностей типа (22) опреде-
ляют величины θi (i = t, s, w); 

2) последовательно вычисляют все потоки га-
за в системе распыления, используя для этого вы-
ражения (24)–(26); 

3) вычисляют входной поток газа, соответ-
ствующий заданному значению давления и плот-
ности тока разряда. Последовательность вычис-
лений 1–3 повторяют при измененных значениях 
p и j. Так возникают циклические вычисления. 

Пример моделирования. Для примера ис-
пользуем данные о реактивном распылении тан-
таловой мишени в среде Ar + O2 из [4], представ-

ленные в таблице. 

Параметры модели реактивного распыления  
танталовой мишени в среде Ar + O2 

Model parameters of reactive atomization  
of tantalum target in an Ar + O2 medium  

Параметр Значение 

SM 0.600 

SC 0.024 

k0 · 1033, м–2с–1 1.100 

Ea · 10–20, Дж 7.400 

Qph, ккал/моль 10 

Nph · 1018, м–2 14.5 

α0 1.0 

Sp, м3/с 0.006…0.012 

At, м
2 0.002 

Aw, м2 0.02…0.06 

As, м
2 0.001 

Tt, К 700 

Tw, К 300 

Ts, К 600 

Обозначения: SM, SC – коэффициенты распы-

ления; α0 – коэффициент конденсации атомов 

кислорода на тантале; Qph – теплота физической 

адсорбции кислорода на тантале; Nph – концен-

трация центров физической адсорбции молекул 
кислорода на тантале; k0, Ea – постоянная и энер-

гия активации скорости реакции по Аррениусу. 
Подстрочные индексы M и C соответствуют тан-
талу и оксиду тантала, соответственно. 

Модель процесса в этой задаче была основана 
на поверхностной химической реакции: 

( )

2 2 5
5 1

Ta O Ta O
4 2

k T
   

с константой скорости (17). Система уравнений, 
описывающая модель, была записана с учетом 
изотермы Ленгмюра (6). Она включила уравнения 
стационарного состояния всех поверхностей с 
учетом для мишени выражений (15) и (16), а так-
же уравнения для газовых потоков (25)–(27). Мо-
дель была использована для изучения зависимо-
стей, которые не измеримы при выполнении экс-
периментов. Результаты моделирования пред-
ставлены на рис. 2 и 3.  

Рис. 2 отражает зависимость потока кислорода 
на мишень от его входного потока и площади 
стенки камеры. Кривые на рис. 2 содержат участки 
с отрицательной производной, что показывает 
возможность гистерезиса при выполнении экспе-
риментов. Из рисунка следует, что площадь стенки 
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при оксидном режиме работы не влияет на поток 
кислорода на мишень (верхняя область графиков). 
Это влияние существенно только в металлическом 
режиме (нижняя область графиков), причем при 
увеличении площади стенки точки прямого пере-
хода из металлического в оксидный режим сме-
щаются в область бóльших значений Q0. Харак-

терно, что в стационарном оксидном режиме поток 
кислорода на мишень неизменен. Физически по-
лученные результаты вполне понятны. Их можно 
было бы предсказать, но они получены с помощью 
моделирования, что придает им особую ценность. 

Рис. 3 содержит зависимость парциального 
давления кислорода от его входного потока и 
быстроты откачки вакуумной камеры Sp. Они то-

же содержат участки с отрицательной производ-
ной, что характерно для любых аналогичных за-
висимостей. Эти результаты показывают, что в 
металлическом режиме (нижняя область рис. 3) 
величина Sp не влияет на процесс. Точки измене-

ния металлического режима на оксидный при 
разных значениях Sp отличаются незначительно. 

Однако при переходе в оксидный режим это вли-
яние становится значимым (верхняя область 
рис. 3), так что точка обратного перехода мишени 
в металлический режим при увеличении Sp сме-

щается в область бóльших значений Q0. 

Заключение. Данная статья представляет со-
бой краткое резюме обзора об истории и развитии 
моделировании процесса реактивного распыле-
ния [4]. Ее цель можно сформулировать как при-
глашение к дискуссии о применении фундамен-
тальных принципов моделирования физико-хими-
ческих процессов для задач реактивного распы-
ления. Принятие этих принципов позволяет сде-

лать процедуру моделирования универсальной, 
непротиворечивой и достоверной. Их применение 
для моделирования процессов реактивного рас-
пыления полезно, поскольку может помочь, осо-
бенно начинающим авторам, в составлении моде-
лей. В статье модель процесса определена как его 
представление с помощью другого схожего (или 
тождественного) процесса, построенного на ряде 
упрощающих допущений. Эта модель названа 
физико-химической. 

При обсуждении определены нескольких ос-
новных терминов: физическое явление – эмисси-
онный процесс, приводящий к изменению агре-
гатного состояния, формы или размеров тел; хи-
мическое явление – эмиссионный процесс, при-
водящий к превращению одних веществ в другие. 
Процессом предлагается считать последователь-
ность физических и химических явлений, нахо-
дящихся под влиянием ряда независимых пере-
менных. Состояние процесса отражает совокуп-
ность зависимых переменных. Часть из них мо-
жет быть измерена экспериментально.  

В качестве фундаментальных предложены не-
сколько принципов моделирования: 

– разработка физико-химической модели изу-
чаемого процесса, содержащей допущения о фи-
зических и химических явлениях, составляющих 
процесс; 

– разработка математического описания фи-
зико-химической модели с использованием об-
щепринятых уравнений, соотношений и формул; 

– численное или аналитическое исследование 
модели; 

– проверка адекватности модели; 
– при неадекватности модели ее усложняют, 

вводя дополнительные явления. 
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Выделены основные явления на поверхностях 
и в газовой среде системы распыления. На мише-
ни к ним отнесены хемосорбция, прямая имплан-
тация атомов реактивного газа, имплантация ато-
мов X за счет разрушения молекул MmXn на по-

верхности мишени прямым ударом иона Ar+ 
(knock-on effect), диффузия атомов реактивного 
газа, поверхностная химическая реакция, термо-
электронная эмиссия и испарение. Описаны осо-
бенности явлений на поверхностях подложки и 
стенки вакуумной камеры. Заданы уравнения для 
газовых потоков в системе распыления. В про-
стейшем случае распыления одной металличе-
ской мишени в смеси Ar + X2 система уравнений, 

описывающая физико-химическую модель реак-

тивного распыления, содержит восемь алгебраиче-
ских уравнений. Выявлять влияние на процесс не-
зависимых переменных предложено посредством 
численного решения полученной системы уравне-
ний с помощью заданного алгоритма.  

Приведен пример моделирования на основе не-
изотермической поверхностной химической реак-
ции, который показал возможность изучать зависи-
мости, характеризующие процесс реактивного рас-
пыления, которые экспериментально неизмеримы.  

Статья адресована главным образом начинаю-
щим исследователям, которые отважились на по-
пытку разобраться в особенностях моделей реактив-
ного распыления, предложенных разными авторами. 
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