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RESUMO 

Neste trabalho estudamos experimentalmente, através da 

técnica de retroespalhamento de Rutherford, a distribuição de 

vários elementos C295. 2.15 83) implantados em filmes de Be, C e 

SiOz, na faixa de energia entre 10 e 400keV. Os resultados 

experimentais foram comparados com as predições teóricas 

desenvolvidas por Ziegler. Biersack e Littmark C2BL). Nossos 

resultados apresentam várias características distintas: para 

substratos de SiOz, obtivemos um acordo muito bom entre valores 

teóricos e experimentais do alcance projetado Rp e alguns desvios 

na largura do perfil de implantação ARp. Contudo, para os alvos de 

C e Be. encontramos grandes discrepâncias com os cálculos de ZBL. 

Para Bi, Pb, Au, Yb, Er, Eu e Cu em C e para Bi, Pb e Cu em Be. os 

valores experimentais de alcance excedem os teóricos em mais de 

40%, ficando em média entre 25 e 30%. As diferenças são 

praticamente independentes da energia de implantação. Além disso, 

as larguras longitudinais do perfil de implantação também são 

fortemente subestimadas pelos cálculos Cchegando até a um fator 

2). É mostrado que esses desacordos não podem ser atribuídos a 

imprecisões no potencial elástico ZBL ou ao poder de freamento 

eletrônico ZBL. Entretanto, se considerarmos a inclusão de 

colisões inelásticas no cálculo do poder de freamento nuclear, o 

poder de freamento total pode ser significativamente reduzido, nos 

casos de íons pesados incidindo em alvos leves. Como conseqüência 

deste tratamento, conseguimos obter um excelente acordo com os 

nossos resultados experimentais. 



ABSTRACT 

We have experimentally studied by using the Rutherford 

backscattering technique the range profiles of a variety of 

elements C29 5. 214 <83) implanted into Be, C and SiOz films at 

energies ranging from 10 to 400keV. The experimental results were 

compared with the predictions developed by Ziegler, Biersack and 

Littmark CZBL). Our results show several distinct features : for 

SiOz substrates , we have obtained an overall good agreement 

between the theoretical and experimental values of the projected 

ranges CRO and some deviations in the projected range stragglings 

CàRp). Instead for C and Be targets, we have found large 

discrepancies with the ZBL calculations. In fact, for Pb, Bi, Au, 

Yb, Er, Eu and Cu into C film and for Bi, Pb and Cu into Be film, 

the experimental range values exceed the theoretical oves by as 

much as 40% and on average around 25-30% . The differences are 

independent of the implantation energy. In addition, the range 

stragglings are also strongly under-estimated by the calculations 

Creaching up to a factor 2). It is shown that this disagreements 

can not be attributed to inaccuracies of the ZDL elastic potential 

or to the 2BL electronic stopping power. However if we consider 

the inclusion of inelastic collisions in the calculation of the 

nuclear stopping power, the total stopping power and the 

scattering angles CC.M. system) can be significantly reduced, 

mainly in the case of heavy ions impinging into light targets. As 

a consequence of this treatment, we have obtained an excellent 

agreement with our experimental data. 
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1. INTRODUÇÃO 

O problema do freamento de íons energéticos na matéria 

condensada é um assunto de grande importância na física. Os 

mecanismos pelos quais os íons perdem a sua energia cinética na 

matéria são de interesse, não só do ponto de vista mais 

fundamental Cárea comum da física atômica e do estado sólido), mas 

também da física aplicada. Em muitas das aplicações, o 

conhecimento desses mecanismos é fundamental,como: área da 

implantação Jônica, estudo da composição de materiais, produção de 

danos, dopagens de semicondutores, construção de guias de onda em 

isolantes, proteção à corrosão. formação de novas fases. ligas, 

interação plasma-paredes em reatores termonucleares, etc [1-47. 

A origem deste estudo data do começo do século 20, logo 

depois da descoberta da emissão de partículas energéticas por 

substâncias radioativas. Inicialmente, devido ao grande interesse 

nos fragmentos de fissão, foi dada maior ênfase para o 

entendimento da interações de íons de altas energias com a 

matéria. Com  o surgimento da implantação _tônica e das técnicas de 

análise de materias através de feixe de partículas energéticas, 

ocorrida nas últimas décadas.° estudo das interações de íons com 

baixas energias tornou-se um tema de relevância atual [1,2]. 
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Durante os últimos anos, considerável esforço tem sido feito 

na área de íons energéticos incidentes em sólidos, tanto no estudo 

teórico quanto em novos aspectos experimentais (5-7). Os mais 

recentes cálculos teóricos de perfil de implantação foram 

desenvolvidos por 21egler, Biersack e Littmark 2BL (5]. Eles 

utilizaram um novo potencial interatômico Cao invés dos 

tradicionais obtidos por métodos tipo Thomas -Ferirá (5,20)) para 

descrever a energia transferida ao átomo alvo dentro da 

aproximação de colisões elásticas, e um modelo semi -empírico para 

o poder de freamento eletrônico baseado no conceito de carga 

efetiva de Brandt e Kitagawa. Nesse modelo, a distribuição final 

dos íons implantados é obtida por simulação Monte-Carlo, seguindo, 

colisão por colisão, um certo número significativo de íons 

Cprograma TRIM secção 2.4.1). 	Uma comparação da teoria 

desenvolvida por ZBL. com  a grande maioria dos dados experimentais 

existentes em uma vasta combinação de íons-alvo e energias de 

implantação, mostra que existe uma boa concordância teórico - 

-experimentalC±1~. Contudo, pari alguns íons implantados com 

baixas energias CE 70keV) em alvos de Si. foram observados 

desacordos significativos entre os valores preditos do primeiro 

momento da distribuição de íons implantados e os determinados 

experimentalmente (8-10]. Estas discrepâncias foram 

sistematicamente estudadas no Laboratório de Implantação do nosso 

Instituto. sendo caracterizadas e explicadas semi-

-fenomenologicamente por alterações nas regiões de baixas energias 

do potencial interatômico (103. 
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Grande parte dos dados experimentais sobre a distribuição de 

ions energéticos na matéria é proveniente, ou da indústria 

nuclear, (especialmente alcances de fragmentos de fissão em 

metais), ou da indústria de semicondutores. (especialmente em 

alvos de Si), não existindo nenhum estudo sistemático sobre 

alcance de íons energéticos em alvos mais leves que o silício. 

Dando continuidade ao plano de pequisa sobre alcance de íons 

energéticos na matéria, este trabalho tem por objetivo estudar as 

distribuições de íons implantados em alvos com Zz < 14 testanto 

assim, as predições teóricas de ZBL para outros alvos. Para isso, 

realizamos diversas medidas da distribuição de vários íons 

295_Zi5_83 Conde Zs é o número atômico do íon), implantados em alvos 

de SiC2, carbono e berílio. A determinação do perfil de 

implantação foi feita através da técnica de retroespalhamento de 

partículas alfas. Os íons foram implantados com diversas energias 

entre 10 e 400keV. Para os íons em questão, neste intervalo de 

energia, o poder de freamento nuclear é predominante. 

Os resultados experimentais foram comparados com as 

predições ZBL, via o programa de simulação Monte-Carlo TRIM, e 

pelo cálculo analítico PRAL, encontrados na secção 2.4.1 e 2.4.2 

respectivamente. 

Devemos salientar que o intervalo de energia acima 

corresponde, para os íons estudados, a uma velocidade v de 

aproximadamente v 0.1 vo Conde vo é a velocidade de Bohr). Com 
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esta velocidade 
	

estado de carga dos íons incidentes é 

basicamente nulo e as colisões atômicas envolvidas dão-se entre 

átomos neutros. Porém neste trabalho continuaremos chamando o 

projetil incidente de íon. apenas para distigui-lo do átomo alvo. 

Os aspectos fundamentais da teoria ZBL estão descritos no 

capitulo 2. O procedimento experimental, a técnica de implantação 

Jônica e a de retroespalhamento de partículas a utilizada para a 

análise do perfil implantado estão mostrados no capítulo 3. No 

capítulo 4 apresentamos os resultados do perfil de implantação em 

substrato de SiOz, comparando-os com as predições ZBL. No capítulo 

5 e 6, mostramos nossos resultados experimentais em alvos de 

carbono e berílio, respectivamente. Em particular, na secção 5.5. 

está desenvolvido um modelo em que se utilizam colisões 

inelásticas para o cálculo do poder de freamento nuclear. Este 

tratamento foi necessário para a explicação das fortes 

discrepâncias teórico-experimentais observadas nos sistemas de 

carbono e berílio. Nas conclusões, estão resumidos os principais 

aspectos e resultados deste trabalho. Além disso, nos apêndices I, 

II, III e IV estão descritos alguns complementos do capítulo 2 e 5 

e no apêndice V encontram-se as publicações relacionadas com o 

presente trabalho. 
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2. TEORIA DO FREAMENTO DE IONS NA MATERIA 

2.1 INTRODUÇÃO 

Os processos de perda de energia de um ion durante o 

freamento na matéria têm sido estudados há vários anos por E. 

Rutherford, N. Bohr. H. Bethe, F. Bloch. E. Fermi, J. Thomson, e 

J. Lindhard entre outros [5,11-13,297. Em geral, o freamento de um 

íon em sólidos é descrito pela interação deste com os elétrons do 

meio e por colisões elásticas com os núcleos do alvo, as quais 

são regidas por um potencial interatômico do tipo Coulomb 

blindado. Dentro desta descrição, a energia média perdida por 

unidade de caminho percorrido pelo íon para excitar ou ionizar 

elétrons do alvo Cou do próprio ion) é chamada de poder de 

freamento eletrônico ou inelgstico dEl 
dxle' e a energia média 

perdida por unidade de distância na transferência de energia 

cinética para os átomos do.alvo é chamada de poder de freamento 

dEl 
dx n 

energia têm sido considerados independentes ou descorrelacionados, 

pois as regiões de energia onde cada um atua são bem distintas. 

A figura 2.1 mostra a dependência com a energia dos poderes 

de freamento eletrônico e nuclear. Podemos dividir esta 

dependência em 3 regiões. 

nuclear ou elástico Estes dois processes de perda de 
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Figura 2.1 - Descricao qualitativa dos poderes de freamento 

nuclear e eletrônico em diferentes regiões de energia. 

Na região de alta energia CE>>25keV/uma) [5], o mecanismo 

de freamento via colisão com os elétrons é muito mais efetivo do 

que com os núcleos. Isto é facilmente visto uma vez que nesta 

região de energia o ion está completamente ionizado e os 

espalhamentos do fon tanto com os elétrons quando com os núcleos 

são do tipo de Rutherford. Como veremos na secção seguinte, a 

energia média perdida por unidade de comprimento em um dado 

processo especifico está relacionada com : 

dE/dx 	N 	 (2.1) 

mi M2
,2  E 

CM1+M2., 

o. - Z1
2 

Z2
2 

M1+212) 
2/c m2 E) 2 

onde o índice s corresponde ao íon , z ao alvo ,que pode ser um 

elétron ou um núcleo, E é a energia do íon incidente ,N a 

densidade de elétrons ou núcleos. T a energia transferida em uma 



colisão com um elétron ou núcleoeaéasecção de choque 

diferencial de Rutherford . Assim : 

Zatvo mo 	1 
matvo 	2000 

C2. 2) 

onde foi usado que Netétrons = Zatvo Nráctoon 

A perda de energia através de colisões com os núcleos é muito 

menor C- 0.05% ) frente a perda por colisões com os elétrons. Além 

dE 
e 

do mais ,pela expressão C2.1) temos que ( 	- 1/E . dx  

Na região de baixas energias CE<<25keV/uma), o íon captura 

todos os seus elétrons e tende a ficar neutralizado, fazendo com 

que o poder de freamento nuclear fique predominante. Nesta 

região, o potencial que rege a interação entre os núcleos está 

fortemente blindado, fazendo com que a secção de choque fique 

aproximadamente independente da energia Ctipo esfera rigida). 

Assim , em uma análise qualitativa temos : 

rcin  
Idx.J n." N 	a  - E  Cbaixas energias) 	 C2.3) 

Já na região de energias intermediárias , o íon encontra-se 

parcialmente ionizado com um estado de carga não bem definido. 

Além do mais, esta região é de transição entre dois tipos de 

comportamento, pois para baixas energias os elétrons respondem 



adiabaticamente ao campo de interação do ion incidente, enquanto 

que para altas energias os elétrons se comportam como se 

estivessem livres. 

Na secção seguinte CZ.e) estaremos interessados na região de 

energia onde predomina o poder de freamento nuclear Cbaixas 

energias) e na secção (2. 3) examinaremos o poder de freamento 

eletranico. 

2.2 PODER DE FREAMENTO NUCLEAR 

O poder de freamento nuclear está relacionado com a energia 

cedida pelo ion incidente para processos que não modificam os 

graus internos de liberdade dos átomos participantes da colisão. 

Tal 	processo de perda de energia será discutido dentro da 

aproximação de colisões binárias. Nesta aproximação. o freamento 

do íon é descrito como uma sucessão de colisões binárias com os 

átomos do alvo. Além disso, supõe-se que em cada colisão os átomos 

(os núcleos ) seguem uma trajetória clássica, determinada 

essencialmente pelas massas envolvidas. pela energia pelo 

parâmetro de impacto da colisão e .principalmente, pela lei de 

força (potencial interatômico ) que decreve a interação . 

A validade da aplicação da mecânica clássica é mostrada nas 

ref [11-14.29]. Basicamente, o espalhamento é clássico, pois o 

comprimento de onda associado ao sistema é da ordem de 10-4A que 
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onde r = 4 mi M2  

Cma + M2) 2  

é muito menor do que qualquer variação típica do potencial 

interatemico, sendo fácil assim a formação de um pacote de onda 

suficientemente estreito para que as equações de movimento do 

centro do pacote sejam as de Hamilton. 

Todo o cálculo do poder de freamento nuclear tem sido feito 

para colisões elásticas. Dentro desta hipótese. a energia 

transferida T para o átomo alvo é facilmente cálculada via 

conservação de energia e momentum . 

T = r E sen2e/2 	 (2.4) 

mi = massa do íon 
mz = massa do alvo 
E = energia do íon incidente 
e = ângulo de espalhamento no C.M. 

Os ângulos de espalhamento do íon w e do alvo 0 no 

laboratório estão relacionados com o ângulo de espalhamento e 

no referencial centro de massa CC. M.) por : 

tan 	= sen e 
e 	0 = C n - e ) / 2 C2.6) 

 

+ cos e 

Especificando-se o potencial VCr) que rege a colisão. o 

ângulo e para VCr) central . fica dado em termos do parâmetro de 

impacto da colisão p e da energia E como : 
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p dr 
e(p,E) = n - 2 	

 

 

C2. 5) 

 

- V(r)/Ecm - p2 / r 2 

ro 

 

onde Ecm = 	
1/12 	

(energia no referencial C.M.), e ro é aE t.mt 	1212J 

distância de aproximação máxima da colisão. 

A secção de choque diferencial fica dada por : 

a(e)dn = 
p de 1 -1.  

dO sen e 	dp C2. 7) 

a qual especifica completamente a colisão binária. 

No caso em que os átomos do alvo estão aleatoriamente 

distribuídos com uma densidade N Cátomos/cmg) . o número de 

colisões Cdn) especificadas pela seção de choque diferencial adO 

C2npdp, para espalhamento centralD sofrido pelo íon ao atravessar 

uma certa espessura Ax do material é dado por : 

Ax é: 

dn = N Ax a dO 	 C2.8) 

Então a energia total média perdida pelo íon ao atravessar 

< AE > = N Ax f T a dO 	 C2.9D 

para Ax 	O temos : 

rdE 
dx n = N SnC I)  (poder de freamento nuclearD 	C2.10) 

10 



Sr,CE) =iTa dO 	Csecção tranversal do fream. nucl.) 

SM E) não depende da densidade do material N. sendo apenas 

característico dos parâmetros de uma 'colisão binária . 

CO 
SNCE) = rEfSen

2
8/2 2npdp 	 C2.11) 

o 

e e depende de p via a eq C2.6) . 

A dispersão em torno do valor total médio C2.0) é devida a 

flutuação do número de colisões ocorridas em Ax. Bohr considerou 

(123 que, para alvos amorfos, esta flutuação segue uma 

distribuição de Poisson . Então : 

A2  = < C E - < E > ) 2  > = N Ax T2  2npdp C"straggling") 

C2.12) 

As equações C2.12) e C2.10) dependem da escolha do potencial 

interatômico empregado para descrever a colisão. Este desempenha 

um papel fundamental no cálculo do poder de freamento nuclear. 

Apenas com exemplo podemos citar três situações : 

a.) Potencial tipo esf. rigida -, a - 1 	 Ceq C2.10)) Sn - E 

bD Potencial tipo 1/r 2 	 a - 1/E ---4 Ceq C2.10)) Sn - 1 

c) Potencial tipo 1/r 	 a - 1/E2 	
Ceq C2.10)) Sn 1/E 

A seguir examinaremos os aspectos mais relevantes do cálculo 

de potenciais interatômicos. Neste contexto iremos supor que não 

existam processos inelásticos ou pelo menos que estes não alteram 

1 1 



a dinâmica do processo elástico Cteoria não correlacfonada). 

2.2.1 POTENCIAL INTERATÕMICO 

A colisão entre dois átomos é um problema de muitos corpos. 

Na verdade, em uma colisão binári a, existem Ni+Nz+2 corpos, onde 

Ni é o número de elétrons do átomo i C= 1,2) , que estão 

interagindo entre si, basicamente, por forças de Coulomb. 

O conceito de potencial que rege o movimento dos átomos 

emerge da possibilidade da separação deste grau de liberdade com 

os dos elétrons. Esta separação será válida se existir uma taxa de 

aproximação entre os núcleos suficientemente lenta, tal que os 

elétrons se rearranjam a cada instante. Nesta aproximação chamada 

de adiabática ou de Born-Oppenheimer [153, o potencial efetivo de 

interação entre os dois núcleos contem, além do termo 

eletrostático C2:1 2'2 e2
/R), a energia ECRD do sistema de NI+Nz 

elétrons no campo coul ombi ano dos dois núcleos fixos a uma 

distância R. 

VC RD = Zi Z2 e2/ R + EC R) -E(co) 	 (2.13) 

O termo constante ECR=m0 serve simplesmente para colocar o 

zero da energia potencial no infinito. ECRD-ECaD é negativo, 

diminuindo assim a energia potencial eletrostática devido aos dois 

12 



núcleos. Este efeito se constitui como sendo a ação da blindagem 

do sistema de elétrons. 

O valor de ECR) utilizado para o cálculo do potencial VCR) 

acima é considerado como sendo o valor da energia do estado 

fundamental, uma vez que essa aproximação não considera a presença 

de processos inelásticos. Assim, ao longo da trajetória de ida e 

de volta da colisão os elétrons devem seguir adiabaticamente o 

estado fundamental da quase-molécula. Desta forma o problema do 

cálculo do potencial elástico entre dois átomos envolvidos em uma 

colisão passa para o cálculo da energia do estado fundamental do 

sistema eletrônico EoCR). 

Existem vários métodos, os quais são utilizados 	para o 

cálculo de EoCRD. Um dos mais precisos é o cálculo tipo 

Hartree-Fock ou de campo autoconsistente, o qual produz excelentes 

valores para EoCRD. Porém tais cálculos demandam muito tempo de 

processamento de computador, mesmo para sistemas com poucos 

elétrons [163 C - 30 elétrons D. I  

Um outro tipo de cálculo de EoCRD utiliza o modelo 

estatístico de átomos ou moléculas. Esta abortagem trata os 

elétrons somente através da densidade de elétrons pCr), não se 

preocupando com cada elétron individualmente, como nos modelos 

autoconsistentes. Este é o modelo funcional de muitos corpos £183 

1Além do mais, a medida que o número de elétrons aumenta, torna-se 

necessário um tratamento relativístico CDirac-Hartree-Fock) f173. 
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e será visto no Apêndice I. CS modelos de Thomas-Ferrai C TF) e de 

Thomas-Fermi-Dirac CTFED [19] são alguns exemplos desse tipo de 

tratamento. Podemos citar a aproximação de TFD, onde a energia do 

estado fundamental de um sistema de N elétrons em um campo externo 

vCÊ) pode ser escrito com função de p(r) como : 

pCÊ') 
Eo I pl R3 = ft:13r [ck p5/ pC (eC 	+ —1+

r 
9   - ca p4./3  

r - r'l 

(2.14) 
onde ck = 21.88 eV A2 

e ca = 10.64 eV A 

O primeiro termo da equação acima corresponde a energia 

cinética do sistema de elétrons, o segundo termo corresponde a 

energia eletrostática dos elétrons em um campo externo 4,(7) mais a 

interação elétron-elétron direta e o último termo representa a 

energia de troca Considerando-se ca=0 Csem o termo de 

"exchange"), teremos o modelo de TF, o qual foi o primeiro 

utilizado para cálculo de potencial interatômdco por Firsov em 

1957 [203. 

Neste tipo de tratamento a densidade de elétrons no estado 

fundamentalpégeralmente obtida minimizando-se Ea[pjR3 para 

uma dada distância internuclear R. Porém quando já se usa uma 

expressão aproximada para Eo [p3 (expressão (2.14) ), os 

resultados para p(r) e Eo não são muito realistas [21]. Para 

cálculo de potenciais interatômicos, Wedepohl e outros [22-263 

utilizaram a aproximação que a densidade eletrônica da 
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quase-molécula durante a colisão poderia ser obtida como a soma 

das densidades eletrônicas atômicas calculadas em Hartree-Fock : 

4 	4 p(r) = pC Ir - 4 
 .11) + pC ir - r21) 

dtomoi 	 dtomo2 
( 2. 15) 

COM o 2 ri - r
4 

2 

00M0 1 	 00M0 2 

Figura 2. 2 - ~aça° antro os votaras! r. ri. r2 o R . 

Os primeiros cálculos de potenciais utilizando C2.15). 

C2.14) em C2.13). baseados em teoria de gás de elétrons livres FEG 

C"Free Electron'Gas"), foram realizados por [22-263 e VCR) pode 

ser escrito como : 

VC RD 
Z I Z2 e p2D  

+ c k par [ 	
5,3 

+ 	 -Cpt
5,9

+ p25'9)
1 

R 

Ca Jd9r [ Cpi 	
p2) 4/3

-Cpi4/3
+ p2 

4,3
)

1 

[ Z1 p2 	 Z2 pi 
- e2  fdgr 	 

e2 JJd9r dgr' 
pi pz 

r-r'l 

C2. 1 6:.) 
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onde os índices s e 2 se referem ao ion e ao alvo. 

Apesar de diversas aproximações, tais como :/..) C2.16) não 

considera a deformação da núvem eletrônica durante a colisão; LD 

(2.16) é baseado em teoria degás de elétrons localmente livres 

CFEG). A expressão acima nos fornece um excelente acordo com os 

potencias calculados por métodos mais rigorosos [6,16]. 

Através da expressão C2.16), qualquer combinação de 

potencias íon-alvo poder ser calculada, desde que se tenha as 

densidades atômicas do tipo Hartree-Fock, as quais são facilmente 

encontradas na literatura [53. No Apêndice II está descrito um 

algoritmo númerico onde calculamos o potencial VCR) pelo método 

descrito acima . 

2.2.2 SIMILARIDADE 

Historicamente o potencial interatômíco tem sido expresso em 

termos da função de bindagem [5,213. 

VCR)  OCR) E 	
2 	

C2.17) 
Zi Z2 e 

R 

Desta maneira, retira-se a dependência mais forte de VCR) com Zs e 

2:2 e espera-se que O dependa apenas fracamente do alvo e do íon. 

Em analogia a teoria atômica de Thomas-FerMd CIF) [193, 
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foram propostos na literatura 15.11,12,203 várias formas de se 

colocar a função de blindagem internuclear (2.17) 	na forma 

4CR/aC2:1,2:2)) com a dependência ion-alvo C24,22) somente presente 

na função aC2á,2:2). 

Firsov (20) e Lindhard (113 propuseram que a função de 

blindagem internuclear (2.17) fosse dada pela função de blindagem 

atômica de TF OT:CR/a), porém sugeriram diferentes comprimentos de 

blindagem aC2á,22) : 

a 	
= 0. 8854 ao  / 

z1
1/2 z21/2) 2/9 

Firsov 

a 	= 0.8854 ao / C 21
2/9 

+ Z2
2/9

)
1/2 

Linh. 

(2.18) 

os quais para os casos limites 2á » 22 ou 2á « Z2 recobram o 

valor atômico de TF a 
F
= 0.8854 ao 

Z1/9 
onde ao = 0.529 Craio 

T 

de Bohr) 

O potencial descrito pela expressão (2.17), onde a função de 

blindagem OCR/a) só depende de. 2á e 22 através do comprimento de 

blindagem a(21,22). simplifica a teoria já que possibilita 

formação de quantidades universais que descrevem a colisão. Com  

essa forma de potencial as eq (2.6) e (2.11) podem ser escritas em 

termos de quantidades adimensionais b e £ (5,113 como : 

ecb,£) = n - 2 x 
 2 

 1/1 

 xo 

b dx 

00(x)/r 

 

(2. 19) 

 

 

b22 
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n a
2r 	E  SM E) = 	 "Ce) 	 (2.20) 

com "(£) 

	

	f Se1129/2 d(b2) Cpoder de freamento nucl. reduzido) 
o 

e 

b = p / a 	e 	= 	Ecm 
 C2.21) 

(Z1 Z2 e
2
/ a ) 

onde X0 = ro / a , x = R/a . E e b são denominados de energia 

reduzida e parâmetro de impacto reduzido (53. 

Grandezas adimensionais permitem uma simplificação na 

teoria, pois situações físicas diferentes entre si podem ser 

facilmente comparadas. Por exemplo a colisão de Pb em Si à 100keV 

com parâmetro de impacto 0.3 A é similar  a colisão de He em Rb á 

BOOkeV com p= 0.4 A pois ambos os sistemas possuem as mesmas 

variáveis adimensionais
2 
e = 0.07 e b = 3 e portanto terão o mesmo 

ângulo de espalhamento no C.M. e eq (2.19) e o mesmo poder de 

freamento nuclear reduzido "Ce). a partir do qual SINCE) é 

facilmente calculado via eq (2.20) . 

Para a situação onde podemos desprezar o poder de freamento 

eletrônico, o caminho total percorrido pelo íon R inicialmente com 

energia Eo , é dado por: 

R = 

Eo 

dE  

N SnCED 
o 

(2.22) 

que também pode ser colocada em forma adimencional como : 

zutilizando a 
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p 	rr a.2y N R = 

C o 

dr 
.Mr,,Cr) C2.23) 

o 

o qual é uma função apenas de e , não dependendo da combinação 

especifica íon-alvo. Esta função, dita de "universal", dependerá 

apenas da funcionalidade da 0 Cx) adotada. 

Assim, medidas de R em função da energia de implantação Eo 

para várias combinações íon-alvo devem cair sobre uma curva 

universal quando convertidas para as variáveis admensionaís p e e 

Cna região de energia onde não há poder de freamento eletrônico). 

Nas referências [7.273 os autores realizaram medidas depxra 

fim de obter experimentalmente a função interatômica de cararáter 

universal. Estas experiências mostraram a plausibilidade da 

suposição C2.17) e da teoria da similaridade. 

No próximo Item veremos que tais potenciais C2.17) podem ser 

obtidos a partir . da defnição de potencial i nteratômí co C2.13) 

mantendo-se assim, toda a teoria de similaridade existente. 

2.2.3 POTENCIAL INTERATÕMICO DE BIERSACK E ZIEGLER 

O modelo C2.13) de potencial foi primeiramente utilizado 

para cálculo de poderes de freamento e de perfis de implantação 

por Wilson, Haggmark e Biersack CWHB) [283. Eles verificaram que 

as funções de blindagem interatômica calculadas por C2.17), quando 

graficadas como função de r/a se apresentavam razoavelmente 
Firsov 
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aglutinadas en torno de uma certa curva média. 

Mais tarde, Biersack e Ziegler fizeram vários cálculos de 

potenciais também segundo o modelo (2.17). Eles escolheram 

aleatoriamente 261 pares de elementos na tabela periódica CES% da 

combinação total ) e determinaram um comprimento de blindagem 

a C2:1,25) tal que o gráfico das funções de blindagem calculadas 

versus x=r/a, tivesse a menor dispersão possível (53. O 

comprimento de blindagem obtido foi: 

a = 0.8854 ao / (21
29  

+ 2).
2 
 g) 

u 	 1 	 2 C2. 243 

o qual é denominado de comprimento universal de blindagem, pois é 

a base do tratamento universal do poder de freamento nuclear visto 

no item 2.2.2 . 

1 
	 2 	 3 

Distância ( Angstroms 

Figura 2. 9 - Funotqas de blindagens calculadas: polo modelo (2. 

versus a distancia interat8mica. 

u 
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to 	 to 
Distancia Reduzida ria. 

Figura 2.4 - Gráfico dela fum8as da blindagam voraua a &EM:inata 

intorat8mica radu2tda x = R ./ a . Outros moda)" da 
funçaaa da blindagem intarat8náca tambdm ~(la mos- 
trados. 

As figuras 2.3 e 2.4 mostram o resultado da introdução do 

comprimento de blindagem a . A dispersão foi avaliada em a=18%. Na 

escala expressa em termos de a todas as funções de blindagem 

calculadas se condensam em torno da função média dada por : 

oucx..) = O. 1818 e-3. 2x 	 0.50990 e -0. 9423x 

0.2802 e-0. 4029x 	
0.08817 e-0.2015x  

C2. 25) 

a qual é chamada de função Universal de blindagem. O potencial 

interatômico que rege qualquer combinação específica em uma 

colisão binária é então : 
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V
u
C R) = 	

R 	
OuC R/au  

.7 Z1 d.,2 C2  

C2.25) 

Uma comparação do potencial desérito acima, denomlnado de 

potencial Universal ZBL, com os potenciais existentes na 

literatura mostram um excelente acordo IS] 	Em particular, 

comparações feitas com potenciais determinados experimentalmente 

mostram um erro médio de 5% , enquanto que os outros potenciais 

usualmente utilizados como o de TF, Moliere e Lenz-Jensen 

apresentam um erro médio não menor que 100 %. 

Com o potencial universal (2.26), podemos obter uma fórmula 

única para o poder de freamento nuclear e a para o ângulo de 

espalhamento no C.M. para qualquer colisão. Segundo a secção 

2.2.2 temos: 

8 462 x 10-15  Z1 Z2 ", Cr)  SnCED -  	 eV/Cat/cm2
) 

(mi + M2 ) CZ0."  + Z
O. 23

)  
1 	 2 

02.27) 

e 	 32.53 m2 E0 

Zl Z2 CM1 + M2 )
1 	

+ Z
0.29

) 
 2 

onde o poder de freamento nuclear reduzido "(r) está mostrado na 

figura 2.5 e pode ser avaliada . pela expressão, obtida via 

procedimento de ajuste, como (53: 

C2.28) 

" Cr) = 1nC 1 + 1.1383 e 

2[ r + 0.01321 0.2122d 
+ 0.19593 rc5 

.5 
 

  

r 25 30 

  

   

     

" Cr) - ln Cr) 
2 > 30 
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11 7 7T7 	 I 1 	 1 	 I 117 	 I 	 I 

o 

for :430 : 
In( 1 + 1 .1383e)/(e+0.01321:831214+0.11593: 3) 

for 0.30 : 
kir In(e) / 2c 

1 	• I 	1 	 • ■ ,1  

10-4 	10-3 	10-1 	10-6  

Energia Reduzida 
10 1 	

)

to' 

t 

Figura 2. 5 - A curva cheia representa o poder de freamento nuclear 
reduzido 	para 	o 	potencial 	(2.26). 	As 	curvas 
pontilhadas 	saao 	calculadas 	com 	09 	outros 	potencial 
da figura 2. 4 . 
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Padimetro de Impacto Reduzido b 

Figura 2. 6 - R otaçao entre 	o angulo de espalhamento no C. H. 	 o 
parâmetro 	de 	impacto 	reduzido 	(2. 21) 	para 	diferentes 
energias reduzidas. 
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O ângulo de espalhamento no C.M. está mostrado na figura 2.0 

como função de e e b. A fórmula analítica 	também obtida via 

procedimento de ajuste 	está descrita na secçãó '(2.4.1), 

juntamente com o programa de simulação TRIM . 

2.3 PODER DE FREAMENTO ELETRÔNICO 

No processo de freamento, uma parcela da energia do íon 

incidente é entregue para a excitação e ionização dos elétrons do 

meio, modificando assim os graus de liberdade internos dos átomos 

participantes da colisão. No caso em que o íon não tenha elétrons 

Cíon com alta velocidade) o poder de freamento eletrônico pode ser 

calculada a partir de primeiros princípios C Teoria de Bethe-Bloch 

[29) ). Porém, a medida que o íon vai perdendo energia, este 

captura elétrons e os processos de excitação e ionização tornam-se 

bem mais complicados. Além do mais, aproximações do tipo primeira 

aproximação de Born ou CPWBA) utilizadas para calcular a seção de 

choque diferencial para um dado espalhamento específico só são 

válidas em altas energias onde o espalhamento é suficientemente 

fraco. 

Para baixas energias, o íon está completamente neutralizado 

e os elétrons respondem adiabaticamente aos campos presentes 

devido ao íon incidente. Embora não exista teoria realmente 

confiável neste regime de energia, algumas tentativas foram 

realizadas, com um razoável acordo experimental [5,21,29). 
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Nos próximos itens trataremos os aspectos mais relevantes do 

poder de freamento eletrônico de um ion em sólidos, contudo , por 

simplicidade, abordaremos primeiro o problema da perda de energia 

de uma partícula carregada através de um gás de elétrons (plasma 

eletrônico), para o qual existe solução para qualquer regime de 

energia Cem teoria da resposta linear) e representa a situação 

onde a principal fonte de perda de energia é devida aos elétrons 

de valência do sólido. 

2.3.1 PODER DE FREAMENTO EM UM GÁS DE ELÉTRONS 

O cálculo da perda de energia de uma partícula carregada 

através de um gás de elétrons (neutralizado por um fundo positivo) 

pode ser efetuado usando-se teoria de resposta linear Cou da 

constante dielétrica). Nesta aproximação o campo elétrico externo 

devido ao íon incidente perturba o gás de elétrons e provoca o 

aparecimento de um campo elétrico induzido devido a formação de 

cargas induzidas no meio que tentam blindar o campo externo. Em 

teoria linear de sistemas homogêneos temos [30.31] : 

1  ) gextc z .w)  gisw1U.w) - r  1  Leck . w) C2.29) 

onde ÉtnclU,w) e Éexttic',w) são as componentes de Fourier do campo 

elétrico induzido e externo respectivamente e e(k.w) é a constante 

dielétrica longitudinal do plasma eletrônico. 

UFRGS 
Instituto de Fisica 

Biblioteca 
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A taxa de energia perdida pela partícula incidente é dada 

por [31-333 

dW ac  = p. 'N1 	ptcm(Ê,t) ài.ndcr-9 ,t) dar C2.30) 

onde v é a velocidade do projetil, picmCg,t) é a densidade de 

carga que representa o íon incidente o qual é descrito por uma 

carga nuclear Z se movimentando com N elétrons ligados. 

e 1 p. Cr,t) = Z 6C r - v 	p ) - 	C r
1 
 -vt ) 1071 	 1 	 ton C2.31) 

e 
COM 	p. C r 

• 

) d9r =N 
1. 071 

O poder de freamento eletrônico fica escrito como [33) : 

dE 	1 dW __ 	..„2 2 2 	ct Ip7 	2  onCk)1 	dw w int ( ric. k,m0 ) d—>-"c  	e /V 	— 

C2.32) 

onde p onCk) é a transformada de Fourier da densidade de elétrons 
1. 

do íon incidente em C2.31). 

A expressão C2.32) não considera a possibilidade de 

excitação dos elétrons do ion. A distribuição de carga C2.31) é 

considerada rígida e só são levados em conta as excitações do gás 

de elétrons que estão representados através da constante 

dielétrica 
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No caso de um ion incidente de carga 2á,representado apenas 

pelo primeiro termo do lado direito da eq (2.31), a expressão para 

dE/dx fica dado como [30,32] : 

com 

V 

V 

com 

<< 

» 

vf  

fdEl 	4n Z1 2e4  
n 2t n, v) 

v/v 

Zi2  n /v2  

e 10
2 

= 4 

In 

rr e
2

71 

l
2v2 / w 

/ m 

C2.33) 

Idxj 	 2 
m v 

NE) 
vf 
	Udxj 

(N
)  

vf dx
E 

 J 

h/m C3 n
2 

n.)
1/3 

onde v
f 
é a velocidade de Fermá do gás de elétrons ,n é a 

densidade do gás de elétron se w é a freqüência de excitação de 

plasmons. XCn,v) e fCn.) depende do tipo de aproximação usada para 

o cálculo da constante dielétrica [31] 

2.3.2 FREAMENTO ELETRÔNICO EM SÓLIDOS 

Em uma situação real, o processo de freamento ocorre em 

sólidos onde a densidade eletrônica não é uniforme. Como foi 

mencionado anteriormente, não existe cálculos realistas para o 

,poder de freamento eletrôn ico, exceto para a região de altas 

energias . Por esta razão, várias aproximações têm sido propostas 

[29.33,34] e muitas delas se baseam nos conceitos de gás de 
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transversal 
se m 	(dE) 

N dx e 

expressão C2.34D sobre a 

elétrons vistos na secção anterior. 

Lindhard e Scharff, Lindhard e Winther e Bonderup (29) 

ZA em um 

aplicado 

elétrons 

consideraram que o poder de freamento de um íon de carga 

plasma eletrônico obtido na expressão C2.33 ) pode ser 

em um sólido, porém localmente em termos da densidade de 

nC7D como : 

dE ( 4
r) 
	4 n Zi

2 e
4 

nCÈD 1r CnCÉ7,v) 
dx  v 

C2.347 

onde :e Cn,v) é chamado de "função de interação de freamento" [5] e 

foi calculada por Lindhard via a eq C2.327 em RPA C"Random Phase 

Approximation"7 para um íon de carga Za completamente ionizado. 

Dentro dessa aproximação, 

densidade", o poder de freamento 

CN atm/cyrL97 é obtido mediando-se a 

danaidada da elétrons do alvo 

Se - 
	Zi e

• 4 

	
dar na CÈD 	CnaCÈD,v) 	 (2. 35) 

• v 

onde naCi-'7 é a densidade de elétrons por átomo do alvo 

Sd3r naC 	= Z2 

O efeito dos elétrons do íon é obtido substituindo-se a 

carga 2:1 do íon por uma carga ZA
* 

efetiva [29]. 

chamada de "aproximação local de 
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Para velocidades suficientemente baixas C v << voZs
zis)  

o 

projétil é quase neutro C illk O ), de tal modo que a aplicação da 

expressão C2.35) não é trivial. Contudo Lindhard e SCharf afirmam 

que esse tratamento ainda pode ser usado para baixas velocidades e 

obtiveram Csem publicar a demonstração) : 

Se = 8n e2 
ao 	

Z1 Z2 
V/Vo 
	

(2.36) 

onde ao e vo são respectivamente o raio e a velocidade de Bohr e 

Zi/de Z = C Z2/3+ Z2/9  ) 3/2 . A expressão acima mostra uma 

dependência linear com a velocidade . Firsov também obteve uma 

expressão semelhante (mesma dependência com a velocidade) a partir 

de um modelo extremamente simplificado [34]. Este tipo de 

dependência, C "fricção " Se - v), foi verificado por 	vários 

grupos experimentais [6,29], no entanto, também foram observados 

outras dependênciais como Se - v0.75 	para alvos de silicio, 

carbono e germánio [6]. 

Para altas velocidades C v » vo Z2/9), a expressão C2.36) 

coincide com a obtida por Bethe e Bloch [51 , que tem a forma : 

2 
Se _ Za

2 x f Calvo,v) v  C2.37) 

onde fé uma função que só depende do alvo CZ2, energias de 

ionizaçóes. etc ) e da velocidade v do íon incidente. 

s
velocidade média dos elétrons em um átomo CTF) 
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A equação acima sugere que a razão dos poderes de freamento 

de dois ions diferentes, mas incidentes no mesmo alvo e com a 

mesma velocidade  tem a forma, no caso em que um dos íons for um 

próton : 

Se CZ1 , v) 
	2 

se Cl , v) 
	

(2.38) 

A regra de escalonamento acima, válida para alta energia, é 

muito conveniente, pois basta saber o poder de freamento 

eletrônico do próton em um dado material, que por simples relação 

de escala podemos obter o poder de freamento para qualquer ion . 

Para energias intermediárias, próximas do máximo do poder de 

freamento eletrônico, o projétil está parcialmente ionizado e 

certa fração dos elétrons também podem estar excitados . Muitos 

modelos generalizam teoricamente ou empiricamente a regra de 

escalonamento (2.3E0 através do conceito da carga efetiva 2a*  . 

A vantagem do conceito de carga efetiva é que ela tem 

permitido uma grande condensação dos dados experimentais 

existentes. A carga efetiva 2:1
* 

tem sido obtida através de 

procedimentos semi-fenomenológicos [5,21,29,36] ou via a abortagem 

de gás de elétrons devido a Brandt e seus colaboradores 

[6,32,33]. 

Na abordagem de Brandt é considerado que a perda de energia 

deve-se principalmente aos elétrons de valência do sólido, pois os 
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elétrons que formam o "caroço atômico" em geral são bem mais 

velozes que o fon incidente e a interação torna-se adiabática. 

Além do mais, a secção de choque C2npdp) para a colisão com os 

elétrons externos é maior que para os elétrons internos. 

Brandt considerou o freamento de um fon de carga 2.1 se 

movendo acompanhado de uma núvem eletrônica consistindo de Ni Cvr) 

elétrons distribui dos sobre uma distância A Cvr), segundo a forma: 

p 
e 
Cr) 

4nNi 
	

exp C -r/A) A r 
A 

on 
(2.39) 

Ni e A dependem da velocidade relativa Vr do íon no meio. Cus 

elétrons do meio que possuírem parâmetro de impacto maior que A 

encontrarão o íon como se fosse uma carga pontual Qi = 2á 

Para pequenos parâmetros de impacto, a carga efetiva vista por um 

elétron do meio será maior que QICvr) . Uma média sobre todos os 

parâmetros de impacto nos fornece a carga efetiva 2â*  para uma 

dada fração de ionização q = Na/Z.i do íon. 

Brandt e Kitagawa utilizaram a densidade pe de C2.39) na 
1. OT1 

expressão C2.32) para calcular : 

Z1  
- 

 Zi 	+ CCv/vo) C1-q) 1nC 1+ C2 v
'1' 
A / vo)

z 
C2.40) 

onde vf  é a velocidade de Fermi que caracteriza o mar de Ferirá 

formado pelos elétrons de valência . 

A distância A é função da fração de ionização g do íon e foi 
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obtidó por Brandt e Kitagawa [33), via minimização da energia 

interna do ion (tipo modelo Lenz-Jensen atômico). 

A - 	

0.48 C 1 - q  ) 2/3 	ao 

Zi " C 1- 1/7 C1-q» 
1 

C2.41) 

A quantidade CCvf/vo) em C2.40) foi estimada como sendo 

aproximadamente igual a 0.5 e a fração de ionização c? é dado pela 

relação semi -empírica [5] : 

= 1 - exp C-0.92 yr) 	 C2.42) 

COM 

C2.43) 
yr = Vr/C Vo Z12/.3) 

vr = v Cl + 1/5 Cv /v)
z 	

v > v 

vr = 3/4 v Cl + 2/3 C v/N 2-  1 /1 5 C v/v ) 4) 	v < v
f 

o poder de freamento eletrônico de prótons para o procedimento de 

escalonamento pode ser obtido a partir das tabelas de Anderson e 

Ziegler [5.37]. 

2.3.3 PODER DE FREAMENTO ELETRÔNICO ZBL 

Ziegler realizou uma vasta compilação de dados experimentais 

de freamento eletrônico e conseguiu condensá-los em uma forma 

compacta utlizando-se do modelo de carga efetiva de 

Brandt-Kitagawa CBK) . 
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Essencialmente para energias intermediárias e altas 	onde 

existe a grande maioria dos dados experimentais, Ziegler utilizou 

uma expressão similar a C2.40) para a carga efetiva com 

CCv
f
/vo)=Cvo/v

f

2 
/ 2 e ao invés da eq C2.41), eles obtiveram uma 

função empírica de Zál/sA ver sus g , que é próxima da C2.41). 

Z1 11/3A = FC0 	 C2.44) 

A fração de ionização g utilizada foi : 

g = 1 - exp C0.803 yrc"-1.3167 yrci • es  - 0.3815 yr - 0.00898 yr2) 

C2.45) 

As diferenças entre o procedimento ZBL e a teoria BK 

deve-se apenas aos diferentes procedimentos de escalonamento, uma 

vez que ambos utilizam o mesmo poder de freamento de prótons. 

Para energias abaixo de v
f 	Ziegler argumenta que as 

expressões C2.44) e C2.45) ficam pouco precisas devido a falta de 

dados experimentais. principalmente para íons pesados onde seria 

necessário a construção de alvos extremamente finos para as 

medições do CdE/dx)e. Então para esta faixa de velocidades, eles 

extrapolam o poder de freamento eletrônico, admitindo que Se-vP , 

com p=1, exceto para Zz = 6,14 e 32 onde p = 0.75 

O poder de freamento eletrônico ZBL. por contrução, é o que 

mais se aproxima dos dados experimentais existentes , e é o mais 

divulgado através de rotinas de computadorCRSTOP [53) e tabelas 

[373. 
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2.4 PROCESSO DE FREAMENTO 

Nas secções anteriores foram abordados os mecanismos de 

perda de energia de um íon incidente na matéria para um dado 

"instante" da história do freamento do projétil. No decorrer da 

trajetória de cada íon ocorrerão vários fenômenos: formação de 

cascatas de colisão com os átomos da matriz e a relocação destes 

"Ion Beam Mixing", desbastamento da superfície "sputtering", 

produção de danos no caso de alvos cristalinos, raio X. elétrons 

Auger, etc. 

No presente trabalho, 	em particular, 	não estaremos 

interessados nas possíveis modificações da matriz devido ao feixe 

de íons. Apenas focalizaremos nossa atenção para o íon, até a 

termalização deste no interior da matriz. 

A distribuição final dos íons dentro da matriz Cperfil de 

implantação7 pode ser calculada via simulação Monte-Carlo [5,38]. 

ie. seguindo colisão por colisão a história de cada íon incidente, 

ou através de cálculos analíticos via procedimento estatístico do 

tipo da equação de Boltzmann [5.11]. 

O método analítico possuí algumas desvantagens frente ao de 

simulação. Condições de contorno tais como camadas de diferentes 

composições, espessura finita do substrato, estrutura cristalina 

do alvo e até mesmo a existência da superfície da amostra não 
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podeM ser facilmente colocadas em um cálculo analítico. Porém 

estas são naturalmente incluídas em uma simulação. No entanto as 

simulações demandam muito tempo de processamento e a escolha do 

melhor método irá depender de cada caso. 

No próximo item será examinado o procedimento de simulação , 

em particular o programa de simulação Monte-Carlo TRIM C"Transport 

of Tons in Matter") e na secção 2.4.2 será tratado o cálculo 

análitico de perfil de implantação, em especial o algoritimo PRAL 

C"Projected Range Algorithm"). 

2.4.2 TRIM 

O programa de simulação TRIM [5.38] baseia-se em colisões 

binárias. Muitas partículas são seguidas, colisão por colisão. A 

história de cada partícula começa com uma dada energia, posição e 

direção e termina quando esta sai da amostra ou quando sua energia 

cai abaixo de um valor pré-determinado Er. 

No programa TRIM , em sua versão padrão, o alvo é 

considerado sem estrutura Camorfo), 

aleatoriamente distribuidos 

onde os átomos estão 

com uma densidade média N. Entre cada 

colisão, o íon segue uma trajetória retilínea, denominada de 

caminho de vôo livre L . a qual depende da densidade N como : 

L = N -1/3 	

C2.46) 
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Condições iniciais de cada colisão, tais como parâmetro de 

impacto p e ângulo azimutal p, são sorteadas como: 

p = pmax r  

= 2n r2 

onde ri e rz são dois números aleatórios uniformente distribuídos 

entre O e 1 e pmax é o máximo parâmetro de impacto da colisão e é 

determinado tal que durante o caminho de vôo livre L tenhamos 

apenas uma colisão : 

pmax2  L N = 1 	 (2.48) 

pmax 
	L 

Se o alvo for composto , um terceiro número randômico é 

gerado, de acordo com a estequiometria, para selecionar o átomo 

alvo. 

Com o parâmetro de impacto p e a energia E da colisão 	o 

ângulo de espalhamento no sistema centro de massa e é calculado 

para atualizar a energia, a posiçto e a direção do ion. Uma vez 

que íons energéticos sofrem muitas colisões no processo de 

freamento, o método usado para computar a integral de espalhamento 

e (2.6), é de importância crítica em termos de eficiência 

computacional. Este é o ponto onde o programa TRIM difere dos 

demais. Ele usa uma fórmula analítica, proveniente de uma ajuste 

de 2 variáveis, extremamente preciso (38) que possibilita o 

cálculo de eCp,E) de uma maneira rápida em comparação com qualquer 

outro método que calcula a integral e numericamente. No programa 

TRIM e é dado como: 
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Pc 
— V•CR0) a 

2 C Ecm - VCRo) ) 

b + re + A 
cos 9/2 - 

ro + rc C2.49) 

onde 	b = p / a, ro = Ro / a Ro é a distância de aproximação 

máxima da colisão e 

(2.50) 
A = A

ro - b 
1 + G 

onde VCR) é o potencial universal ZBL C2.26) e 

A = 2a r b° 
	

e 	6 =? ( c 1+ A) 

onde a = 1 + Ci r-1"  

- 

CZ 

 CS 

C4  

C5 

+ r i /2 

+
X 1/2 C2.51) 

 

+ 

  

Ci-05, são parâmetros de ajuste . Para o potencial universal 

tem-se que : Cl = 0.9929, C2 = 0.011616, Cs = 0.007122, 

C4 = 14.913 e C5 = 9.3066 . 

A equação C2.49), chamada de fórmula Mágica, possui um erro 

médio de apenas 2 'X sobre uma faixa de e 	energia reduzida 

C2.21). de 7 ordens de magnitude Cver figura 2.6) [5]. 

Com o ângulo 9, a energia T transferida ao átomo alvo 

os ângulos de espalhamento w e O são obtidos através das equações 

C2,4) e C2.5) respectivamente. 

A perda de energia para processos inelásticos é calculada 
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= L (CIE) 
taR 

ZBL 

(2.62) 

A energia acima e a energia T cedida ao átomo alvo são tratadas 

independentes C sem correlação). 

Após a simulação com vários íons, tipicamente 1000, a 

distribuição final dos ions é obtida. 

O programa TRIM fornece ainda outra informações, tais como : 

distribuição angular dos íons quando estes são retroespalhados do 

alvo ou transmitidos, distribuição de vacâncias criadas durante o 

freamento dos íons, perfil de ionização, taxas de desabastamento 

na versão cascata, etc . 

Maiores detalhes, tais como algumas estensões para melhorar 

a eficiência computacional podem ser encontrados nas referências 

[5.38]. 

2.4.2 CÁLCULO ANALITICO (PRAL) 

A base física dos cálculos analíticos é a equação de 

transporte de Boltzmann (11). 

PCE,e,x) = N Ax/cose f a dO PCE - AE, e - AéP , x - Ax) 

+ (1 - N Ax/cose f a dO ) PCE. e, x -Ax) 

com cose = e.n 	 C2.53? 

PCE,e,x) é a probabilidade que o íon, inicialmente com 

energia E e direção e, pare a uma distância x da superfície, em 

relação a normal n. O primeiro termo da equação acima representa a 
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probabilidade do íon colidir ao atravessar a espessura Ax do 

material, perder AE de energia e de ainda parar na distância x e o 

segundo termo é a probabilidade do íon não colidir em Ax e de 

parar em x. 

No limite Ax O tem-se a equação de transporte [11] : 

- cose 
ã
—
x  — PCE,e,x) = N fa dO (PCE,e,x) - PCE-AE,e-Aé,x)) 

(2.54) 

Existem vários métodos , os quais têm sido usados para 

resolver a equação acima. Todos estes calculam os momentos da 

distribuição PCE,e,x) : 

<xv> = f xv  PCE,e,x.) 
	

v = 1,2,... 	 (2.55) 

para v = 1, temos o alcance médio do íon projetado na direção n 

o qual é usualmente denominado de Rp. A dispersão em torno deste 

valor médio é chamado de largura longitudinal do perfil de 

implantação ou simplesmente ARp . 

O método mais simples de se obter Rp e ARp foi realizado por 

Biersack [5]. Neste método somente é necessário o conhecimento dos 

poderes de freamento eletrônico e nuclear e das dispersões em 

torno destes valores C"straggling"), evitando qualquer incerteza 

na prescrição da secção de choque diferencial em (2.7). O 

princípio deste cálculo é que o poder de freamento nuclear está 

relacionado com as dispersões angulares do íon durante o seu 

freamento e o poder de freamento total está associado com a 
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distância total percorrida pelo ion. Originalmente. este método 

chamado de PRAL, foi calculado baseado no modelo em que a 

distribuição de direção angular do íon em função da energia deste 

pode ser obtido através de uma equação de difusão (63. 

Posteriormente provou-se que tal método tàmbém pode ser obtido da 

equação de transporte C2.64) [39]. 

As equações do PRAL, alternativamente podem ser obtidas. 

considerando-se a figura abaixo [407 : 

Figura 2.7- Representação pictórica da retaçao entre as distancias 

Longitudinais e transversais x e y para duas energias 

de implantação. 

A profundidade de um ion com energia E está relacionada 

com a profundidade deste com energia E-6E como : 

xCE) = 6x + xCE-6E) cos 	yCE-6E) sen p 
(2.66) 

yCE) = xCE-6E) sen ç + yCE-6E) cos ç 

Após o íon atravessar 6x. este inicialmente com direção n. 
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apresenta uma dispersão angular ç  devido às colisões com os 

núcleos em 6x. yCE) é a posição transversal final do íon 

projetado no plano. 

O valor médio da profundiade é escrito como : 

RpCE) = 6x + RpCE - N ST 6x ) C1 - p2 /2 + ...) 	C2. 57) 

e a dispersão média yo2  é dada em termos do poder de freamento 

nuclear como (57: 

2 
ti mz/mi 	Ti /E = 	1112/T111 Sn/ST 6E/E 	 (2.58) 

onde n é o número de colisões ocorridas em 6x, Ed # 1112 são as massas 

do projetil e do alvo, Ti é a energia transferida ao átomo alvo na 

i-éssima colisão. A fórmula acima foi derivada na aproximação de 

pequenos ângulos . Com C2.58) em C2.57) ,temos : 

dRp 	 p  
E) = 	- mz/mi Sn/ST 

dE 	N
1 
 ST 	 2

R 
 E 

(2.59) 

que pode ser facilmente resolvida com a condição inicial RpC0)=0. 

Refinamentos na eq. (2.59) são obtidos quando se considera mais 

termos nas expressões C2.58) e C2.59), e são encontrados em (5). 

O segundo momento da distribuição também é obtido, através 

de C2.56) e são escritas como Cna mesma ordem de aproximação que a 

eq C2.59) ): 

2 
— 

ARp2  = x
2 
 - x 

2  dX 
= cY 	x2 /E 1112/1111 Sn/ST + 2 Rp/ST 

ri  2 	-- 	— 

-Y  = Cx2  - y2 ) /E M2/1111. Sn/ST 
dE 

(2.60) 
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Para a determinação do perfil de implantação de ions pesados 

em substratos leves, onde as aproximações C2.57.2.58) são 

pertinentes. os valores do primeiro e do segundo momento Rp e ARp 

obtidos pelo PRAL e pelo TRIM são muito parecidos. 

Todos os resultados experimentais deste trabalho foram 

comparados com os parâmetros do perfil de implantação fornecidos 

pelo TRIM, pois este nos fornece a distribuição completa de íons 

implantados .Comparações entre o valores preditos do PRAL e do 

TRIM são realizadas no capítulo 4. 
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3. PROCEDIMENTO EXPERIMENTAL 

3.1 IMPLANTAÇÕES 

A implantação Jônica é um método de introduzir, 

controladamente, qualquer tipo de elemento em um sólido, mediante 

a formação de um feixe de íons correspondente ao átomo que se 

deseja implantar. As implantações são caracterizadas pela energia 

 E do íon incidente e pela fluencia  0, que é o número de íons 

implantados por unidade de área. 

Os experimentos foram realizados utilizando-se o implantador 

de i ons de 400kV HVEE 400 C Hi gh Vol tage Engi neer i ng Europa 400) do 

Instituto de Física da UFRGS de Porto Alegre tanto para 

bombardeamento dos íons quanto para a análise da distribuição dos 

íons implantados Citem 3.2). Um esquema deste acelerador está 

mostrado na figura 3.1 . 

O implantador de íons consiste basicamente de uma fonte de 

íons, de um sistema eletrostático de extração um separador de 

massas para a seleção do isótopo a ser implantado e um tubo 

acelerador. A tensão de aceleração ,de 400 kV pode ser variada 

de O a 370 kV no tubo principal e de 10 a 30 kV na secção de 

extração dos íons da fonte. A fonte de íons possibilita a produção 

de uma vasta variedade de íons em grande abundância tanto para 

materiais gasosos quanto para líquidos ou sólidos. 
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A focalização final do feixe é , feita 	por 	lentes 

eletrostáticas. Após a acelaração e localização , encontra-se um 

conjunto de placas defletoras eletrostática que possibilita a 

varredura do feixe sobre uma área de 100 x 100 mm sobre o alvo e 

com uma frequência da ordem de 1000Hz. 

1- Fonte de tons 

2- Ventilador da fonte de íons 

3- C&mara de lentes 

4- Analisador magnético 

5- Fenda termo-mecanica 

6- Bomba turbo molecular 

7- Oarrafa de gás 

8- Motor gerador 

9- Fonte de alta voltagem 

10- Válvula de barreira  

11- Visor 

12- Monitor do perfil de feixe 

13- Fendas ajustáveis 

14- Tubo acelerador 

15- Lentes triplas 

1d- Varredura de feixe 

17- Armadilha para os íons neutros 

18- Monitor de perfil de feixe 

19- Camara de alvos 

Figura 3.1 - Esquema do implo.ntador de íons do IF-UFROS 

Atualmente existem 2 linhas de feixe, uma inclinada em 30 

em relação ao tubo de aceleração terminando na camara de 

implantações e outra que segue diretamente à outra camara de 

alvos. Esta última linha não contem o sistema de placas para a 

varredura e é usada exclusivamente para a análise de 
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Seleção de massas 	  1-250 amu 

Energia do feixe 

Correntes típicas 

Diâmetro do feixe 

Varredura 	 

   

10-400 kV 

10nA - 50pA B 11 

 10nA - 75pA P31  

10nA -100pA Be9 .Ar
40 

5-10mm 

até 100x100mm 

   

   

   

   

retroespalhamento de partículas a RHStsecção 3.2). 

A tabela abaixo mostra as características prinCipais do 

implantador HVEE 400 . 

Durante as irradiações, realizadas à temperatura ambiente, a 

pressão na camara de alvos era tipicamente da ordem de 10 -4  Torr e 

as intensidades de feixe eram sempre inferiores a 1 pA/cm 2 , para 

evitar o aquecimento excessivo das amostras. 

As fluências foram determinadas mediante um compromisso 

entre um boa taxa de contagens de partículas retroespalhadas e uma 

baixa concentração local de íons implantados, a fim de não 

modificar as propriedades do substrato Cdensidade, estrutura, 

poderes de freamento, etc). A concentração máxima de íons 

implantados pode ser avaliada como : 

Cmax = 0.4 ct, ./ARp 

onde 0 é a fluência utilizada. Na expressão acima foi calculada 

considerando-se um perfil de íons gaussiano com meia largura ARp, 
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a qual pode ser estimada pelo PRAL (2.4.2). Para todos os casos. 

as concentrações máximas foram sempre inferiores a 1 ata. 

É importante utilizarmos baixas fluências e correntes de 

feixe a fim de evitarmos possíveis distorções no perfil de 

implantação causadas principalmente por um taxa de desbastamente 

excessiva Cfisputtering") da amostra. 

32 TÉCNICA DE ANALISE CRBS) 

Para a medição da distribuição dos íons implantados, 

utilizamos a técnica de retroespalhamento Rutherford de partículas 

alfas RBS . Tal técnica, além de não ser destrutiva, possui uma 

grande sensibilidade para a medição de concentração e detecção de 

impurezas em camadas superficiais da matriz. Tipicamente as 

impurezas Cno caso os íons implantados) podem ser facilmente 

detectados em concentrações da ordem de 0.01 at %. 

A técnica de retroespalhamento de Rutherford RBS 

C"Rutherford Backscattering Spectroscopy") consiste basicamente na 

medição da energia e do número de partículas retroespalhadas de um 

feixe monoenergético E0 incidente . Em geral usa-se partículas 

leves, tipicamente partículas alfas C a fim de não destruir o 

substrato e o detector) e com energias da ordem de centenas de keV 

até alguns MeV. O número de partículas retroespalhadas está 

associado com a concentração de impurezas no alvo e a energia 

dessas está relacionado com a profundidade da impureza no 
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substrato. Sabendo-se o poder de freamento da partícula incidente 

no substrato CdE/dx)0, o qual é puramente eletrônico dentro da 

faixa de energia usual da técnica , a posição x da impureza é 

relacionado com a energia detectada Ed da partícula 

retroespalhada como: 

Eo 	 Km E 

x/cosei=f dE/CdE/dx)e 	x/cost:92=f dE/CdE/dx)9 	(3.1) 
E 	 ED 

onde E é a energia da partícula incidente imediatamente antes da 

colisão com a impureza. Os ângulos ei e ez . mostrados na figura 

3.2 , são medidos em relação à normal da amostra. O fator 

cinemático Km que aparece na equação acima é a fração da energia 

cinética da partícula incidente mantida após a colisão com a 

impureza a um certo ângulo especificado Cver figura 3.2 D. 

A expressão (3.1) pode ser facilmente calculada na 

aproximação em que o poder de freamento eletrônico no caminho de 

ida e de volta da partícula não dependa sensivelmente da energia 

desta [6]. Então E poder ser eliminado de (3.1D e x fica dado: 

x = Clat Eo - EdD / S 

C 3. 2) 

S _ KmCdE/dx3ida + CdE/dx)votta 
cos Ot 	 cos Oz 

onde CdE/OxDida e CdE/dxDvoua podem ser considerados COMO 

sendo CdE/dx)(E0D e CdE/dxD(Km Eo) respectivamente (aproximação de 

superfície [6]D. 

47 
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 °- cosei  dx 1E0 

- x dE 
2 	

Ed  KN E 
cos 82 dx KME o  

.— 

KME 
 

AE [S i x .  

Figura s.2 - Esquema da geometria utilizada na análise de RBS. 

O feixe incidente, a direcao de deteccao e a normal. 

da amostra são coplanares 

A concentração NC x) de impurezas em uma profundidade x é 

obtida através do número de partículas detectadas com energia 

entre Ed ± Ag via: 

An = a(i).) 	NC x) AX 	 C3. 3) 

onde An é o número de partículas retroespalhadas provenientes de 

colisões com impurezas localizadas entre x # AX no substrato. ceCO) 

é a secção eficaz diferencial de colisão da partícula a um ângulo 

sólido O. AX é determinado experimentalmente e depende da largura 

do canal At; utilizado no experimento. Para pequenas profundidades 

AX = At; / S . 

As medidas foram feitas empregando-se um feixe de partículas 

a CHe"D com energia de 800 keV Cpara alguns casos foi utilizado 

760keVD no implantador HVEE-400 de Porto Alegre. A análise 

K N E0  &E = K mE o  - Ed 
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energética das partículas retroespalhadas foi realizado por um 

detector de barreira de superfície de silicio, localizado a um 

ângulo de 160 CO na figura 3.2) em relação ao feixe e à 6 cm da 

amostra. A resolução do sistema de detecção , detector e 

eletrônica ,é de tipicamente 14keV . 

Os experimentos foram realizados em duas geometrias 

distintas, uma com a normal da amostra paralela ao feixe de 

lons.91=0, e outra com a normal inclinada em relação ao feixe. 

Para esta última, obtem-se um aumento na resolução em profundidade 

das medidas. Por exemplo, para íons pesados em alvos de carbono, 

cada keV de energia perdida pela partícula alfa corresponde à 11 

de profundidade na geometria normal e à 5 A na geometria 

inclinada, o que corresponde a uma resolução de 154A e 70A 

,respectivamente. 

Para mais detalhes com relação 	a 	técnica 	de 

retroespalhamento de Rutherford, esta está amplamente descrita na 

ref [6]. 

3.3 CARACTERIZAÇÃO DO PERFIL DE IMPLANTAÇÃO 

A figura abaixo mostra a distribuição longitudinal de íons 

implantados gx), que é a concentração de íons em função da 

profundidade em relação a normal da amostra. Para baixas 

fluências. tais que o alvo praticamente não é modificado pelo 

TJFRGS 
Instituto de Fisica 

Biblioteca 
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feixe de íons. gx) a menos de uma constante de normalização. é 

a probabilidade do projetil parar a uma distância x da superfície. 

A dispersão das partículas mostra claramente a natureza 

estatística dos eventos que ocasionam o freamento dos íons. 

FEIXE 

DE 

(ONIS 

CONCENTRAÇÃO 

DE ÁTOMOS 

IMPLANTADOS 

•

• 

	" •• 

• • • . 845...•  • 
• • • 9..0 • • * • 

• •

• .••• ,•,• • 

• • • ...11/  I. • • 

• • • 

• • 

a 

b 

. Pp 
	PROFUNDIDADE 

Figura 9.9 - o. Corte longitudinal mostrando a concentração dos tons 

implantados; b> Perfil de implantação f(x). 

Como qualquer distribuição, gx) pode ser caraterizada pelo 

seus momentos [41]. O primeiro momento do. distribuição de íons 

implantados é chamado de alcance projetado Rp e corresponde a 

distância média que um íon se encontra da superfície em relação a 

normal da amostra. 

f dx x fCx) 

Rp 	= < x > 	= 	 C3.4) 
f dx f(x) 

O segundo momento da distribuição é a dispersão em torno 

deste valor médio Rp e é chamado de largura longitudinal do perfil 
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de implantação ARp. 

ARp = a = 	< C x - Rp) 2  > 
	

(3. 5) 

Geralmente os perfis de implantação em substratos amorfos 

são aproximadamente gaussianos, bastando assim apenas dois 

momentos para caracterizá-lo totalmente. No caso em que a 

distribuição de íons não for gaussiana, usualmente se especifica 

mais dois momentos (totalizando quatro), o momento de assimetria 

r ("skewness") e o curtose (3 ("kurtosis"). 

O momento de assimetria determina o grau de desvio, ou 

afastamento da simetria de uma distribuição. Se o perfil tem uma 

"cauda" mais longa à direita, diz-se que a distribuição tem 

assimetria positiva Cr > O). Se o inverso ocorre, diz-se que ela 

tem assimetria negativa Cr < O). O coeficiente de assimetria r é 

dado através do terceiro momento da distribuição 1'00. 

Y - 
<  C x  - Rp D 3 > 	

C3. 6) 

a 
9 

O quarto momento da distribuição determina a curtose (3, que 

é uma medida do grau de achatamento de uma distribuição em relação 

a um perfil gaussiano. 

- 
< C x -  Rp 4 >  0  

4 
O ' 

C3.7) 
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Para a distribuição normal Cgaussiana) 0=3. Se o perfil for mais 

pontiagudo então teremos 0 > 3. Se (3 < 3 tem-se uma distribuição 

mais achatada. 

As distribuições não simetricas também podem ser 

caracterizadas pelo valor mais provável da distribuição RMOX e 

pela largura à metade da altura FWHM C" Full Width at Half 

Maxi mum") . 

3.4 TRATAMENTO DE DADOS 

Cs perfis de implantação foram obtidos via a técnica de RBS 

descrita na secção 3.2 . A partir do espectro experimental de 

concentração versus profundidade em relação a normal da amostra, 

foram determinados os momentos da distribuição de acordo com a 

secção anterior. 

Para a obtenção do perfil de implantação deve-se levar em 

conta que a técnica de análise possui uma resolução finita ou no 

sistema de detecção da partícula ou devido a flutuação no 

freamento C"straggling") utilizado para a conversão de 

0 para profundidade. Tais efeitos têm sido tratados como um 

de convolução do espectro real esperado Cespectro objeto) 

núcleo, chamado de resposta instrumental, para produzir o 

observado Cespectro imagem) [6]. 

poder de 

energia 

processo 

por um 

espectro 

EspectroCE) = S Espectroreai. CE') núcleo E CE-E')] dE' 	C3.8) 
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3.4.1 PERFIS GAUSSIANOS 

Para todos os i ons implantados em filmes de carbono amorfo e 

Si C2, obtivemos perfis de implantação gaussianos C y O, (1 3 ). 

Para estes casos foram também determinados o primeiro CRp) e o 

segundo momento CARA) da distribuição através do ajuste de uma 

função gaussiana diretamente no espectro de RBS : 

ycE) = 	+ exp (- 	CE-t)2/// 	 C 3.97 

onde 0„18,C e .D são os parâmetros do ajuste e estão relacionados 

com o "background", a altura , a centróide e a largura do sinal 

respectivamente . Os valores ótimos destes foram obtidos via a 

minimização do Chi -Quadrado x2(421. A centróide V e a dispersão 

foram convertidos para 12;) e ARp respectivamente através da equação 

C3.27. Tais valores estão em bom acordo com os calculados 

diretamente sobre o espectro experimental 

O valor assim obtido do ARp é maior que o real devido a 

resolução do sistema de detecção e da existencia do "straggling" 

no poder de freamento utilizado. Para perfis gaussianos, podemos 

facilmente determinar o valor correto do ARp : 

, 2 CARp) z 
= CARp) 2 

real 	medido
- LT 

C3.107 

e 	ET 2  = ED2 + 2s2  
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onde Ev e E. são as variâncias convertidas em profundidades devido 

a resolução finita do sistema de detecção e a flutuação do poder 

de freamento respectivamente e podem ser escritas como : 

Et) = 01) / S 
	

Es = os / S 	 C3.11) 

com S dado por C3.2) . CD = 6keV é a resolução em energia do 

total do sistema de detecção C14 keV de largura à metade da 

altura, FWHMD. aga foi estimado pela teoria de Bohr C"straggling 

de Bohr " (12]), o qual superestima o valor correto [6]. Mesmo 

assim o valor obtido é muito pequeno quando comparado com CD. 

33.2 PERFIS NÃO GAUSSIANOS 

Obtivemos distribuições assimétricas para todos os íons 

implantados em filmes de Be. Além da análise dos quatro momentos, 

que mostrourgOePg3, foram determinados para, estes sistemas 

o valor do FWHM C largura à metade da altura ) e a posição do 

máximo da distribuição. 

A comparação dos resultados experimentais foi realizada 

convoluindo-se os cálculos teóricos obtidos por simulação 

Monte-Carlo TRIM . Este procedimento tem sido muito utilizado 

[43-46], uma vez que o processo de convolução é estável e muito 

simples enquanto que o de deconvolução é passível de fortes 

instabilidades numéricas devido a flutuação estatística dos 

espectros experimentais 
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As convoluções doS histogramas do TRIM foram realizadas 

considerando-se uma resposta instrumental Cnúcleo da convolução) 

gaussiana com variância E. Com  isso, o espectro convoluido foi 

obtido a partir do espectro calculado iterando a equação [473: 

Ci,j+i = 	+ 	C. , + Ci-i,j - 2 C 
	

C3.12) 

com q. = 0.2 

e 	 = espectro calculado 
} 

C 	= espectro convoluído 
1,h1 

até 	N - E2 

2 q. CAx.D 2  

onde Ax é a largura de cana canal do histograma. No caso de um 

núcleo de convolução gaussiano , o processo de convolução C3.8) 

éidêntico, matematicamente, ao de difusão simples com coeficiente 

de difusão D = 2 E2/ t Ct = tempo D. Por esta razão, se usou a 

expressão C3.12), que é a equação de difusão em diferenças 

finitas, q. = D At/Chx)
2 
 para a convolução dos histogramas 

calculados pelo TRIM. 
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4. PERFIS DE IMPLANTAÇÃO EM ALVOS DE SIO2 

 4.1 INTRODUÇÃO 

Como foi mencionado na Introdução, a maioria dos perfis de 

implantação medidos experimentalmente está em bom acordo com os 

obtidos via o programa de simulação Monte-Carlo TRIM. o qual usa 

os poderes de freamento nuclear e eletrônico ZBL vistos no 

capítulo 2. 

Contudo, medidas realizadas em substrato de 	 amorfo 

[8-103 mostraram discrepâncias significativas entre a teoria e os 

dados experimentais. Em particular para Au, Yb e Eu implantados 

com energias menores que de 7OkeV, as medidas de alcance projetado 

Rp excedem as predições do TRIM por mais de 50%, enquanto que 

para outros íons, tais como Bi , Cs e Ga tem-se um bom acordo. 

Tal efeito, denominado de "Efeito Zi para Oscilações em Alcance de 

íons" tem sido atribuído' à deformação da densidade eletrônica 

durante a colisão binária [103, que não é levada em conta no 

cálculo de potencias utilizado por ZBL . O efeito da aproximação 

C2.15) Cinexistência de polarização) torna-se drástico para 

distâncias internucleares maiores que 1 A, onde sabe-se que o 

rearraWamento dos elétrons desempenha um papel fundamental no 

cálculo da parte atrativa do potencial de interação. A expressão 

C2.16) somente é valida para a parte repulsiva do potencial 

interatômico. 
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Fichtner et al (107 simularam esta diminuição da energia de 

interação cortando o potencial ZBL em uma distância internuclear 

correspondente a soma dos raios 'Micos do íon e do alvo. Isto é 

Justificável pois para muitos compostos esta é Justamente a 

distância de equlibrio, próxima do mínimo do potencial. Com  esse 

critério, foi obtido um excelente acordo com a grande maioria dos 

dados de alcance de baixas energias em alvos de silício existentes 

na literatura [10], reproduzindo assim, as oscilações no valor do 

Rp encontradas em Si. 

É interessante testar se tal comportamento também acontece 

para outros sistemas que contenham silício. Em particular, medidas 

dos parâmetros dos perfis de implantação Rp e ARp em Si 02 são 

importantes não só para corroborar as idéias acima, mas também 

devido ao grande uso deste material na tecnologia de 

semi condutores. 

Até o presente momento existem poucas medidas sistemáticas 

realizadas em SiOz e a maioria delas é para íons de B [48] e As 

[49-51]. No primeiro caso há uma boa concordância com a predição 

ZBL, mas para As tem sido encontrado alguns desacordos entre os 

dados previamente publicados [49-51]. 	Para íons pesados 

implantados em SiOz só existem medidas para Hg [52] 	com 

razoável acordo teorico-experimental. 

Com o objetivo de obter uma sistemática de medidas precisas 

do perfil de implantação de íons pesados em substrato de S102 e de 
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verificar se as discrepâncias observadas no Si também aparecem no 

SiOz, foram implantados diversos tipos de ions C33 5 2'15 820 em 

substrato de dióxido de silicio em uma ampla faixa de energias 

(53,543. 

4.2 IMPLANTAÇÕES E ANÁLISE 

Os alvos de óxido de silício Si 02 foram feitos no Instituto 

de Física de Porto Alegre por oxidação térmica de matrizes de 

silício. Os íons foram implantados, à temperatura ambiente, 

usando o implantador HVEE 400 de Porto Alegre. Na tabela abaixo 

estão expostos, para cada íon implantado, as respectivas energias 

e fluências utilizadas. 

Íon Energia CkeV) Fluência Cat/cm2) 

209
B1 10 - 400 5.0x10 14 -  2.0x10 15 

197Au 15 - 400 5.0x10 14 -  2.0x10 15 

174
Yb 15 - 200 5.0x10 14 -  1.0x10 15 

153
Eu 10 - 100 8.0x10 

14 
-  2.0x10 15 

133
Cs 15 - 300 8.0x10 14 -  3.0x10 15 

132
Xe 15 - 300 8.0x10 14 -  2.5x10 15 

75As 10 - 150 7.5x10 14 -  3.0x10 15 

58 



As medidas do perfil de íons implantados forám feitas via a 

técnica de RBS com partículas a de 800 keV. A conversão de energia 

para profundidade Ceq(3.2)) foi realizado, usando-se o poder de 

freamento de a em SiOz medido por Santry e Werner [557. Estes 

valores estão em excelente acordo com os obtidos da rotina RSTOP 

-ZBL
) 	

1 
CS 	(5) através da regra de Bragg . A densidade das amostras 

de SiOz foram consideradas como sendo p = 2.3 g/cmB. A diferença 

relativa entre os resultados experimentais e teóricos CTRIMD não 

dependem da densidade adotada, uma vez que foi usada a mesma 

densidade tanto para a análise dos dados quando para a simulação 

teórica. 

Um espectro de RBS típico está apresentado na figura 4.1 . A 

espessura do filme de SiOz é estimada como sendo de 2000A. O pico 

situado à direita corresponde ao perfil de íons de Xe implantados 

à 50 keV. 

Os parâmetros que caracterizam a distribuição de íons 

implantados foram obtidos, segundo a secção (3.3), diretamente 

sobre o espectro experimental e por ajuste de gaussiana. 

Para energias abaixo de 30 keV, os erros são estimados como 

sendo de ± 15 A Ccalibração, ajuste de gaussiana, poder de 

freamento eletrônico, etc ). Para energias maiores, a principal 

fonte de erro C 4% ) é proveniente da incerteza do valor do poder 

de freamento eletrônico da partícula a utilizado na conversão de 

1. A regra de Bragg relaciona a secção tranversal de freamento de 
uma partícula em um alvo composto como a média das secções 
transversais de freamento desta em cada constituinte do alvo 
paderada pela estequiometria do composto. 
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energia para profundidade. 

10 9= 

RBS 800/0/160 
O Xe de 100keV em Si02 

10 • 	 /✓ 
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O 
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1 

  

IIIIIIIIIIII111 	111 ,11 -1111111111111 	r 
50 	100 	150 	200 	250 	300 	350 	400 

CANAL 
Figura. 4. 1- Espectro RBS obtido com feixe de 000keV de a incidindo 

sobre uma amostra de Si.02 implantada com Xe a 1.0dceV. 

A geometria de análise á a de incidenci a normal.. 

4.3 RESULTADOS 

No presente trabalho realizamos medidas da distribuição de 

vários íons Bi, Au, Yb, Eu, Cs, Xe e As implantados em dióxido de 

silicio com energia entre 10 e 300keV [53,543. Todos os espectros 

experimentais obtidos são gaussi anos Cr ti O , (3 ti 3). Os valores 

do primeiro momento Rp e do segundo momento ARp Cdeconvolurdo) 

estão mostrados na tabela 4.1 para todos os íons e energias. Os 

resultados do programa de simulação Monte-Carlo TRIM também estão 

Xe 
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mostrados. 

As figuras (4.2-4.6) mostram os resultados experimentais de 

Rp e ARp para Bi, Au, Yb, Eu, e As em comparação com os cálculos 

do TRIM representado por uma linha cheia. Também . para 

comparação está mostrado as predições teóricas obtidas via cálculo 

analítico PRAL . Ambos os cálculos fornecem os mesmos resultados 

de Rp. Contudo eles diferem na predição do ARp 	mostrando 

diferentes tendências com o aumento da energia . 

Uma inspeção na tabela 4.1 e nas figuras (4.2-4.6) mostra 

que os resultados experimentais do primeiro momento da 

distribuição de íons implantados CRp) estão em bom acordo com os 

valores calculados. Não há desvios sistemáticos e a maior 

diferença entre os valores medidos e preditos é da ordem de 10%. 

Já em relação ao ARp. para alguns casos os valores experimentais 

excedem as predições do TRIM em aproximadamente 50% para baixas 

energias, diminuindo com o aumento da energia até 20% . No caso do 

As p a diferença é quase independente da energia eeda ordem de 20%. 

Também é visto nas figuras 4.4 e 4.5, que os valores de ARp 

fornecidos pelo PRAL, subestimam ainda mais os resultados 

experimentais, para energias maiores do que 40keV. Porém, para 

energias mais baixas, existe uma inversão, o segundo momento ARp 

previsto pelo PRAL mostra uma discordância menor que o obtido pelo 

TRIM . 
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Tabela 4. - RESULTADOS EXPERIMENTAIS DE Rp E ARp PARA DI VERSOS 
IONE IMPLANTADOS  EM 151‘. 02 EM COMPARAÇÃO COM OS 

OBTIDOS PELO TRIM. 

I on Energia 
C keY) 

Export manto TRIW 

Rp 

A 

&Rp 

A 

Rp 

A 

AR p 

A 

81 10 94 24 80 15 
15 112 25 100 20 
20 140 30 127 28 
30 185 42 157 34 
CO 250 02 240 CO 
70 345 00 349 60 

100 395 115 383 81 
200 555 125 500 129 
400 1150 272 1050 310 

Au 15 135 35 137 27 
20 142 42 102 32 
30 200 50 205 41 
50 315 00 279 55 
70 355 90 342 73 

100 459 95 440 93 
200 700 150 713 143 
400 	

. 
1 230 250 1100 220 

Yb 15 137 44 138 30 
20 166 52 103 35 
30 205 04 205 47 
50 290 81 205 04 
70 380 99 355 80 

100 495 125 459 105 
200 783 195 739 155 

Eu 10 124 35 110 25 
15 100 43 140 30 
20 170 47 102 35 
30 230 02 211 48 
50 325 82 293 08 
70 391 99 300 85 

100 490 124 472 108 

Cs 15 125 50 141 33 
20 145 59 107 30 
30 200 85 218 52 
50 285 106 300 72 

100 479 190 502 127 
200 790 202 999 214 
200 1100 340 1220 301 

Xe 15 130 50 131 31 
20 152 CO 154 36 
30 200 77 202 48 
50 207 95 278 07 

100 405 142 454 103 
200 723 214 787 172 
300 1100 311 1100 236 

As 10 105 34 114 36 
20 170 70 184 00 
30 235 90 240 90 
50 375 140 369 113 
70 490 180 479 151 

100 650 240 063 200 
150 975. 340 904 290 
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Figuras 4. 2 e 4. 9 - Comparação dos resultados experimentais de Rp 

e ARp para Au e Bi implantados em ái02. As 
linhas correspondem as predicaes teóricos  do 

TRIM. 

63 



500 

07i 300 

Q 
•4t 

100 
z 
E o 

20 

10 	 50 100 200 
ENERGIA (keV) 

10 	50 100 200 
ENERGIA (keV) 

Figuras 4.4 e 4.5 - Resultados experimentais de Rp e ARp de Yb e 
Eu repectivamente em alvos de Si02 comparados 
com as predicaes teóricas do TRIM e do PRAL. 

Ambos os cálculos fornecem praticamente os 
mesmos valores de alcance projetado Rp. 
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Figuro. 4. •5 - Val ores experimentais do alcance projetado e da 

largura longitudinal do perfil de implo.ntaçõo de As 

implantado em Si02 obtidos no presente trabalho em 

c omp Graça° com os previamente pubi c o.dos utilizando 

outras técnicas de análise t 49-513 . As L inhas cheias 
e tracejadas representam as predições teóricas do 
TRIM e do PRAL respectivamente. 
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Na figura 4.6, nossos resultados experimentais de As em Si 02 

estão mostrados em conjunto com os existentes na literatura 

[49-513. Aqui novamente a concordância dos valores de Rp 

calculados por ZBL com o experimento é notável. O dados 

experimentais de vários autores estão , agrupados em torno da 

predição do TRIM . Similarmente como no caso de outros projéteis 

medidos neste trabalho, os valores de ARp medidos pelos diferentes 

grupos excedem os calculados. 

4.4 DISCUSSÃO 

As discrepâncias entre os valores medidos e calculados do 

alcance projetado Rp observadas em baixas energias CE < 70 kes.JD no 

substrato de silício amorfo (efeito 21) não foram encontradas na 

matriz de SiOz . Nossos dados experimentais de Au, Yb e Eu 

implantados'em SiOz estão em excelente acordo com os previstos. 

enquanto que os mesmos íons acima em substrato de Si apresentam um 

grande descordo. 

Tais resultados aparentemente mostram que no substrato de 

dióxido de silicio não existe o efeito Z± detectado em Si puro, 

sendo assim não necessário o procedimento de corte no potencial 

ZBL . 

Na realidade os resultados encontrados em SiOz estão em 
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acordo com a sistemática em que as colisões atômicas de baixas 

energias são melhomdescritas pelo potencial ZBL córtado na soma 

dos raios 16nicos do ion e do alvo. Isto pode ser visto, uma vez 

que o raio Jônico do 0-2  é muito maior que o Si +4 
	Portanto,o 

potencial correspondente 'a colisão com os átomos de oxigênio 

segundo o procedimento de corte, deverá ser cortado em distâncias 

as quais o efeito do corte torna -se desprezível 	[10]. Assim, o 

efeito que acontece nas colisões do ion com o si.dcio é mascarado 

pelas colisões com o oxigênio, que acontecem em maior número, 2 

colisões para cada uma com o átomo de silicio (2:1). 

A figura 4.7 mostra um exemplo do que foi dito acima. Para 

várias energias de implantação, foi determinado o alcance 

projetado de Au em Si e em Si Cri pelo procedimento de corte de 

potencial [10]. Para isso calculamos o poder de freamento nuclear 

eqC2.20) de Au em Si utilizando em (2.19) o potencial ZBL truncado 

em 0.85 CAu+9D+ 0.42 (Si") = 1.27 A [56] . O poder de freamento de 

Au em O foi obtido da mesma forma, utilizando o potencial cortado 

em 0.85 CAu+21) + 1.40 (0 25 = 2.25 A. O poder de freamento do 

composto SiCt foi calculado de acordo com a regra de Bragg [6] 

NE) 
t.) 	 = N dx 

Au Si Oz SAu -+ Si 1012 

SAu SiC2 = ( SAu -) Si + 2  SAu -+ 0 ) 3  

onde S é a secção transversal de freamento e N é o número de Si ou 

0 por unidade de volume. As integrações (2.10) e (2.20) foram 
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realizadas numericamente pelo método de Simpson. O polo em r=ro no 

limite inferior da integral (2.19) foi removida pela transformação 

r e ro/(1-u
2
). 

O cálculo do alcance projetado Rp foi realizado utlizando-se 

o algoritmo PRAL descrito na secção (2.4.2). Na figura acima estão 

mostrados os resultados derivados dos potencias Vzsi, e VzBL 

cortado. Para Si à 10 keV a diferença entre os c álculos é da ordem 

de 30 %, enquanto que para a mesma energia ,a diferença é atenuada 

para 6% na matriz de Si O2 . 

Figura 4.7 - a> Predições teóricas para Au implantado em Si02. 

VZHI., corresponde aos cálculos em em que 	foram 
empregados o potencial 	Universal 	ZBL. 	VZBL

cut 

correponde a aproximação utilizada em [107. 

b> 0 mesmo que em a) para Au implantado em si. 
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Esses resultados mostram que o procedimento de corte do 

potencial (103, o qual produz mudanças consideráveis no valor de 

Rp para ions pesados de baixa energia em Si , tem o seu efeito 

atenuado na matriz de Si Oz devido a presença, dos átomos de 

oxigênio. O grande raio lônico do 0 2  traz como conseqüência que 

as colisões descritas pelo potencial Vzin, cortado 515.0 similar% as 

descritas pelo VZBL. 



5. PERFIS DE IMPLANTAÇÃO EM ALVOS DE CARBONO 

5.1 INTRODUÇÃO 

A grande maioria das medidas sistemáticas de perfil de 

implantação foi feita somente para poucos alvos, principalmente 

para silício devido ao seu uso em microeletrônica. O estudo em 

outros alvos é importante para testar o procedimento de Ziegler. 

Biersack e Littmark, o qual sabe-se que, dentro de ± 10%, reproduz 

os dados experimentais existentes [6] (exceto na região do "Efeito 

2:1" , visto na secção 4.1 D. 

Medidas precisas do perfil de implantação de diferentes íons 

em substrato de carbono são muito importantes do ponto de vista 

básico-aplicado. Uma grande variedade dos compostos orgânicos é 

muito rica em carbono Cpolímeros, tecidos, plásticos, etc) e o uso 

destes materias tem se tornado muito importante na tecnologia 

moderna. Além do mais, materiais de carbono são usados como 

moderadores em reatores nucleares ou são utilizados na tecnologia 

termonuclear, onde são constantemente expostos a ação de 

partículas energéticas. Em relação ao ponto de vista mais 

fundamental, medidas da distribuição de íons implantados nos 

fornecem informaçiíes dos processos básicos de colistSes atômicas, 

sobre as quais se tem ainda pouco conhecimento para íons pesados 

em baixas energias. 
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Com esse objetivo fok 	implantado uma série de ions. 

29 5215 83. em filmes de carbono amorfo na faixa de energia entre 

10 e 300keV. Para esta situação, i ons pesados de baixa energia, o 

poder de freamento nuclear é predominante frente ao eletrônico. 

5.2 CARACTERIZAÇÃO DO ALVO, IMPLANTAÇÕES E ANÁLISE 

Os filmes de carbono, de espessura média de 3000A, foram 

preparados por evaporação sobre substrato de silício na pressão 

entre 10-d  e 10-7 
Torr no Instituto Max Planck de Heidelberg. 

A figura abaixo mostra o espectro de RBS de um dos filmes 

de carbono. O sinal do carbono está sobreposto ao do sillcio, 

utilizado como suporte. Também esta" mostrado o sinal do elemento 

implantado, no caso rubídio. A distribuição gaussiana do elemento 

implantado é uma evidência de que o filme é amorfo. Em materiais 

que possuem uma estrutura cristalina bem definida. o perfil de 

implantação apresenta uma "cauda -  para dentro do sólido, indicando 

efeito de canalização parcial dos íons implantados. 

A estrutura do filme foi analisada por difração de raios-X, 

usando o método de reflexão de von Laue. A comparação entre os 

espectros do filme mais o substrato CSi) e o silício puro Cfilme 

removido) não mostra qualquer mancha Cpico) adicional proveniente 

do filme, o que comprova a sua estrutura amorfa. 

71 



RBS 800/0/160 
Rb de 100keV em C 

12000 

(/) 

w 
o 

8000 

O 

Figura. 	5. 1 - Espectro 	de 	ABS 	

• 	

em 	geometria 	normal., 	utilizando 
partículas a de BoOkev. 	o filme de carbono e o 
substrato de Si estão indicados . 	O sinal proveniente 
do 	Rb 	implantado 	foi_ 	multiplicado 	por 	5 	para 	uma 
melhor vizualizo.cao. 

Filmes de carbono feitos por evaporação possuem sempre 

alguma contaminação de hidrogênio. Para verificar qual é a 

concentração de H nos filmes foi realizada. no Max-Planck-Institui 

a medida da concentração deste através da reação nuclear 

15
NCp,a,y)

121
rj." . Foi encontrado até 20 at% de hidrogênio 

uniformemente distribuído por todo o filme Cver figura 5.2). Do 

ponto de vista da análise CRBS), esta concentração influencia 4% 

os parâmetros da distribuição de íons implantados. Na simulação 

Monte Carlo TRIM, o efeito da presença do H é pequena e é da ordem 

de 2%. O efeito relativo total é de apenas 1.9% C1.04 7 1.02) . 
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As implantações foram fei tas usando-se o implantador de íons 

de Porto Alegre. Na tabela abaixo estão mostrados, para cada íon 

implantado, as energias e as fluências utilizadas . 

Íon 
. 	 . 

Energia CkeV) Fluência Cat/cmz
) 

, 

20 
9Bi 15 - 150 8. Ox1014-  2.0x1015 

208
Pb 10 - 200 5.0x10 14-  2.0x10 15 

1p7
Au 15 - 150 8.0x1014-  2.0x1015 

174
Yb 15 - 200 5.0x1014-  3.0x10

15 

168
Er 10 - 100 5. Ox1011 - 1.0x10 15 

153
Eu 10 - 200 5. Ox1014-  2.0x1 ' 0

15 

133
Cs 15 - 200 5. Ox10 14

- 2. Ox10 15 

132
Xe 20 - 300 8.0x1014-  4.0x10

15 

120
Sn 20 - 300 8. Ox1014-  3. Ox10 15 

85
Rb 10 - 200 8. Ox1014  - 3.0x10 15 

84Kr 15 - 150 14  6.0x10 	- 2.0x10 15  
70
Ga 20 - 300 8.0x10 14 - 2.0x10

15 
 

03  Cu 
30 - 200 8. Ox1014-  2.0x10 15 
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Para as fluências utilizadas, o desbastamento da superfície 

C"sputtering") é muito pequeno. Segundo a ref [56), as taxas 

medidas de desbastamento de íons pesados variam, dependendo da 

energia , de 2 a 5 átomos arrancados de C por cada íon incidente. 

Isto significa uma erosão de apenas 5 a 9 A. 

A técnica utilizada para a medição dos perfis de implantação 

foi a de retroespalhamento de partículas CRBS) alfa de 800keV 

descrita na secção C3.2). Para cada amostra implantada dois 

espectros de RBS foram obtidos, um com a normal da amostra 

paralela ao feixe e outra inclinada a 60 0. Em alguns casos 

CCs,Eu,Yb,Au,Pb e BiD, medimos ainda a -60 As medidas 

inclinadas aumentam a resolução em profundidade das medidas 

C-10A/canal D. A conversão de energia para profundidade foi feita 

utilizando-se os poderes de freamento eletrônico medidosnas ref 

[68], que concordam muito bem com os obtidos das tabelas de 

Ziegler CRSTOP [5]). 

Os cálculos teóricos CTRIMD. bem como a análise 

experimental. foram feitos considerando-se a densidade do filme de 

carbono como sendo p = 2.266 g/cm9  [5]. A diferença relativa entre 

os parâmetros medidos e simulados do perfil de implantação não 

dependem da densidade considerada. 

A principal fonte de erro nos valores dos parâmetros do 

perfil de implantação C Rp e ARp ) é a incerteza no valor do poder 

de freamento das partículas a estimado, em 4% [58]. Para energias 
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mais baixas CE < 30keV), os erros são estimados em ± 15A , podendo 

representar até 50% nos valores de ARp medidos. 

5.3 RESULTADOS 

No presente trabalho, realizamos medidas da distribuição dos 

íons Cu,Ga,Kr,Rb,Sn,Xe,Cs,Eu,Er.Yb. Au, Pb e Bi implantados em 

substrato de carbono amorfo na faixa de energia entre 10 e 300keV 

[53,59,70]. Para todos os casos obtivemos, pela análise dos 

momentos da distribuição de íons implantados , rf.t0e0=e 3 .0s 

valores experimentais do primeiro momento Rp e do segundo momento 

ARp, já deconvolufdo Csecção 3.4D, obtidos por ajuste de gaussiana 

estão mostrados nas tabelas 5.1 e 5.2 em comparação com os obtidos 

via TRIM, para cada íon e energia. 

As figuras C5.3 - 5.5) apresentam a comparação dos nossos 

resultados experimentais com os preditos pelo TRIM Crepresentado 

por linhas cheias?. A figura 5.3 mostra os casos de Pb, Yb, Er e 

Eu implantados em C. Os valores teóricos do alcance projetado Rp 

são sistematicamente e significativamente menores do que os 

valores experimentais As diferenças variam de 25% para Eu e 

chegam a 45-50% em média ,para Pb, sendo aproximadamente 

independentes da energia de implantação. O mesmo comportamento é 

observado para o segundo momento ARp, porém as discrepâncias são 

bem maiores. Por exemplo, para Pb o desacordo é mais do que 100%. 

UFRGS 
illStituto de Fisia 

Biblioteca 
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TABELA S.1 - VALORES 'EXPERIMENTAIS DO ALCANCE PROJETADO Rp I DA 
LAROURA LONGITUDINAL ARp PARA In, Pb, Au, Yb, Er • 'Eu 

IMPLANTADOS EM SUBSTRATO DE CARBONO AMORFO NA FAIXA 

DE ENERO/A ENTRE 10 E sook•v. PARA COMPARAÇÃO TAMBÉM 

ESTÃO MOSTRADOS OS VALORES DE Rp E ARp OBTIDOS PELO 
TRIM. 

f on Energia 
C k eV) 

Experimento TRIM 

Rp 

A 

ARp 

A 

Rp 

A 

ARp 
A 

Bi 15 140 27 110 14 
40 245 37 190 27 
80 390 CO 292 44 

150 615 115 445 66 

Pb 10 138 32 82 11 
20 205 44 123 16 
30 230 48 155 21 
40 250 54 187 24 
50 315 CO 214 28 
80 390 83 287 38 

100 495 91 333 43 
150 680 120 440 CO 
200 790 137 542 72 

Au 15 170 20 110 15 
20 197 25 130 19 
30 220 34 165 26 
50 315 47 222 37 
70 395 58 275 45 

100 460 80 350 57 
150 640 121 460 75 

Yb 15 140 27 110 17 
20 176 35 130 20 
30 207 41 168 26 
50 295 59 230 37 
70 370 75 285 47 

100 490 95 370 59 
200 800 150 605 94 

Er 10 135 48 84 13 
50 310 90 224 34 
75 421 95 297 45 

100 500 105 357 58 

Eu 10 120 33 93 13 
30 220 45 177 29 
50 302 64 240 40 
70 350 71 307 50 

100 458 90 393 66 
200 729 140 661 110 
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TABELA D.2 	VALORES EXPERIMENTAIS DO ALCANCE PROJETADO Rp E DA 
LAROURA LONOITUDINAL ARp PARA Cs, X*, Sn, Rb, Kr,Oo.,o, 

 Cu IMPLANTADOS EM SUBSTRATO DE CARBONO AMORFO NA 
FAIXA DE ENEROIA ENTRE 10 E 900kapV. PARA COMPARAÇÃO 
TAMBÉM ESTÃO MOSTRADOS OS VALORES DE Rp á LiRp OBTIDOS 
PELO TRIM. 

Íon Energia 
C k eV) 

Exper i mento TRI M 

Rp 

A 

ARp 

A 

Rp 

A 

ARp 

A 

CS 15 150 39 121 22 
20 170 43 144 25 
30 205 54 1 85 32 
50 290 89 261 42 

100 490 105 428 65 
200 820 152 739 103 

Xe 20 150 30 117 19 
50 290 60 215 36 

100 480 100 347 59 
300 1200 230 825 128 

Sn 30 235 45 187 37 
50 310 65 265 51 
70 390 80 342 66 

100 515 100 447 88 
300 1 300 260 1123 220 

Rb 10 104 40 92 21 
30 210 70 197 47 
50 330 90 289 69 
80 500 145 425 93 

100 590 180 524 113 
150 850 215 733 153 
200 1077 270 944 194 

Kr 15 125 40 122 28 
30 20e 60 198 44 
50 320 90 291 68 
70 440 125 381 88 

100 610 155 526 115 
150 870 220 741 152 

Ga 20 215 52 158 39 
50 415 11O 322 83 

100 730 200 586 142 
200 1500 340 1102 258 
300 2000 500 1 641 355 

Cu 30 280 90 216 55 
50 430 130 330 88 
70 570 160 440 113 

100 785 215 600 152 
150 11 80 320 876 212 
200 1 547 400 1172 276 
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Uma Inpeção mar.. tabelas 5.1 e 5.2 mostra que o mesmo se 

aplica para Bi, Au, Xe, Sn. Ga e Cu (figuras 5.4 e 5.8). Os 

valores previstos de Rp e ARp subestimam os medidos em 55-20% no 

Rp e 100-30% para o ARp. Os desvios são aproximadamente 

independentes da energia do íon incidente. 

Por outro lado. para Cs, Rb e Kr, mostrados na figura 5.5, a 

situação é diferente. Uma inspeção na tabela 5.2 mostra que os 

desacordos entre os valores experimentais de Rp e os obtidos pelo 

TRIM são bem menores que os observados para os outros íons 

implantados em C. A concordância pode ser considerada como 

razoável, dentro de 10%.. Porém, também para estes íons, os 

valores calculados do ARp subestimam em 40-50.% os experimentais. 

Os resultados de Bi, juntamente com outros existentes na 

literatura (60] estão mostrados na figura 5.6. Os nossos dados 

experimentais estão mostrados com as respectivas barras de erro. 

Também na ref (61) foi 	encontrado o mesmo tipo de 

discrepâncias para Ar implantado em carbono com energias entre 10 

e 200keV. 

Os resultados descritos acima são completamente distintos 

dos observados na matriz de Si puro, onde os desvios entre os 

resultados experimentais e os preditos por ZBL só são 

significantes para energias abaixo de 50keV Cou e < 6x10 2 
) 

(Efeito Z1). Com o aumento da energia as discrepâncias diminuem 
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progressivamente e a concorcondãncia torna-se mutio boa. Nos casos 

em questão, os desvios, quanto existentes, são observados para 

todas as energias de implantação, na faixa de energia reduzida 

9. 4x10-a< 	< 1. 6x100 . 

Figura 	5. 3 	- 	Compararão 	entre 	os 	resultados 	experimentais 	e 	o 
valores teóricos de Rp e ARp para Pb, Er, Yb, e Eu 
implantados em carbono a diversas energias entre ao e 
200keV. 
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Ftgura 	5. 4 	- 	Cornparaçià..o 	entre 	os 	resultados 	experimentais 	e 	o 
valores teóricos de Rp e ARp para Da e Cu implantados 
em carbono a diversas energias entre 10 e 900keV. 
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Figura 	5. 6 	 Comparação 	entre 	os 	nossos 	resultados 	experimentais 
de Rp e os da ref I603 para íons de Bi com energia 
entre tookev e ZbleV. 
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5.4 ANALISE DOS RESULTADOS 

Para entendermos as possíveis causas dos desacordos 

encontrados entre os valores medidos e preditos de Rp e Up em 

alvos de carbono, antes é necessário sabermos a ordem de magnitude 

dcs processos de perda de energia nos casos presentes. A figura 

abaixo mostra a dependência com a energia dos poderes de freamento 

eletrônico e nuclear, segundo ZBL , para Cu e Pb em C entre 10 e 

1000keV. 

Figura 5.7 - Poder de freamento nuclear (linha cheia) e poder de 

ir-sarnento eletrônico (linha tracejada) para os tons 

de Pb e Cu em alvos de carbono no intervalo de 

energia entre 1Ckev e ~V. 
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Na faixa de energia analisada (10 < E 5. 300keV) ,t) poder de 

freamento nuclear é predominante. O poder de freamento eletrônico 

representa em média, dependendo do ion e da energia, 10-25% do 

poder de freamento total. A única exceção é o caso do Xe, onde So, 

estimado por ZBL, é anomalamente alto, mais do que 30% do total. 

Uma vez que na faixa de energia analisada o poder de 

freamento eletrônico é pequeno, podemos obter mais informação 

expressando os resultados experimentais em termos das coordenadas 

adimensionais p x e , introduzidas na secção (2.2.2). A figura 

abaixo mostra os resultados experimentais do alcance projetado Rp 

do grupo de íons mais pesados C635_ZE583, tabela 5.1), convertido 

para p versus a energia reduzida e . As linhas cheias representam 

os cálculos ZBL para dois casos extremos deste grupo, Eu e Bi. A 

dispersão entre as curvas teóricas de p é basicamente devida ao 

poder de freamento eletrônico dos íons que não segue as mesmas 

propriedades de escala do poder de freamento nuclear. Para este 

grupo de íons, o fator de projeção, ou seja a razão entre 

alcance projetado e o total CRp/R) é constante e da ordem de 

0.95.. 
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ENERGIA REDUZIDA e 

Figura 5.8 - Resultados experimen tais do alcance projetado Rp 
para os elementos apresentados na 	tabela 	5.1, 

convertidos para o conjunto de coordenadas 

adimensionais vistas na seccao 2.2.2. As curvas 

cheias representam as predicoes do TRIM neste 
conjunto de coordenad as. A dispersa() é basicamente 

devida ao fato que o poder de freamento eletrônico 

não segue as mesmas p ropriedades de escala. 

Uma inspeção na figura acima mostra que os pontos 

experimentais tendem a se agrupar, seguindo um comportamento 

universal. Além do mais,as curvas experimental e teórica são quase 

paralelas Cem escala logaritima), deslocadas sobre o eixo e em 

aproximadamente 60%. Isto nos fornece informação de quanto o 

potencial ZBL deveria ser modificado a fim de reproduzir os 

resultados experimentais. Tal informação pode ser obtida através 

da eq C2.19), que relaciona o ângulo de espalhamento no C.M com e 

e b : 
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ece,b) = n -2 

xo 

b dx 

X
2 	

- cpc /x£ - C brx) 2  
1/2 	(5.1) 

tpC x) é a função de blindagem 1 nter atem! ca, relacionada com o 

potencial via C 2. 17). Se cpCx) , na equação acima, for substitui da 

por : 

efic x) 	oZBLoc) 	
C5.2) 

onde ,ZDL é a função universal de blindagem ZBL e C é uma 

constante, então temos : 

ec s, b 	= eZBL c c 	b 	
C5.3) 

e o poder de freamento nuclear reduzido pode ser escrito como : 

co 
2 eCe,b) 	 1 	 co eZ131,

CCe,b) 
 dCb2

) 
"C c) = c f sen 	 dCb2) - 	(C e) f sen2  = 2 	 C o 	 o 	 2  

 = 
C 

— mu- CC e) C5. 43 

e a coordenada adimensional p, fica dada como : 

pCr) = de.  

f "Ce') 

de' - r 
Z 

" BL CC e') 
- p CC c) C5.5) 
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eZOL ,  • 00rIZOL onde 	 e pZEIL 
são repectivamente o Ângulo de 

espalhamento no C. M. , o poder de freamento reduzido e o alcance 

reduzido , quando o potencial ZBL é utilizado. 

A equação acima nos mostra que um desvio de 60% C=1.6, o 

potencial deveria ser reduzido a -62% do potencial ZBL para que 

tivéssemos um bom acordo entre teoria e experiência. 

Convém salientar que na presente situação, somente estamos 

testando uma limitada região do potencial ZBL. 2 < x < 7 C x = 

	

r/a 	a definidck 

	

u 	u em C2.24) D, cx qual corresponde a faixa de 

energia reduzida de implantação 8)(10 -3:5 e < 3x10-1  Cpara o grupo 

de íons pesados da tabela 5.1). Isto pode ser visto na figura 

abaixo, onde está graficado a densidade de energia transferida C 

integrando da eq C2.11)) versus a distância de aproximação máxima 

ro, para cada energia reduzida e. Por exemplo, para e = 10 a 

maior contribuição para o poder de freamento nuclear é dada pela 

colisão com ro = 2.5a. A função interatômica de blindagem ZBL 

também está mostrada na figura C5.9) . Devido as características 

da eq.C5.1) Csingularidade em xo=ro/a), apenas a vizinhança do 

potencial próxima de ro é significante no cálculo da integral 

C5.1). 
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Figura. 5.P - Densidade de energia transferida 	nteg r ando da eq 
(2. 1 s.)> como funçao  da distância de aproximação 
máxima reduzida xo. Também está plotado a funçao de 
blindagem int eratamica ZBL. 

A figura acima também mostra que o critério de corte de 

potencial introduzido por Fichtner et al [10) para explicar os 

desvios do alcance projetado encontrados em alvos de silício. não 

produziria nenhum resultado em alvos de carbono. Segundo o 

critério de corte, o potencial deve ser truncado em distâncias da 

ordem de lA Cx 	10) e os efeitos somente serão significativos 

para e < 3x1 	No caso em questão, as discrepâncias estão 

presentes mesmo para e - 3x10 -i. Como exemplo da aplicação do 

procedimento de corte do potencial, calculamos o alcance projetado 

Rp para Pb+4 , Yb" e Cs +1 
em C

+4 
cortanto o potencial na soma dos 
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raios itSnicos xerc/a , com rc /1. 1.0,1.1 e 1.5 respectivamente 

[56). Com isso os valores de Rp são aumentados em 10% para 10keV 

de Pb e Yb e em 2% para Cs. Acima de 30keV o efeito do corte é 

completamente desprezível. 

Neste estágio poderíamos suspeitar que os desvios 

encontrados em alvos de carbono poderiam estar relacionados com o 

fato de estarmos usando o potencial "médio" ZBL ao invés de 

usarmos o potencial específico íon-alvo dado por (2.16). Para 

esclarecer este ponto, realizamos cálculos específicos do 

potencial interatômico segundo o modelo FEG descrito na secção 

(2.2.1). Os detalhes deste cálculo bem como o procedimento 

numérico estão mostrados no Apêndice II . 

A figura (5.10.) mostra a função de blindagem calculada de 

Pb em C versus a distância interatômica R em comparação com a 

função de blindagem universal ZBL. As diferenças são menores que 

4% para O< R < 1.0A. chegando a 16% para R > 2.0A . 

Para os outros íons 	os resultados são similares. Isto 

significa que o potencial universal de Biersack e Ziegler, pelo 

menos para os projéteis investigados, reproduz com extrema 

precisão o potencial dado pela expressão (2.16). Portanto, se 

existir alguma falha no potencial interatômico esta deverá estar 

no modelo FEG adotadopor Biersack e Ziegler e não no procedimento 

de ajuste utilizado por eles. 
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Figura 5.10 - os círculos representam a função de blindagem 

interat8mica para o sistema Pb - c calculada pelo 
modelo FEO (eq.(2.10)3. A Linha cheia representa a 
função de blindagem contrutda por Diereack e Ziegler 
Coltmbl). 

No Apêndice II também estáómostradoóalgumas correções que 

podem ser feitas no modelo FEG. Tais correções Ctermo inhomogênto 

de energia cinética e efeito relatívistico) são muito pequenas e 

não conduzem ao efeito desejado. 

Deve ser salientado que os poucos cálculos autoconscistentes 

de dois centros (moleculares) de potenciais interatômicos 

existentes na literatura [5] mostram que o modelo de potencial FEG 

é muito preciso na faixa de distâncias interatômicas x < 10 

Cregião repulsiva). Por exemplo, o cálculo tipo Hartree-Fock 
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realizado por Sabelli (115) no sistema Al-Al quando comparado com o 

potencial ZBL tem-se uma concordância excelente Cdentro de 1M 

para x.15 15. 

Embora o uso do modelo FEG possa ser pertinente para os 

casos em questão, a densidade eletrônica utilizada no cálculo 

poderia não ser apropriada. Podemos determinar a sensibilidade do 

cálculo de potencial frente a escolha de densidades eletrônicas. A 

figura abaixo mostra o cálculo de potencial para a colisão de Au 

em C, segundo o modelo FEG C2.16D. para diferentes densidades 

eletrônicas do átomo de carbono : átomo de carbono neutro, gri c ; 

4.0 carbono duplamente ioinizado, pa c ; titiD carbono quatro vezes 

ionizado C
+4 . P3 

 c 

1= 

LAJ 
O 1 O 

z - 
03 10 

Ld 

O 10 ~_  

z - 
1 O -4v,  

  

   

0.40 	0.60 	1.20 	1.60 	2.00 
DISTÂNCIA INTERATÔMICA 

Figura 5.11 -  Função de blindagem calculada para diferentes 

densidades eletrônicas do carbono, correspondentes a 

3 estados de carga. 

10 -4  
0.00 
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As densidades pi`, pec  e pacC7) foram obtidas através de um 

cálculo Hartree-Fock atômico CHF) [62). Para o átomo de Au foi 

utilizadct a densidade eletrônica da ref [5) , obtida mediante 

cálculo HF na rede do Au. 

O potencial interatômico é quase insensível ,dentro de 10%, 

ao tipo de densidade eletrônica do alvo de carbono, pelo menos na 

faixa de distâncias internucleares R < 0.8A . Com  isso , qualquer 

influência de ligações químicas, que modificaria a densidade 

eletrônica do alvo, pode ser descartada. O mesmo acontece quando 

modificamos os elétrons de valência do ouro. 

Para confirmar o que foi dito acima, realizamos cálculos do 

poder de freamento nuclear utilizando os potenciais mostrados na 

figura C5.11). Com cada potencial foi determinado o ângulo de 

espalhamento e em função de b e e via eq C5.1). O poder de 

freamento nuclear foi calculado através da eq. C2.11). Todas as 

integrações , em x e em b, C5.1 Cou 2.6)) e C2.11), foram feitas 

pelo método de Simpson. O gráfico abaixo mostra o resultado do 

cálculo do poder de freamento nuclear reduzido para o potencial da 

figura C5.11). Au -9,  C" (linha tracejada). Para comparação, é 

também mostrado o poder de freamento nuclear de Au C °  (linha 

cheia), o qual coincide com o Sn . Os erros dos cálculos foram 
281., 

estimados calculando o poder de freamento nuclear reduzido a 

vZ131.. partir do 	e comparando este com as expressões fornecidas por 

Biersack e Ziegler [5]. 
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Figura 5.12 - Poder de freamento nuclear reduzido versus a energia 

reduzida para Au em carbono neutro (linha cheia> e 

em carbono quatro vezos ionizado (tinha tracejada). 

Na faixa de energia reduzida 3x10 5 e 5 1.0, praticamente 

não existe diferença entre os poderes de freamento nuclear 

reduzidos para diferentes estados de carga do alvo. 

Todos estes fatores indicam que o potencial universal ZBL é 

muito razoável na descrição de colisões elásticas, pelo menos para 

distâncias menores que 1A. Dentro deste contexto, as discrepâncias 

encontradas nas amostras de carbono não podem ser exclusivamente 

atribui das ao cálculo tradicional do poder de freamento nuclear, 

pois o potencial interatômico deveria ser fortemente modificado na 

faixa de distâncias interatômicas onde ele é justamente mais 
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preciso. 

Nossos resultados experimentais mostram que o poder de 

freamento total de vários íons em alvos de carbono deve ser menor 

que o previsto por ZBL. Isto significa que, se admitirmos que o 

poder de freamento nuclear ZBL esteja correto, o freamento 

eletrÔni.CO ZBL está superestimando o real. Contudo, como foi 

mencionado anteriormente, o poder de freamento eletrônico tem uma 

participação minoritária no poder de freamento total para os casos 

em questão, e para muito destes CB1,Pb, Au,Yb e Er), mesmo se 

considerarmos uma situação extrema onde CdE/dx)e = O, as 

discrepâncias persistem, atenuadas para 10% Cver figura abaixo). 

Figura 5.19 - Rp e ARp calculados para Er em carbono em um 

situaçao extrema . onde o poder de freamento 

eletrônico é considerado. nulo (tinha tracejada). 

Para comparação também estão mostrados nossos 

resultados experimentais e o preditos pelo pelo PRAL 

utilizando Se 
zbl .  
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A tabela abaixo mostra alguns poderes de freamento 

eletrônico usualmente utilizados na literatura, para Pb, Cs e Cu em 

C à 50keV. Para Pb, os valores fornecidos por ZBL e Vargas-Aburto 

[36l 	 são bem maiores que os provenientes dos modelos de 

Lindhard [11] e ZBL
*
. Os valores ZBL

* 
foram obtidos através do 

procedimento ZBL Csecção 2.3.3). porém utlizando-se CdE/dx)f, 

linear com a velocidade , para baixas energias, em contraste com 

CdE/dx)9 ~ v0.75 usado por ZBL. 

CdE/dx)0 	CeV/A) 

Pb C5OkeV7 Cs C5OkeVD Cu C5OkeV) 

ZBL 

Lindhard 

Vargas 

ZBL*  

87 

22 

01 

39 

35 

23 

60 

18 

35 

26 

57 

23 

Utilizando diferentes tipos de CdErdx)0 existentes na 

literatura, as discrepâncias podem ser atenuadas, mas nunca 

eliminadas Cpara Bi.Pb,Au, Yb e Er). Sempre os resultados 

experimentais de Rp ficam sistematicamente acima dos preditos, 

para diferentes valores de CdErdx)e empregados. 

Um caso a parte, é o de Xe em carbono. O poder de freamento 

eletrônico ZBL de Xe em qualquer alvo é bem maior do que o do Cs 

ou I Cou ainda qualquer outro vizinho próximo da tabela 

periódica). Isto se deve porque a expressão C2.44) usada por ZBL 

tem uma Correção especial para o íon de Xe. Porém, segundo Ziegler 
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[53, tal correção para o Xe ,  pode estar errada devido a grande 

dispersão dos dados experimentais de poder de freamento eletrônico 

em Xe. Eliminando-se tal correção, os resultados previstos de Rp 

de Xe em C concordam razoavelmente bem dentro de 5% Cver figura 

5.14) . Com isso, os alcances de Xe e Cs em carbono ficam muito 

similares aos de Kr e Rb, no que tange a concordância 

teoria-experimento. 

200 

o 
.ct c) mo 
z 

60 
o 

40 

10 	20 	50 	100 	200 300 

ENERGIA (keV) 

Figura 5.14 - Valores de Rp e ARp calculados sem a correção 
especial do Ziegler (linha tracejada). A curvas 
cheias representam os valores fornecido pelo TRIM 
sem nenhuma modificação. O tamanho das barras 

de 
erro nos resultados experimentais estão explicadas 
secção 5.2. 
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Aparentemente as discrepâncias observadas em alvos de 

carbono não podem ser explicadas somente através de correções :0 

no poder de freamento eletrônico utilizado, pois este teria que 

ser negativo ; 4.1) no poder de freamento nuclear, pois o potencial 

elástico ZBL teria que ser modificado em regiões e em quantidades 

não realistas. Entretanto, se relaxarmos a hipótese de que os 

poderes de freamento eletrônico e nuclear são independentes. 

veremos a seguir que o poder de freamento nuclear pode ser 

reduzido o suficiente tal que possa explicar 0.6 desacordos 

encontrados. 
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5.5 TEORIA CORRELACIONADA 

5.5.1 INTRODUÇÃO 

A teoria de freamento de íons na matéria proposta por 

2legler, Biersack e Littmark C2BL) faz uma simplificação usual 

(11-13) quando considera os poderes de freamento eletrônico e 

nuclear independentes. Mediante esta suposição, os mecanismos de 

ionização e excitação eletrônica não modificam a energia cinética 

T transferida ao átomo alvo durante uma colisão. Nesta 

aproximação, o poder de freamento nuclear, ou seja ) a média de 

todas as possíveis energias transferidas T por unidade de caminho 

percorrido, é calculada usando-se teoria de colisões elásticas. 

conforme visto na secção (2.2). 

Na verdade a energia cinética fornecida ao átomo alvo é 

influenciada pela energia gasta em outros processos, ditos 

dissipativos. Um exemplo típico desta influência é o caso de uma 

colisão frontal entre duas partículas de massas iguais, onde uma 

delas está em repouso. Nesta situação, se a colisão for elástica, 

toda a energia da partícula incidente é dada à partícula alvo, 

enquanto que se a colisão não for elástica. a partícula incidente 

continuará em movimento, transferindo assim, menos energia à 

partícula alvo. 

Também podemos considerar o caso de massas distintas. A 
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energia perdida pôr,  uma partIcula incidente com energia E e massa 

mi em uma colisão frontal com um alvo de massa 9112 é : 

AEeadat. 	Toldat. = 4 nu m2/C ms + mz) 2  E 	 C5.6) 

no caso de uma colisão elástica. Podemos comparar esta energia 
perdida com a correspondente em uma colisão totalmente inelástica 

onde toda a energia do movimento relativo entre as partículas foi 

comsumida Cuma partícula "grudou" na outra) : 

AE T
inaletet. 

+ 	= M2 E C2 m.i+m2)./Cm.t+m.2) 2 	CS. 7) = 
 

onde Q C= Ecm ) é energia dissipada na colisão. Ecm é a energia 

do sistema em relação ao referencial centro de massa CC. M.). 

Comparando C5.6) com C5.7) temos : 

AE
inaldat. = 1 + 1 

C m2-2 m.t.)./m.t 	 (5. 6) AE
olásat. 

 

4 

Assim se mi> m2/2 teremos a situação em que mesmo perdendo 

toda a energia do C.M. em excitações, a energia cinética 

transferida ao alvó será tão reduzida que a energia total perdida 

será menor que a correspondente em colisão elástica. No limite 

mi>>m2 teremos AE = 2 AE 

gg 
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Ao tratar os processos de transferência de energia cinética 

ao átomo alvo e de energia 	Q para excitações dos elétrons 

envolvidos na colisão. as teorias usuais de poder de freamentg 

(5,11-133 consideram que a energia total perdida em uma colisão é 

dada como : 

AE 

• 

= T 	+ 	 C5.9) tktemt.  

No exemplo acima , a diferença entre o valor usual AE * 
e c 

real AE
inatetat. é maior ainda C

AE 	

• 

chegando a * 5 M
inolásat. 

um fator 2.5 no limite nu>>nm. 

5.5.2 COLISÕES INELASTICAS 

Em colisões mais realistas, o valor da perda inelástica Q é 

muito menor que a energia disponível no sistema C. M_ C Q << Ecm 

fe533. Além do maisdevemos examinar situações mais cleraiS, onde o 

parâmetro de impacto p seja diferente de zero Ccolisões não 

frontais). Para isso, consideraremos a figura abaixo 	de uma 

colisão binária de parâmetro de impacto p e energia Eo. Após a 

colisão, o alvo ,inicialmente em repouso no laboratório, adquirt 

energia cinética T. Uma certa fração de energia CQ = Eo - Et -T D 

do íon incidente também é gasta para excitar e/ou ionizar os 

elétrons participantes da colisão. 
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Figura 5. 15 - Eaquoma do urna colioao irtoldatica 

Os poderes de freamento eletrônico e nuclear são escritos como: 

rdxE) a) 
N f Cl 21rp dp 

o 
C6. 10) 

(ddEx) ri=  
co 

N f T 2rrp dp 
o 

C5.11) 

onde N é o número de átomos alvos por unidade de volume. 

Para uma dada energia Q perdida para modificações das 

estruturas internas dos átomos participantes da colisão, a energia 

transferida T. como demonstrada no Apêndice III, pode ser escrita 

como : 

1 
T E Q. 3 = y Eo fr sen

2er2 + 
4 

— ci - ) 2
) (6.12) 

4 mi m2 
COM r = c ., + m2) 

e 	g a.--  C 1- Q/Ecm ) 1/2  C 5. 13) 

ECM = mz./Cmi + m2) Eo 
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Ecu e El são a @n@rgiã @, e Ingulo de espalhamento no referencial 

centro de massa CCM.7. 

Para o caso de uma colisão elástica, 0=0, 	, a expressão 

acima recobra o resultado usual (2.4). 

T = )Eo sen 26/2 

As relações entre os ângulos de espalhamento w e 0 do lon e 

do alvo no referencial do laboratório e o ângulo e, equações 

C2.5). são também modificadas em uma colisão inelástica Cver 

Apêndice III 7 : 

tan w - 	sen  e 	
C5.147 

mi 
 rn2 
+ f cos e 

tan 	- g sen e 

 

1 - cos e 

as quais, no caso limite Q= 0, fornecem as relações do 

espalhamento elástico C2.57. 

A equação C5.127 pode ser simplificada se expandirmos f em 

potências de CQ/Ecm7. Com  isso T fica escrito como: 

TC p7 = y Eo sen2e/2 - 2 p Q sen26/2 + . 	 (5.157 

mi  com RE-2 	 C5.187 (mi + M2 P 
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O segundo termo da equação acima neglicenciado nas teorias 

freamento existentes, indica uma diminuição da energia 

transferida T . Além disso, o ângulo e na expressão (5.15) 	em 

principio, depende de WO, pois os processos de excitação e 

ionização eletrônico podem também modificar a lei de força da 

C011 são, 

Através de um modelo simplificado, podemos considerar a 

influência da energia perdida Q sobre o ângulo de espalhamento e 

no C.M.. Consideraremos que durante a colisão tenhamos a formação 

de uma quase-molécula. Para qualquer velocidade finita de 

aproximação, os nivéis adiabáticos (moleculares) não são mais 

autoestados do sistema. e em linguagem de teoria de perturbação, 

transições ocorrerão entre os níveis adiabáticos. Além disto. 

poderão ocorrer cruzamentos ou pseudo-cruzamentos de níveis 

moleculares se a distância de aproximação máxima ro for 

suficientemente pequena. Assim t um elétron poderá promover-se a 

níveis de energias mais altos ou até mesmo sair do sistema 

(ionização). 

Com o intuito de avaliar a ordem de grandeza desses 

processos sobre a energia transferida T ao átomo alvo [643. 

consideramos que a trajetória de "aproximação" no sistema C. M. não 

seja modificada pelas excitações e que esta possa ser calculada 

usando o potencial universal ZBL (potencial tipo "ground-state"). 

Por outro lado. a trajetória de afastamento C caminho de "volta") 

deve corresponder a um potencial excitado Vexe como está mostrado 
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na figura abaixo. 

3 
1 
1 

1 

 

ro 	
fiou  (escala arb) 

Figura 5.16 - Potencial de interaçao entro o íon e o alvo na 

trajatória do aproximaçao a no caminho da 

afaatamonto. a é a anargia armazanada no siatoma 

atatrônico apda a colia&o. ro d a diatancia da apto-
ximaçao máxima. 

A diferença assintótica entre os dois potenciais é W,D, que 

é a energia que fica armazenada no sistema eletrônico dos átomos 

interagentes após a colisão. Visto que a forma exata de VaxcCr) 

não é conhecida, supoMos o seguinte modelo para Vaxc Cr) : 

VaxeCr) = X Vzeu Cr) -1- OCb) 	 05.17) 

COM 

X = 1 - QCb).4/zeLCro) 	 C5.18) 
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rt é a distância de aproximação máxima dada por : 

1 - WaLCr0)/Em 
_b2/r02 	

(5.1g) 

Esta particular escolha satisfaz alguns requerimentos 

básáços 	4) continuidade do potencial em rb, Vên(res) = VmsitCro); 

44D Vem:Cr) é sempre maior que o potencial de "estado fundamental" 

VzoL(r); 44U0 para r m, Vexo tende ao valor assintótico correto 

OTb); W) o ponto de separação entre os dois potenciais é ro, jã 

que neste ponto deve ocorrer muitos cruzamentos de níveis 

moleculares causando com que, na trajetória de "afastamento" , a 

configuração eletrônica seja diferente da trajetória de 

"aproximação". 

Cálculos realizados com outros tipos de potenciais VOMC* 

COMO por exemplo, tipo lei de potências 	Vinte 1/r g , com e = 2 

3 .4 (potenciais estes geralmente utilizados em algumas teorias de 

freamento [11-133), não produzem diferenças significativas nos 

resultados descritos abaixo. 

Devemos salientar que a escolha de Vexo é arbitrária. Porém, 

presentemente, a teoria de colisões atômicas em baixas energias 

não está suficientemente desenvolvida para permitir uma melhor 

escolha. 

O ângulo de espalhamento no C.M. pode ser calculado, dentro 

da prescrição clássica,como: 
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eCc o b) le n/e - 

xo 

bdx 
	  1/2 
X
2

[1 	OzeLCx)/xt - Cb/x) 2 
 

aprox. 

4 /n,2 - 

Xo 
X
2 

1. 

- 

04xeCXD/X£ 

- 

Cb/X)2 1/21 

b dx 

afastam. 

C5.20) 

COM 469X0C X) = VOXC 
~, 	 2 , X = r/a 
G1 22 o  

r 

onde r ,b , xo Omm, au  já foram definidos na secção C2.2.2). 

Substituindo C5.17) em C5.20), 	temos, após algumas 

manipulações algébricas : 

eCr.b) = 0.5 (e"Lce,b) 	e"Lc e',b , )) 
	

05.21) 

onde 	e' =-2 	Cl - QiCb)/Ecm) 
	

C5.22) 

b' E b Cl- 101>Cb)/Ecm) -1'2 	 C5.23) 

e 

CO 

6ZB 
L'Cr.b) = n - = J 

X O 

b dx 

 

C5.24) 
x2 111  - OZB 1. C x)/xr - Cb/x) 2 1/2 

o qual é dado pela expressão C2.49) 	chamada de fórmula mágica 

por ZBL . Assim 	podemos utilizar C2.49) não somente para a 

trajetória de aproximação mas também para o caminho de volta. 

106 



No caso em que Q(b)9=0, a equação CS.21) fornece o resultado 

do espalhamento elástico com e . eit2" . Quando Q( b) alcança o seu 

valor máximo, Wb) 	VzoLCro), tem-se e = 929L/2. Esses resultados 

mostram que o efeito de correlação pode afetar fortemente o ângulo 

de espalhamento e. 

A diminuição do ângulo de espalhamento e em relação ao 

proveniente do caso elástico, reduz ainda mais a energia cinética 

transferida ao átomo alvo T. Com  isso, podemos escrever a secção 

de freamento total como : 

ST = f (TCF0 + QCp) ) 2np dp 	 C5.26) 

[r.  E0  sen2ezeL/2 
+ 

ocf )2np dp + 	AS 

doacorr 
= 	 + AS 

AS = -(3 2npdp Ecm 4(Sen20/2 - sen26/2) - C1-10 2  1 

C5.26) 

dconcorr 
representa a secção total de freamento calculada 

pelas teorias usuais e AS é a correção desta devido a dependência 

da energia cinética T fornecida ao átomo alvo pela energia Q gasta 

em processos eletrônicos . 

= f 
 

Com 
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Em primeira ordem em g, = QIEcm 	a correção AS f.tca escrita 

COMO : 

AS = -2(3 2np Q xCe.b) dp 	 (5.27) 

com xCr,b) = sen2 eZOLCe,b) 
2 + pC e , b) 	 C 5. 2E0 

e 	pC e b) 	- 2 
	d  

sen2 (:Cg ...e,b)) 	
, b = p/au 	C5.29D 

= 0  

pCr.b) representa a influência de Q( p) sobre o ângulo de 

espalhamento e. O gráfico de x(r.bD versus o parâmetro de impacto 

reduzido b . para r=10-2 	
está mostrado na figura 5.17, 

juntamente com pCe,b) e sen2eZBL/2 . Para colisões frontais Cp=O) 

teremos xCe.b)=1 e pCr.bD=0, pois o ângulo de espalhamento e é 

igual a n, independente das excitações ocorridas no sistema. Para 

colisões distantes p»1. teremos e = O, x(z.b)=0 e gCe,bD = O . 

O efeito de correlação AS (integral 5.27) depende da forma 

funcional de 0Cp0. AS pode assumir qualquer valor entre : 

-2/3 xm 	5 AS lç O 	 (5.30D 

com Se = f 2np Q(pDcip 

e 	xm = max xtr.bD }. o qual vale 1. 
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exceto para energias reduzidas muitas baixas onde XM é levemente 

maior que a unidade Cxm = 1.0055 para t=10 °) 

1.20 - 

1.00 	X(c.b) 

0.80 

0.60: 
sen I zeLA 

) (1& ■ 

	 eps = 0.01 

0.40 
	X 

0.20 

••■••■.. 

	

0.00 - 	 — 	1 
16.0 	20

1  

	

0.0 	 4.0 	8.0 	12.0 	 .0 

PARÂMETRO DE IMPACTO b 
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As figuras 5.18 e 5.19 ilustram duas situações onde AS w O e 

AS x -20se dependendo da forma de 2np QCp) versus p (curva 

pontilhadaD. com  área normalizada num dado valor So. O integrando 

de 5.27. produto de x por 2np Q. está mostrado em linha tracejada. 

A área sob esta curva corresponde ao valor AS. 
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A figura 5.18 apresenta uma situação onde o efeito de 

correlação é quase desprezivel'AS % O. Enquanto que na figura 5.19 

está mostrado justamente o contrário AS % -2(3 So. A curva x(c,b) 

está relacionada com a eficiência do efeito de correlação para 

cada parâmetro de impacto b. Se a principal contribuição para o 

poder de freamento eletrônico é proveniente de colisões distantes 

(parâmetro de impacto grande), o efeito de correlação é pequeno, 

entretanto se acontecer o inverso, a influência dos processos 

eletrônicos sobre o poder de freamento nuclear torna-se 

importante. 

Segundo a expressão (6.30D o valor máximo de lASI é da ordem 

de 2(3 Sc.. Portanto na situação em que a massa do projetil seja 

muito menor que a massa do alvo, 11111 « ma, teremos (3 «1 e AS<<1. 

Neste caso o efeito de correlação é neglicenciável. Assim, o 

efeito de correlação depende fundamentalmente da relação de massas 

(3 Ceq.C5.16)) e da forma funcional de tWp0. 

Esta descrição é válida na medida que Q «Ecu. Situações 

onde Q > Ecu não são possíveis pois violam conservação de momentum 

da colisão. 
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5.5.3 CALCULO EM ALVOS DE CARBONO 

Para realizar os cálculos do freamento de íons em alvos de 

carbono, é necessário um modelo para °Kb). Para isso, consideramos 

a seguinte expressão : 

QCb) = QCb) 	+ IaCb) 
i nt. 	oxL (5.31) 

onde 
OU))int. é a perda de energia devido a excitações das camadas 

internas dos átomos e aiXt. corresponde a perda de energia para os 

elétrons de valência do alvo. 

As colisões em que vamos considerar no presente trabalho são 

de íons pesados C7.1 > 29) em carbono com E 5 300keV, as quais são 

com velocidades relativas da ordem de 0.1 vo, onde vo ti c/137 é a 

velocidade de Bohr, típica dos elétrons de valência. Tal regime de 

colisões é completamente adiabático . Assim consideraremos que as 

excitações das camadas internas somente são devidas a mecanismos 

de promoção de elétron através de cruzamentos ou 

pseudo-cruzamentos de níveis moleculares (65-67). 

A figura 5.20 mostra o diagrama de correlação de orbitais 

moleculares calculado no modelo "variable screening model" (67) 

para o sistema de colisão Cu +  + C (583. Cs níveis de energia 

quase-moleculares mais energéticos estão graficados como função da 

distância interatômica R. Tanto as energias dos orbitais quanto as 

distâncias R estão dadas em unidades atômicas Ce=h=mQ=1D 
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correspondente à 27.2 eV e 0.529 A )  respecti vamente. No lado 

esquerdo do gráfico estão mostrados os níveis de energia 4o átomo 

unido CR=0, Z=35) e no lado direito encontra-se os níveis 

correspondentes ao fon de Cu e carbono separados. Em torno da 

distância critica re = 0.25 u.a. o orbital ida é promovido. Os 

dois elétrons ocupando este nível podem ser excitados se existir 

lugar disponível Cvacâncias ) nos níveis 3dn ou 3d6. A promoção de 

elétrons também pode acontecer em roW.5 u.a e em rc a' 1.0 u.a . 

Consideraremos que existam excitações somente se a distância de 

aproximação máxima ro for menor que a distância crítica ro onde o 

nível é promovido e que pelo menos um elétron seja excitado. As 

energias de excitação e as distâncias criticas rc estão mostrados 

na figura (6.21) 

Para os outros íons, consideramos como candidatos para a 

promoção, aqueles elétrons do íon e do alvo cujosorbitais atômicos 

tenham energias simdlares. A probabilidade de excitação foi tomada 

como 1, se ocorrer uma sobreposição espacial significativa desses 

orbitais, ou seja na situação em que a distância de aproximação 

máxima ro seja menor que um certo valor ro, que cor reponde a soma 

dos raios das camadas sobrepostas (663. Assim, supomos que os 

candidatos para a promoção são os elétrons K do carbono e os 

elétrons N dos íons pesados. As energias de excitações e as 

distâncias críticas 1693 para a colisão de Pb, Au e Cs em carbono 

estão mostradas na figura (5.21). Este é o melhor que podemos 

fazer, já que é difícil fazer cálculos do diagrama de correlação 

de orbitas moleculares para sistemas com muitos elétrons. 
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Figura 5.21 - Perdas do energia devido a excitacao das camadas 

internas do íon o do alvo durante a colina() entre 

Au, Pb, CG o Cu em C. á distancia critica do 

excitaçao está em unidades do a (eq.(2.24)). 
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A perda de energia para os elétrons mais externos foi 

calculada utilizando-se a expressão sugerida por Oen e Robinson 

[363 : 

t2CbD ext. = So 
	C2nD

-1 
a
2
/a exp C-a ro/a 

u 
C5.32D' 

onde S•
oxi é a secção transversal de freamento eletrônico, que 

consideramos como sendo So
ZEOL. 
 O parâmetro a é geralmente 

escolhido como 0.3. Como foi mencionado na secção C2.3D, não 

existe teoria confiável do poder de freamento eletrônico So = 

QCbD2npdp para a região de baixas energias. A expressão acima é 

somente uma espécie de "Ansatz"' proposto por Oen e Robinson. 
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Com 05.1,4 da figura (6. 21) e Qbxt de (6.32) podemos calcular 

a secção de freamento total ST a SO Sr,) com SO dado por C5. 31 ) 

em C5.10) e ST) calculado por C5.21),(5.12) em (5.11) . 

Para a obtenção dos perfis de implantação, modificamos o 

programa de simulação Monte -Carlo TRIM , usando a expressão de T 

(6.12), e (5.21), w , 0 (5.14) e Q C5.31) ao invés das expressões 

C2.4), C2.4Q), C2.57 e C2.52) respectivamente. O valor de So 
oxt. 

foi considerado como sendo SoZBL  e o parâmetro a foi tomado, 

dependendo do caso, entre 0.3-0.6. Os valores do alcance projetado 

Rp assim obtido (linha tracejada) e os nossos resultados 

experimentais estão mostrados na figura abaixo. Para comparação, 

também estão apresentados os valores de Rp obtidos pelo TRIM 

(linha cheia). 

A concordância mostrada na figura abaixo é excelente tanto 

para os casos onde tínhamos grandes desacordos Pb, Au e Cu, quanto 

para o Cs, onde acordo prévio já era razoável. 
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Figura 5.22 - Resultados do Rp para Au, Pb, Cs G Cu, obtidos via 
cálculo correlacionado (linha tracejada) para várias 

energias de implantação. Estam estão em excelente 
acordo com os resultados experimentais expresso 

pelos círculos cheios. As linhas cheias correspodem 

aos cálculos orignais do TRIM. 
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A contribuição de Sotnt = f 	ad0 em C5.10Y é de somente 

30% frente a S.,
.4. Portanto a escolha exata das distâncias 

criticas re e das energias de excitação em C5.31) não afeta 

significativamente os nossos resulatados. 

Como foi mencionado na secção 5.5.2 , o efeito depende 

essencialmente da forma de QCb), sobre o qual a informação 

existente na literatura é muita escassa. Para os valores adotados 

de a obtivemos que o valor do poder de freamento total, segundo 

cálculo correlacionado, é quase independente do valor de SÁ, oxt 

utilizado. Isto acontece porque a correção do poder de freamento 

nuclear. ASINaGn - SnCO3=0), é da mesma ordem de grandeza que o 

poder de freamento eletrônico . 

O total desconhecimento no poder de freamento eletrônico 

QCb) para baixas energias CE « 25keV/amu) tem mascarado o efeito 

de correlação entre os poderes de freamento pois na maioria dos 

casos este é escolhido para que se tenha uma boa concordância 

entre a teoria descorrelacionada e o experimento. No entanto, na 

situação de íons pesados implantados em carbono, para continuar 

usando a teoria usual, necessitaríamos de um poder de freamento 

eletrônico negativo. Esta situação especial, mostra realmente a 

necessidade de um tratamento um pouco mais rigoroso das colisões 

que sofre o íon incidente . em particular a inclusão do efeito de 

correlação. Com  os poderes de freamento eletrônico e nuclear 

correlacionados, temos um situação muito interessante onde é 

possivel diminuir -seo poder de freamento total com o aumento do 
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poder de freamento eletrônico, dependendo da distribuição de 

energias perdidas Wb) e da efetividade xCr,b) (5.27). 

5.6 DISCUSSÃO 

Os parâmetros medidos do perfil de implantação CRp e ARO de 

diversos íons em substrato de carbono, em geral, estão em 

desacordo com os obtidos pelo programa de simulação TRIM, o qual 

usa o potencial elástico Universal de Biersack e Ziegler e o poder 

de freamento eletrônico ZBL. Em particular para Bi, Pb, Au, Yb, 

Er, Eu, Sn, Ga e Cu os desvios médios entre os valores de medidos 

e calculados de Rp são da ordem de 30% C40-50% para o Pb, 15-20 

para Sn e Eu). As discrepâncias existentes são praticamente 

independentes da energia de implantação sendo os valores 

calculados sempre inferiores aos medidos. Porém, para Cs, Kr e Rb 

é encontrado um razoável acordo, dentro de 10%. Também podemos 

obter um acordo semelhante para Xe em carbono se não utilizarmos a 

correção especial no poder de freamento eletrônico ZBL. Os 

desvios na largura longitudinal do perfil de implantação ARp são 

maiores que os encontrados no valores de Rp, chegando até a um 

fator 2. 

Dentro da aproximação em que os poderes de freamento nuclear 

e eletrônico são tratados como independentes, não foi possível 

justificar os resultados encontrados em substrato de carbono 

através de alterações plausíveis no potencial interatômico ou no 
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poder de freamento eletrônico utilizado. Cálculos específicos do 

potencial interatômico segundo o modelo fEG mostraram-se em 

excelente acordo com o potencial "médio" de Biersack e Ziegler. 

Também modificações nas densidades de cargas utilizadas, 

considerando outros possíveis estados de carga do alvo e do íon, 

não fornecem nenhum resultado significativo. 

Ao correlacionar os poderes de freamento nuclear e 

eletrônico, obtivemos um excelente acordo com os valores medidos 

do alcance projetado Rp. As figuras (6.22-5.25) mostram que, 

embora o modelo sugerido seja muito simples, a concordância é 

notável. Os valores de OCbD utilizados para os elementos das 

figuras 5.24 e 5.25 estão no apêndice IV. 

A figura 5.23-5.25 mostram os resultados preditos do ARp 

pelo cálculo correlacionado. Uma melhora significativa é 

conseguida frente aos valores preditos pelo TRIM, porém a 

concordância não é tão boa quanto a conseguida nos valores do Rp. 

Contudo, visto que a precisão nas medidas de ARp é menor que'as do 

Rp (ver barras de erro], o acordo até que é razoável. 

Possíveis aprimoramentos no cálculo correlacionado, 

principalmente no "ansatz" (5.17] e no 01K b) adotado, podem , em 

principio, diminuir ainda mais os desvios ainda existentes no 

valor do ARp. 
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6. PERFIS DE IMPLANTAÇÃO EM ALVOS DE BERILIO 

6.1 INTRODUÇÃO 

As medidas de alcances de diferentes Sons em carbono 

mostraram que os perfis de implantação fornecidos pelo modelo 

proposto por ZBL, em geral não reproduzem os resultados 

experimentais. As discrepâncias encontradas somente são removidas 

através de um tratamento mais rigoroso dos poderes de freamento 

nuclear e eletrônico . Tal tratamento, inclusão de correlação 

entre os poderes de freamento, torna-se necessário na situação de 

1ons pesados implantados em substratos leves Csecção 5.5 D. Como 

foi demostrado, para estes casos o poder de freamento nuclear e os 

ângulos de espalhamentos podem ser fortemente afetados pelos 

processos inelásticos existentes. 

Em particular. medidas da distribuição de íons pesados 

implantados em filmes de berílio são importantes na verificação 

dos efeitos encontrados em carbono, uma vez que o berílio é um 

elemento ainda mais leve que o C. Com  esse objetivo. implantamos 

uma série de íons pesados em alvos de Be. em especial Bi. Pb. Eu e 

Cu, os quais produziram fortes discrepâncias em alvos de carbono e 

Cs e Rb, que concordaram razoavelmente bem em C. A região de 

energia, de 20 a 300 keV, é similar a das medidas em carbono. 

Convém salientar que existem poucos estudos sistemáticos na 
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literatura de alcances de íons energéticos em substrato de Be. As 

medidas existentes foram feitas para Ne, Ar '  Kr e Xe, na faixa de 

energia entre 30keV à 2MeV [71,723. A concordáncia com a teoria 

ZBL é boa, dentro de 10%, e é semelhante aos casos de Kr e Xe em 

alvos de carbono. 

6.2 IMPLANTAÇÕES E ANALISE 

Os alvos de berílio foram preparados por evaporação de Be 

sobre lâminas de silício, quimicamente limpas, na pressão entre 

- 

10
d 
 a 10

7 
torr. Os filmes de berílio, de espessura média de 3000 

A. foram implantados com 
20 °

Bi , 
20 a

Pb , 
CM

Eu . 
193

Cs , 
85j
Rb e 

Cu na faixa de energia entre 20 e 300keV. A tabela abaixo mostra 

as fluências e as energias de implantação para cada elemento 

estudado em Be. 

on 
, 	 ... 

Energia CkeV) Flu-ncia Cat/cm
2
) 

20 
PBi 20 - 300 6.5x10

14- 
 2.0x10 

15 

208
Pb 20 - 300 8.0x10

14- 
 2.0x10 

15 

153
Eu 20 - 300 7.0x10

14- 
 2.0x10 

15 

193
Cs 20 - 300 8.0x10

14- 
 3.0x10 

15 

th 
5Rb 20 - 300 8.0x10

14- 
 2.5x10 

15 

d3Cu 20 - 100 8.0x10
14- 

 2.5x10 
15 
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Segundo a ref [SM, a taxa de desbastamento da superfície 

Cfisputtering" .) para lona pesados em Be é da ordem de 2 átomos 

arrancados de Be por íon incidente. Com  as fluências acima, temos 

uma erosão da superfície inferior a 10 A. 

Os perfis de implantação foram obtidos através da técnica 

RBS, utilizando um feixe de partículas a de 760 keV no próprio 

implantador de Porto Alegre. Também neste caso dois espectros 

foram extraidos para cada íon e energia. Um espectro de RBS típico 

está mostrado na figura abaixo. 
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Figura 6.1 - E mpect r o do RBS obtido com fai xe  de 7 e5OkaV de 
pari -Coutam a incidindo sobre uma amomtr a de Be 
i mplantada C OTA Bi de 100k &V . A amostra contem O. 1% de 
Mo e 796 da O. 



O espectro de RBS acima mostra que o filme de Be contém, 

além do pico de Si implantado, também 7% de oxigénio e 0.1% de Mo, 

os quais foram introduzidos durante a evaporação do filme. Estas 

impurezas foram levadas em consideração tanto nas previsões 

teóricas quanto no cálculo do poder de freamento da partícula a. 

Estas modificam os resultados originais em menos de 3%. 

A conversão de energia para profundidade foi realizada 

usando-se o poder de freamento de a em Be fornecido por Ziegler 

(5). Os cálculos teóricos bem como a análise dos resultados foram 

feitos considerando-se a densidade do Be como sendo 1.8g/cm9 . 

A figura 6.2 mostra alguns perfis de implantação em alvos de 

berílio. A distribuição dos íons não é simétrica, mostrando uma 

"cauda" na direção oposta da superfície. Esta característica é 

devida a natureza policristalina do filme, a qual permite que os 

projéteis canalizem dentro de cada grão cristalino. Esta 

canalização, ou seja, a possibilidade de alguns Sons percorrerem 

longas distâncias dentro do material sem sofrerem qualquer colisão 

apreciável, é mais notável para energias maiores do que 50 keV. 

O efeito da estrutura do substrato sobre o perfil de íons 

implantados, foi estudado por Hautala et al (73-753 através do 

programa Monte Carlo COSI PO C"Computer Simulation in 

Polycristals"), onde é possível colocar vários tipos de estruturas 

cristalinas e tamanhos de grãos. Foi observado que os valores do 

alcance projetado dos íons implantados Rp e do ARp podem ser 
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fortemente influenciados pela estrutura do material devido ao 

surgi mento de longas "caudas" no perfil. Entretanto, o valor da 

posi Oo do máxi mo da di stri bui çãto Rmax permanece praticamente 

inalterado  [ 753. 

Figura d.2 - Dimtribuicao am profundidade da Bi, Eu, Cs e Cu 

implantados em filmaa da Be. Os círculos chaioa 
raprasantam noamoa raauliadoa axparimaniaia. Os 

hiaiogramaa corrampondam ao perfil da implaniacao 

simulado paio TRIM a aa tinhas cheias rapraaaniam oa 
raaultadoa do TRIM convoluídoa pala rompolucao do 
aiatama da dataccél• a pala flutuacao do podar da 

fraamanio alair&nico dam a. 
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Assim, os perfis de implantaçXo medidos em alvos de Be foram 

caracterizados pelo alcance mais provável Rmax e pela largura à 

metade da altura FWHM, ao invés do Rp e ARp. Com  isso podemos 

comparar o Rmax obtido experimentalmente com os valores de 

Rmax C = Rp ) simulados pelo TRIM, o qual considera a estrutura do 

alvo como amorfa. 

Na figura 6.2, também está apresentada a simulação teórica 

TRIM. Além dos histogramas, estio mostrados as predições do TRIM 

convoluldas pela resolução do sistema de detecção e pela flutuação 

do poder de freamento eletrônico das partículas alfas Csecção 

C3.4)) 

A principal fonte de erro nos valores de Rrmax e FWHM é 

proveniente do poder de freamento eletrônico das partículas a 

usado no RBS, a qual é avaliada em 4% [se]. Outras contribuições, 

tais como instabilidade da eletrônica ou estatística foram 

considerados menos importantes. 

6.3 RESULTADOS 

No presente trabalho realizamos medidas da distribuição de 

diversos íons 2915 2:1:5 83 implantados em filmes de berílio. Os 

valores medidos de Rmax e FWHM estão sumarizados na tabela abaixo 

juntamente com os valores calculados pelo TRIM. 
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?AM.A d. - ALCANCE )4A1t PaovhvrL (Rmax > t LARGURA 
ALTURA DO PERFIL DE,IMPLANTAÇÃOlFWMM) 
tu, Co, Rb t Cu EM. FILMES DE to. 

EXPERIMENTAIS ABAIXO ESTÃO COMPARADOS 

PELO TRIM E PELO TRIM CONVOLUiDO. 

À METADE DA 

PARA 
OS RESULTADOS 

COM OS ~IDOS 

Experiência 
Íon Energia Rmax 	FWHM 

CkeV) 	A 	A  

TRIM 
Rmax 	FWHM 

A 	A 

TRIM convoluido 
'Rmax 	FWHM 

A 	A 
Bi 20 

50 
100 
300 

280 
450 
650 

1420 

300 
370 
440 
900 

200 
335 
530 

1160 

52 
98 

180 
342 

200 
335 
530 

1180 

231 
240 
270 
400 

Pb 20 
50 

100 
300 

280 
450 
630 

1450 

290 
360 
380 
870 

204 
330 
520 

1160 

54 
96 

154 
335 

204 
330 
520 

1160 

232 
240 
270 
400 

20 
50 

100 
300 

65 
125 
200 
375 

220 
365 
600 

1500 

236 
370 
400 

1030 

200 
350 
570 

1390 

200 
350 
570 

1390 

240 
250 
270 
430 

20 
50 

100 
300 

88 
140 
210 
440 

200 
360 
600 

1520 

300 
370 
490 

1000 

200 
370 
610 

1520 

200 
370 
610 

1520 

240 
260 
300 
500 

20 
50 

100 
300 

100 
200 
290 
850 

240 
400 
720 

2350 

300 
470 
560 

1600 

21 0 
400 
740 

2035 

210 
400 
740 

2035 

252 
300 
361 
950 

260 
570 

1050 

20 
50 

100 

350 
520 
900 

220 
460 
850 

111 
240 
370 

220 
460 
850 

260 
428 
440 
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Uma inspe0o na tabela acima e na figura 5.3, mostra que 

para Pb,Bi e Cu existe uma diferença marcante entre os valores 

experimentais e calculados de Rmax; sendo os valores medidos 

sempre superiores aos preditos pelo TRIM. A diferença é quase 

independente da energia de implantação e é em média de 32% para o 

Pb, 28% para Bi e 20% para Cu. Em contraposi4o, os resultados 

experimentais de Rmax para Eu, Cs e Rb esto em bom acordo, dentro 

dos erros experimentais, com as previsNes do TRIM. 

3000 • RESULTADOS EXP. 
2000 — TRIM 

Rmax 	 Rmax  
1000 

 
500 	

153E 	
85Rb 

20 	50 100 200 300 	20 	50 100 200 300 

ENERGIA (keV) 
Figura 6.3 - Comparacao dos resultados medidos do alcance mais 

provável Ruim( e os obtidos pela convoluçao dos 
histogramas do TRIM para Eu, Pb. Rb. o Si implantados 
em Be. 

130 



Em rei ação. ao  FWHM, em todos os casos os valores 

experimentais excedem os calculados. As diferenças vão de 20-30% 

nas energias mais baixas. para 50% em 100 e 300keV. Como foi 

mencionado anteriormente, todos os espectros apresentam uma 

"cauda" para dentro do material, sendo esta devida ao efeito da 

estrutura do filme 	0 efeito de canaliza4o é quase 

neglicenciável para 20 e 50keV de energia e torna-se notável para 

energias mais altas. Portanto a dependência com a energia das 

discrepáncias entre os valores medidos e preditos de FWHM poderia 

ser atribuída a estes efeitos da estrutura do material. Por esta 

razão, não analisaremos adiante as laguras à metade da altura FWHM 

da distribuição íons medidos. 

6.4 DISCUSSÃO 

Os resultados do experimento presente mostram discrepâncias 

signifícantes entre os dados experimentais de Rmax em comparação 

com os obtidos via TRIM, para os casos de Si, Pb e Cu. Estes 

desvios são independentes da energia de implantação na faixa de 

energia entre 20 e 300keV. Por outro lado, para Eu. Cs e Rb, os 

valores observados de Rmax praticamente coincidem com os 

calculados pelo TRIM. 

Convém salientar que, segundo Hautala [753, a posição do 

máximo da distribuição de íons implantados pode se deslocar em 

relação a posição do máximo em alvos amorfos, na situação em que a 
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massa do projétil seja muito maior que a do alvo Cmi>>m2), 

dependendo do grau de cristalinidade e tamanho de grãos do 

substrato. Para o caso onde mi>>m2, uma fração de íons que sofre 

colisNes com parámetro de impacto muito pequeno, perdera muita 

energia. Para estes casos os ángulos de espalhamento no 

laboratório são muito pequenos e muito provavelmente estes 

continuarNo a colidir com os átomos alvo com parámetro de impacto 

igualmente pequeno, devido ao ordenamento do substrato. Segundo o 

programa de simulação COSI PO este efeito pode chegar a uns 15%, 

deslocando o máximo da distribuição na direção da superficie. Por 

esta razão, as discrepâncias encontradas no presente trabalho onde 

na>>ma, podem ser ainda maiores. Os desvios encontrados são 

somente uma estimativa inferior do desvio real. 

Os resultados encontrados são similares aos observados em 

filmes de carbono amorfo. Porém, em alvos de C, as diferenças 

entre os valores experimentais de Rmax e os simulados pelo TRIM 

para Bi, Pb e Cu são bem mais acentuadas. O resultados de Eu 

aparentemente são uma exceção, pois no carbono os desvios médios 

são da ordem de 20% enquanto que no caso presente os desvio são 

inferiores a 10%. Contudo como já foi salientado, o valor de Rmax 

obtido pelo TRIM é um limáte superior do valor de Rmax em alvos 

policristalinos para o caso mi>>ma . Em relação Cs e Rb , tanto 

para o alvo de carbono quanto para o alvo de Be, obtivemos uma 

boa concordância com a teoria ZBL via TRIM. 

Como no caso do carbono, o potencial Universal ZBL 
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representa muito bem o proveniente do cálculo especifico ion-Be. 

figurá B.4 mostra a comparação entre OZSL e a função de blindagem 

calculada pelo modelo descrito no capitulo 2. 

Figura 6.4 - Os círculos representam a funcao do blindagem 

interat8mica para o sistema Pb - Be calculada pelo 

modelo FEG Coq. /2. 16) ). A curva cheta corresponde a 

fuma° de blindagem ZBL. 

A contribuição do poder de freamento eletrônico, como no 

caso do carbono, também é pequena. Para todas as combinações, 

exceto para Rb e Cu, o poder de freamento eletrônico ZBL é da 

ordem de 12% do total. Para Rb e Cu em Be, os valores de CdE/dx)0 

podem chegar até 17 e 25% do poder de freamento total. Esses 

números sugerem fortemente que as discrepâncias observadas em Be 
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não devem estar somente relacionadas com a perda' de energia do lon 

incidente por processos eletrônicos. Pelo menos nos casos de,Bi e 

Pb em Be. 

O mesmo tipo de tratamento feito em alvos de carbono, pode 

ser realizado no caso do substrato de Be, ou seja podemos incluir 

o efeito do poder de freamento eletrônico sobre o nuclear através 

do modelo proposto na secção 5.5 . As figuras 6.5 e 6.6 apresentam 

o resultado da inclusão de correlação entre os processos de perda 

de energia em uma colisão. A curva tracejada representa o cálculo 

descrito na secção (5.5). As energias de excitações bem como as 

distâncias críticas para excitação de camadas internas estão 

mostradas no Apêndice IV. Tais parâmetros foram extraídos da ref 

[693, com os mesmo critériosutilizadoino item (6. 5. 3D. Os valores 

de 549 o a usados no cálculo da energia perdida para os 
4XL 

elétrons externos foram considerado como sendo So
zsm

e 0.4-0.7 

respectivamente. 

O acordo obtido entre os nossos resultados experimentais de 

Rmax com o cálculo correlacionado é muito bom, mesmo para os íons 

onde já tínhamos um razoável acordo prévio. Estes resultados 

corroboram com as idéias introduzidas na secção (5.5D, que no 

limite onde a massa do íon é muito maior que a do alvo, o efeito 

da influência de processos inelásticos sobre a energia transferida 

ao átomo alvo deve ser levada em consideração para uma descrição 

mais fidedigna dos poderes de freamento e dos parâmetros que 

caracterizam o perfil de implantação. 
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7. CONCLUSÕES 

Medidas precisas e originais do perfil de implantação foram 

realizadas com o objetivo de testar as predições teóricas de 

Ziegler, Biersack e Littmark C2BL), as quais se baseiam 	no 

potencial interatômico Universal (elástico) (2.26) e no poder de 

freamento eletrônico semi -empírico construido a partir do conceito 

de carga efetiva de Brandt e Kitagawa Csecção 2.3.3D. Os perfis de 

implantação obtidos por simulação Monte-Carlo TRIM utilizando o 

potencial e o poder de freamento eletrônico ZBL estão em acordo 

com a grande maioria dos resultados experimentais existentes [57 . 

exceto para o caso de alvos de Si. onde se observou fortes 

discrepâncias entre os valores medidos e preditos do alcance 

projetado Rp para diferentes íons em baixas energias C ES 6x10 2). 

No presente trabalho realizamos uma sistemática' de medidas 

da distribuição de ions implantados em alvos com Zz 5_ 10, onde 

praticamente não existem dados experimentais na literatura. Em 

particular utilizamos alvos de SiOz, carbono e berílio. Para cada 

um destes substratos implantamos uma série de íons 295 2:1583 no 

intervalo de energia entre 10 a 400keV , tipicamente 6 energias 

por íon implantado, e para cada uma destas fizemos duas (ou três) 

medidas independentes da concentração de íons implantados através 

da técnica de retroespalhamento de partículas a CRBS). 
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Os perfis de implantação obtidos experimentalmente são 

praticamente gaussianos para qualquer íon implantado em Si Oz e C e 

são assimétricos no caso de A1Y05 de De. 

Em relação aos parâmetros que caracterizam o perfil de 

implantação nossos resultados mostram que : 

a.) Alvos de SiOz 

Os valores do primeiro momento Rp da distribuição de íons 

implantados medidos em substrato de SiOz estão bom acordo com os 

calculados pelo TRIM para qualquer íon e energias. Também, dentro 

da faixa de nosso erro experimental. os valores da meia largura 

longitudinal do perfil de implantação ARp estão em razoável acordo 

com os obtidos pelo programa de simulação TRIK . 

As oscilações no valor do alcance projetado Rp observadas 

para uma série de íons em matrizes de silício [8-10], não foram 

encontradas no presente trabalho em alvos de SiOz, apesar de 

termos usado os mesmos íons e energias do caso do Si. Este 

resultado mostra que a presença dos átomos de oxigênio no SiOz 

modifica o "Efeito 21" observado em Si puro. De fato quando 

aplicamos o procedimento semi-empírico proposto por Fichtner et al 

[10) em SiOz, verificamos que o mesmo não modifica apreciavelmente 

os resultados de Rp preditos por ZBL, pois o efeito existente nas 

colisões do íon com o átomo de Si, o qual é detectado em Si puro, 

é fortemente atenuado pelas colisões com os átomos de oxigênio, 
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que acontecem em maior número C2:1). 

40 Alvos de carbono e berílio 

Em alvos de carbono observamos grandes desvios, 

independentes da energia de implantação, entre os valores 

experimentais e teóricos do alcance projetado Rp, 05 quais são bem 

maiores que a nossa faixa de erro experimental. Para o substrato 

de Be, o mesmo se procede, comparando-se os máximos da 

distribuição de íons implantados medidos e calculado& As larguras 

medidas do perfil de implantação já levado em conta as 

resoluções experimentais, são bem maiores que as obtidas pelo 

programa de simulação TRIM tanto em alvos de carbono quanto em 

berílio. Tais desacordos com a teoria ZBL são muito significativos 

e nunca foram observados anteriormente. 

As discrepâncias observadas em alvos de carbono e berílio 

são diferentes das encontradas em silício puro e não podem ser 

removidas pelo procedimento fenomenológico de corte de potencial 

[103, uma vez que as estas acontecem para todas as energias 

analigadas, inclusive em energias suficientemente altas, onde o 

procedimento de corte é completamente ineficaz. Além do mais, 

mesmo para baixas energias, o procedimento [103 nos fornece 

amplitudes de desvio Rp
corte/RpTRIM) W

muito menor que as 

encontradas experimentalmente C68% para Pb, 55% para Au , etc). 
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Também constatamos que os desvios somente seriam removidos se o 

potencial interatômico fosse alterado em distâncias muito mais 

curtas que as do critério de corte . Verificamos que as 

modificações nestas distâncias interatômicas não são possíveis de 

serem atingidas através do cálculo especifico de potencialC que 

concorda extremamente bem com o potencial Universal "médio"), 

utilizando outras densidades eletrônicas plausíveis ou ainda 

incluindo outros efeitos no cálculo de potenciais via FEG, como 

correções no termo de energia cinética de VCR) ou ainda correções 

devido ao efeito relativístico . 

Consideramos outros tipos de poderes de freamento eletrônico 

geralmente utilizados na literatura, porém não foi possível 

atingir uma concordância razoável com valores de Rp Cou Rmax) 

medidos. Mesmo na situação extrema, Se=0, as curvas teóricas de Rp 

ficam sistematicamente abaixo das obtidas experimentalmente. Isto 

mostra que o problema pelo menos reside no poder de freamento 

nuclear utilizado por ZBL. 

Um caso particular foi o de Xe em carbono onde observamos 

grandes diferenças entre os valores de Rp medidos e calculados 

pelo TRIM. Nesta situação as discrepâncias podem ser atribuídas 

ao fato que o poder de freamento eletrônico ZBL de Xe em qualquer 

alvo possui uma correção especial C"screening length factor 

correction") que faz com que este fique muito maior que o 

correspondente para qualquer vizinho próximo do Xe da tabela 

periódica. Ziegler alega que isto se deve a grande dispersão dos 
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resultados experimentais de Xe na literatura. Entretanto se 

retirarmos tal correção, os valores então preditos de Rp, 

concordam razoavelmente bem com os nossos resultados. Com  isso, 

os casos de Cs, Xe, Rb e Kr ficam muito semelhantes em relação ao 

aspecto concordância teoria/experimento. 

Não 	obstante, 	as 	discrepâncias 	observadas 	para 

RI,Pb,Au,Yb,Er,Eu,Sn,Ga e Cu em C e 9i,Pb em Be não podem ser 

justificadas nem por modificações plau síveis no potencial 

interatômico elástico ZBL e nem pela utilização de outros poderes 

de freamento eletrônico. Isto significa que outros efeitos, 

geralmente não considerados pelas teorias usuais de poderes de 

freamento devem ser importantes no presente caso explorado. 

Em especial estudamos o efeito de colisões inelástica sobre 

o poder de freamento nuclear. Verificamos que na situação de 

projéteis pesados incidindo em substratos leves, a energia 

transferida T ao átomo alvo pode depender significativamente da 

energia perdida Q em processos de excitação e ionização eletrônica 

dos átomos participantes da colisão. Encontramos que a energia 

perdida T em uma colisão inelástica é menor que a correspondente 

na situação em que a energia mecânica é conservada. Além do 

próprio uso de uma expressão diferente para a energia transferida 

T em uma colisão inelástica, a lei de força também, em geral, não 

é a mesma. Para calcular a redução da energia fornecida ao átomo 

alvo . na presença de processos dissipativos Q, construímos um 

modelo de potencial não conservativo onde a energia Q é levada em 
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conta no cálculo da trajetória do ion e do alvo no sistema C. M. 

parti cada parâmetro de impacto p . Tal potencial, por causa da 

energia Q armazenada no sistema eletrônico, é mais "flat" quando 

comparado com o potencial elástico, causando com que os ângulos de 

espalhamento no C.M. do íon incidente fiquem menores. 

Constatamos que o efeito de correlação ie,a influência da 

energia transferida T devido a presença de processos inelásticos 

Q, é mais forte para pequenos parâmetros de impacto Ccolisbes 

quase frontais) e diminui para parâmetros de impacto menores (ver 

xCe,b) na fig.5.17). Assim o efeito depende basicamente da 

distribuição de energias perdidas Q(p) em função do parâmetro de 

impacto p da colisão, pois a medida que a principal contribuição 

no poder de freamento eletrônico for proveniente de perdas de 

energia Q ocorridas para menores parâmetros de impacto, teremos um 

efeito de correlação cada vez mais pronunciado, podendo diminuir o 

poder de freamento nuclear em até o dobro do valor do poder de 

freamento eletrônico Cno caso em que nu>>m2D. 

Dentro deste contexto obtivemos um ótimo acordo entre os 

valores do Rp e ARp medidos e calculados de maneira correlacionada 

para todos os íons implantados em carbono. Este tipo de tratamento 

nos fornece ótimos resultados inclusive para os casos onde já 

tínhamos um razoável acordo experimento/TRLM entre os valores do 

alcance projetado Rp. A predição do segundo momento da 

distribuição de íons implantados ARp é significativamente 

melhorada em relação a obtida do cálculo ZBL. 'Contudo a 
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Goncordámia ablacte, não é tão boa quanto a encontrada nos valores 

do primeiro' momento Rp. Isto pode ser devido a escolha do 

potencial excitado utilizado para calcular a dependència do ângulo 

de espalhamento e com OCp). Aprimoramentos em V.xc podem em 

principio melhorar ainda mais os valores preditos de ARp, 

principalmente porque esta quantidade depende muito da 

funcionalidade do potencial VCR) [7.11). 

Também em alvos de Be obtivemos uma ótima concordância com o 

uso do cálculo correlacionado, apesar do efeito de estrutura dos 

filmes de Be, o qual faz com que os perfis de implantação sejam 

assimétricos, apresentando uma cauda para dentro do filme. 

Entretanto não foi possível fazer comparações com o ARp ou com a 

FWHM, pois estas dependem fortemente da estrutura do filme. 

Em alvos de SiOz, como esta mostrado no Apêndice IV, o 

tratamento correlacionado fornece os mesmos valores que os do 

TRIM, pois o poder de freamento eletrônico, segundo ZBL, é menos 

de um décimo do poder de freamento nuclear, produzindo assim pouco 

efeito de correlação. Embora nossos resultados experimentais em 

SiOz não mostram a necessidade do cálculo correlacionado, estes 

também são bem descritos pelo tratamento da secção 5.5. Assim 

concluímos que para uma predição mais fidedigna no perfil de 

implantação devemos levar em consideração efeitos não incluídos na 

teoria ZBL. O corte de potencial introduzido por [10] e o efeito 

de correlação estudado neste trabalho mostram que são necessários 

em certas circunstâncias. Todos nossos resultados mostram a 
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necessidade e corroboram os efeitos acIma. 

No cálculo correlaciondo apresentado na secção 5.5 existem 

muitas limátac6es, principalmente na forma do potencial 	•wc 

escolhido. No entanto , apesar disso, o modelo nos fornece bons 

resultados para o GálCUIP do perfil de implantação predizendo 

comportamentos diferentes da teoria ZBL no limite ma>>rnz. Como 

exemplo podemos ressaltar que medidas recentes do alcance de Bi e 

Au em polímeros CCdH60), os quais são ricos em carbono, também 

mostram a mesma estrutura de discrepâncias observadas em carbono 

puro MJ. Também neste caso, um bom acordo entre a teoria e a 

experiência é conseguido quando se inclui na teoria ZBL o efeito 

de colisões inelásticas no poder de freamento nuclear. 

Como já salientamos, o nosso estudo está concentrado no íon 

incidente e não nas modificações do alvo devido ao feixe Jônico. 

Porém também seria interessante o estudo de como os efeitos 

detectados neste trabalho influenciam outros processos tais como o 

desbastamento iônico C"sputtering"), mistura e difusão nas 

cascatas de colisão C"Ion Beam Mixing"D, dinâmica de amorfização, 

etc, os quais são de grande interesse tecnológico. 

Concluímos que o procedimento ZBL para cálculo de poderes de 

freamento e perfis de implantação nem sempre representa a 

realidade para qualquer combinação ion-alvo na região de energia 

onde predomina o poder de freamento nuclear. Além do mais, mesmo 

em altas energias onde o poder de freamento eletrônico é 
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predominante encontramos t45,461 que 2BL também não descreve 

razoavelmente bem os perfis de implantação medidos em alvos de Si 

para Li e B. Isto significa que embora muito utilizadosos poderes 

de freamento de ZBL, estes não representama descrição mais realista 

existente. 

Esperamos que os presentes resultados venham estimular novos 

estudos teóricos e experimentais. Do ponto de vista teórico é 

necessário uma descrição mais adequada a priori do efeito de 

correlação e da distribuição de energias QCp) e do lado 

experimental seria interessante a obtenção de uma sistemática mais 

completa explorando ions pesados em outros substratos leves Cboro 

e lítio). 
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APENDICE I - ENERGIA DO ESTADO FUNDAMENTAL ELETRÕNICO 

Em muitos problemas da física. em especial o cálculo do 

potencial elástico de uma colisão binária, é de interesse 

determinar as energias do estado fundamental e as densidades de 

partículas de sistemas com muitos corpos. sem entrar em detalhe do 

número de partículas envolvidas. Em particular, Hohenberg e Kohn 

(18) mostraram que a energia do estado fundamental de um sistema 

de N elétrons em um campo externo uCit) depende apenas da densidade 

eletrônica p<r4  ) como : 

E tp3 = T (p3 + 10625 pC?) dgr + e2 11. 	  dgr dgr' + E (p3 
2 	I 	- 

(I.1) 

onde T [p3 é a energia cinética do sistema eletrônico, o segundo e 

o terceiro termos da equação acima representam a energia potencial 

dos elétrons devido ao campo externo 4.)Ci-') e a energia da interação 

elétron-elétron direta . As energia de troca "exchange" e a de 

correlação estão incluídas no termo Efine [p3. 

A minimdzação de E [p3, sujeita a condição SPC?)dgr=N 	nos 

conduz a energia E0 e a densidade p do estado fundamental do 

sistema de N elétrons. 

As funcionais T[p3 e Eox [p3 são de caráter universal, ou 

seja, não dependem nem do campo externo vC7D e nem do número de 

elétrons N [183. Entretanto a forma exata destas funcionais não 

são conhecidas e por causa disto várias aproximações têm sido 
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sugeridas na literatura (19,78,793. A maioria destas aproximações 

usam os resultados conhecidos de um gás de elétrons 

Cy(?)=conSt.), não interagentes. Neste caso sabe-se que a energia 

do gás, o qual é puramente cinética, pode ser escrita como : 

E = 3/5 N Ir = ck p5/9  T 	 (I.2) 

ck = 21.88 eV A2  

onde T é o volume do gás de elétrons e Zr é a energia de Feral'. 

No caso em que vCitDgconst.0 piCrDgconst.), considera-se o 

sistema de elétrons subdividido em volumes elementares AW de 

tamanho tal que eCr 
4 
) não varie apreciavelmente. Assim a energia 

cinética do sistema total poderia ser obtido com a soma das 

energias cinéticas do gás de elétrons em cada volume elementar. 

5/9 To [ p3 = 	.3, p 	./STi = ck 	pCr4)
5/9 

 dgr C1.3) 

Cs modelos que consideram a energia cinética acima são 

usualmente chamados de modelos estatístico, pois a expressão acima 

só teria sentido se em cada volume elementar Ti.A existissem um 

número suficientemente grande de elétrons tal que pudessemos 

aplicar as propriedades usuais de gás de elétrons . 

A energia cinética acima. baseada em gás de elétrons 

locamente livres CFEG "Free Electron Gas") . juntamente com os 

outros termos da equação CI.1D, com Eiwx = O, constituem a teoria 

de Thomas-Fermi de um sistema multi-eletrônico. 

Correções ao termo To de energia cinética foram calculadas, 
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por Kirzhni ►s 	Hgdgeã 	e outros [18,79]. Tais corr@c6ft sia 

exp?nsões em Vp, que deve convergir para sistemas ondepCÉ) seja 

uma função suficientemente suave de È . 

c om 

T tpl 

T2 	tf)) 

= Ta [p] 

c2 

+ 

,2 

T2 	[f)] 	+ 

_,9 p der 

(I . 4) 

(I.5) 

c2 = 0.1058 eV A2 

Ao considerarmos a interação elétron-elétron, teremos o 

surgimento do terceiro termo na equação (I.1). Porém este termo 

deve superestimar o valor real desta interação pois, devido ao 

principio de Pauli, a probabilidade de dois elétrons de mesmo spin 

estarem próximos é quase nula. Como conseqüência deste fato, 

efeito de "exchange", uma parcela de energia deve ser descontada 

da energia de interação total. Em um gás de elétrons interagentes, 

mas livre de um campo externo, temos [19] : 

Ecne = —Ca p
4,9 °i'  

com ca = 10.635eV 

Assim na aproximação de elétrons localmente livres teremos : 

Eox tp3 = -ca j-  pCr
i
)

4/9 
d ar 	 (1.7) 

Ainda seria possível considerar correções em gradientes de 

p(?) na expressão acima e efeitos de correlação. Fara mais 

detalhes, estas estão nas referências [18,19,78,793 
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APÊNDICE II - CALCULO DE POTENCIAIS VIA FEG 

Como foi mencionado na secção C2.2.3), o potencial elástico 

2BL se baseia na aproximação adiabática eq.C2.13), onde a energia 

do estado fundamental do sistema eletrônico ECR) da quase-molécula 

formada a uma distância R é dada, em ordem zero, pela expressão 

(1.1) do Apêndice I. Também é considerado que Mo exista 

rearanjamento ou distorção das densidades eletrônicas 

correspondentes aos átomos separados quando estes se aproximam. A 

densidade eletrônica total da quase-molécula formada é considerada 

como sendo a simples soma das densidades eletrônicas de cada átomo 

envolvido (2.15) 

Na primeira parte CII.1) deste Apêndice será visto um 

algoritmo numério que calcula o potencial interatômáca, segundo o 

modelo FEG, para qualquer combinação específica átomo A-B, uma vez 

dado as densidades atômicas pAC?) e peCr.'D Na segunda parte 

CII.2) será abordado os efeitos de algumas correções na energia 

(2.14) no cálculo do potencial interatômico WRD. 

II.1 ALGORITMO 

Consideraremos as densidades eletrônicas de cada átomo 

participante da colisão como sendo esfericamente simétricas ao 

redor de cada átomo respectivo, e que essas se anulem para 

distâncias maiores do que um certo valor finito Ri . 
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pi(?) se O 	para 1 ? 1 5 RI 
ptCh ar O 	para 1 r > Ri 

onde i= Am corresponde as densidades do átomo A e 

respectivamente . 

A equação Ce.10), para o cálculo de potenciais em FEG, póde 

ser rescrita como : 

VCRD = VscCRD + VaC R) + VcC R) 	 CII.2) 

onde : 

VicCRD = ck pACxAD + paCxeD 
5/9 	 5/9 	 5/9 

- pACzAD + peCxeD 

CII.3D 

VaCRD = ca Par {c pACxAD + pBCxBD 
.1  4/3 4/3 	 4/3 1.  

- pACxAD + pBC XBD 

VCC R) = ZA Za e2
/ R 

4 4 onde xA= Ir-rAI 

4. 4 
xa= 	Ir -rel 

4
ir 	e 

, 
rA e r 	a posição 

são as parcelas de 

+ e2  
- e 

21 

- e21 

do 

energia 

J 

átomo 

J d
g
r dg

r' pACx.AD paCxa'D 	I 

9 
dgr pACx.AD ZB 	XB 

d
9 
 r2 ~2m) ZA 

A e B respectivamente 

cinética. 	"exchancte" e 

CII.4) 

r 
4 

 -r
4 

 * j 
-1  

CII.5) 

e Vx, Va e Vc 

de Coulomb do 
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potencial interatômico VOU. 

A contribuição ao potencial devido ao aumento de energia 

cinética WCR) provocada pela superposição das densidades 

eletrônicas, bem como a parcela Va, somente são diferentes de zero 

dentro do volume de "overlap" mostrado na figurá abaixe. 

Figura 11.1 

As integrações dentro deste volume foram feitas em 

coordenadas esféricas r.O e ç : 

n rCO) 

J dgr gx^,x3) = 2nf 	r
2
sene dO dr C2,..za) 	CII.6) 

braposiçèío 
	 o o 

onde gx^,2n) é dado pelas equações CII.2) e CII.3) e 2i é a 

distância de um dado volume elementar em relação ao átomo i e pode 

ser obtido, de acordo com a figura acima como : 

 

1' 

  

r
2 

+ a
2 

+ 2 r a cos e 	 CII.7D 

  

r
2 

+ b
2 

- 2 r b cos e 
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onde a e b são as distàncias dos centros de A e de R em relação a 

origem O ,e são determinados apartir da distância interatemica R e 

dos raios atómicos RA e RD : 

a ce 
R
2 

4 RA
2 

4 Re
2 

R
2 

4 RB
2 	

RA
2 

2 R 2 R 

O valor máximo de r 	rCe) na equação CII.5), o qual 

delimita a região de integração é dado por : 

r c e) = 
a cos e + 1 rA2  - a2

sen
2e O < e < n/2 

b cos e + 10/ re 2  - b
2
sen e 

  

 

n/2< e < n 

o qual é somente válido se a esfera menor Cver figura CII.1)D, não 

estiver completamente dentro da esfera maior. Sem perda de 

generalidade, podemos supor que RA k Re. Então na situação em que 

R + Re for menor que RA. ou seja que o volume de "overlap" seja a 

própria esfera de raio Re, o domínio de integração fica 

trivialmete descrito en relação ao centro B ao invés da origem 0. 

Neste caso teremos e entre O e n, r entre O e Ra e x^ e xya dados 

por C11.7) coma=Reb=0. 

A interação eletrostática CII.5) envolve integrais sextuplas 

na interação elétrons-elétron. Contudo é possível reduzi-las a 

quadraturas duplas Segundo o procedimento de Gordon e Kim [253, 

isto pode ser feito integrando-se sobre as varíaveis angulares e , 

q:),  em coordenadas esféricas. Então VcCR) pode ser escrito como : 
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RA 	 Ra 

VcCR) ft e2  4nrA 2  drA 	4nrie2  dre pACrA) pCra) ICrA,re) 

0 	 0 

+ CZA-NA)CZe-Na)e/12 	 CII.10) 

-. onde NA = I dgr pACi'') , Na = dgr peCr) 

e 

ICrA,reD ZA 	- CZA-NADC2á -Na) = + NA Na R + .rCrA,raD 

- 2 Ze/Na CR + rA + 	IR - rAID -1  

- 2 ZA/NA CR + ra + 	fR - raID -1  CII.12) 

COM 

,'CrA,raD = 	2 /CR + rA +1R-rAID p/ ra<IR-rAf 

1 1 	1 R CrA - reD 2 
2 

ra 

I rA 	ra ) 4 rA re 4 R rA ra p/ fR-rAf< ra < 

p/ ra > R+rA 

R+rA  

CII.13) 

Cs quatro termos da expressão CII.SD foram agrupados a fim 

de reduzir o erro númerico da soma e subtração de números grandes. 

Todas as integrações duplas CII.6) e CII.10D foram 

executadas numericamente por Simpson. O ajuste do programa bem 

como a estimativa do erro foram feitos comparando os resultados 

obtidos com os existentes na literatura. 
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11.2 CORREÇÕES 

Neste trabalho consideramos 2 diferentes tipos de correções 

no cálculo de potencial (2.18) ! e primeira tèrws da expando em 

Vp r funcional de energia cinética C1.95 £233 	e as correções 

relativisticas tanto na funcional de energia cinética To em (I.3) 

quanto nas densidades de cargas utilizadas [80]. 

O termo inhomogêneo de energia cinética Tz[p3 (IA) foi 

incluido no cálculo de potencial em (2.18) como : 

{

VIK = CIK Pgr 	(VCpwCzaD+peCxm))/CpACxAD+paC23)) + 

	

}

- 	( VpACx ►D/peC2A)+ WpC22D/peC2m)) 

cise = 0.1058 eV A
2 

O gráfico abaixo mostra o cálculo da função de blindagem 

para o sistema Pb-C. Os círculos representam a função de blindagem 

interatômIca calculada com Vix(R) e a curva cheia representa OzeL. 

A diferença entre as duas curvas é inferior a 10% para R < 1.2A. 

Correções relativísticas tornam-se importantes a medida que 

a densidade de elétrons aumenta. Em um gás de elétrons. quando a 

energia de Fermi ZF p1/3  , fica comparável com a energia de 

repouso mc
z 

do elétron, o tratamento relativístico do gás de 

elétrons torna-se necessário. A funcional de energia cinética T é 

modificada em ordem zero como [803 . 
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To p3 	CK 	dsr pCÈ) 5/1  sKp) 	 (II .15) 

onde 

Ar COE 1 Ox 5{713-.  lx Cl + 2x2
) C 1 + X

2
)

1/2
- 4nC x + C 1 + X

2
)

1/2
)] - 

x
s 

com x= C 3n2)1/9a 
pila 

a= 1 /137 ua = 0. 00386 A 

O potencial i nteratômi co foi calculado utilizando 	a 

expressão acima e as densidades atômicas obti das por 

Di r ac-Fock -S1 ater 81 3 . A tabela II . 1 mostra uma comparação entre 

a função de blindagem de Pb-C calculada com II . 15 e e a cfrziaL. 

Novamente as diferenças são bem pequenas (menos de 5%J. 

Outras correções tais como , inclusão do termo de correlação 

f 253 , correção devido a spi ns não par eados [193, expansão em 

gradiente de p do termo de troca e autointeração eletrostática 

[193 são desprezíveis . pelo menos , na fai xa de distâncias 

interatômicas exploradas C r < 2/3.). 

TABELA II. 1 comparacao antro 0 rolai_ o OZBL 

RC AD  OCalculada 0ZB L 

0. 2 0. 2300 0. 2500 
0. 4 0. 0880 0. 0950 
0. 6 O. 0400 O. 0430 
0.8 0.0210 O. 0220 
1.0 0.0120 0.0120 
1 . 2 0. 0067 O. 0066 
1 . 8 0.0013 0.0014 
2. 0 0. 0008 O. 0009 

3 
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Pb --- CARBONO com Vik 

0.80 	1.20 	1:60 

R (ANGSTROM) 
2.00 

e 

Figura II. 2 - Os ctrculos raprogsrliam a funcdo do blindagem  
ntsratami c a para os si st ama Pb - C calculada polo 

caq. (2. icS) mais a correção 11.14 . A curva cheia 
r pr asara I. a eZBL. 



APENDICE III - CINEMÁTICA DE COLISÕES INELÁSTICAS 

Consideraremos a colisão de uma partícula 1 de massa mi e 

energia Eo com uma partícula 2 de massa m24 Inicialmente em 

repouso no sistema do laboratório. Na ausência de forças externas 

atuando sobre este sistema de duas partículas, o centro de massa 

delas move-se uniformemente com velocidade : 

Pem = mi/Cmi+m2) 1411 	 CIII.1) 

é onde u i e a velocidade inicial da partícula 1 . 

Após a colisão, a partícula 1 passará a ter velocidade *1.51 e 

a partícula 2 terá is*.a. Á análise da colisão fica simplificada no 

referencial onde o centro de massa CC.M.) está em repouso. Neste 

sistema o momentum total do sistema é nulo. Então por conservação 

de momentum, o movimento das partículas neste referencial é 

i 
simétrico : 

Figura III.1 

lAs variáveis em relação ao C. M. são denotadas por "linha". As 

velocidades iniciais são designadas pela letra u e as finais pela 
letra v, tanto no referencial do laboratório quanto no C.M.. 
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Com 	mi 	1112 	 CIII.2) 

As velocidades iniciais no sistema C. M. , tit'e I 
4  
n', são 

expressas em termos da velocidade inicial 14.1i COMO: 

4 	
4 é 	 4 = 	- Pcm = m2/C +m2..) tia 

-• 
412 = -0cm 	= -rna/C +m2) tti 

CIII.3D 

A energia inicial no C.M. pode ser escrita como : 

1 	 1 	m2  Ecaa = 
2 

— mi 	2 	

2 
+ — m2 112

2 	

2 mi +m2 , 
- 	 uf

2 
 CIII.4) 

Em uma colisão inelástica as velocidades vi' e V2' são 

determinadas especificando-se a energia Q perdida para modificação 

dos graus internos de liberdade das partículas participantes da 

colisão . 

ECII 
2 
1 	 1 

nu vi '2 
	

2 
+ 	 na v2' 2 + Q CIII.5D 

Substituindo CIII.2),CIII.3) e CIII.4D na equação acima 

temos 

= 

1J2 = 	112 ' 

onde = y 1 - Q/Ecm 

Para voltar ao sistema do laboratório temos que adicionar a 

velocidade Ocm nas velocidades 	e ii2 1 Cver figura abaixo "). 

161 



4 	 4  
Vi at Pcm 	Vi ' 

152 le Ot" ♦ 112' 

VCm 

VC 

Os ângulos w e ç mostrados na figura acima são os ângulos de 

espalhamento da partícula 1 e 2 no sistema de laboratório e o 

ângulo e Cfigura III.1) é o ângulo de esplhamento no sistema do 

C.M. . 

A energia T transferida ao átomo alvo fica dada como : 

1 T = 	m2 vz2  = 1  2 	 2 LI Oem2 	
4 2 

4- 1/2 *  + 2 Pcm . 	 CIII.107 

= y  Eo 	sen29/2 + 
4  1 - g 72  

com 

 

4 mi m2 

 

= 
Cmi 	M2D 2 

E a energiaperdida pela partícula 1 será : 

4  

	

1SE = Eo --MI
1 	

131 
2 

	

2 	= Eo - 	 vem
2 	4 

+ 	
2 
+ 2 Ocm vt' 

= Q + Y Eo 	sen219,2 + 	1 - g 7 2  ) 	 C III . 11 ) 

= Q + T 
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Utilizando a 	acima podemos obter os Ângulos de 

espalhamento w e ?em termos do ánsplo de espalhamento e no C.M. : 

	g sen e  tan w 	sen e = 	 CIII.12) 
cos e + vem/vi' 	g cos e + mi/m2 

e 

tan - 	sen  e 	 g sen e  
CIII.13) 

Vcm/v2' - cos e 	1 - g cos e 
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APENDICE IV - CALCULO CORRELACIONADO PARA OUTROS ALVOS 

O cálculo do perfil de implantação via tratamento 

correlacionado foi realizado também para os alvos de SiOz e para o 

polímero A21350 CC01-160). Os resultados para Eu implantado em SiOz 

e Au implantado em .621950 estão mostrados na figuras IVA e IV.2 

juntamente como os resultados experimentais do presente trabalho e 

da ref [77]. A tabela abaixo mostra as energias de excitações de 

camada interna Qint e distâncias críticas rc para estes dois 

casos, obtidas segundo a secção (5.5.3). Também estão presentes 

nesta tabela os valores de Ch.nt e rc para Yb e Rb em carbono e . 

Bi e Cu em berílio. 

Íon-Átomo Alvo Qtnt r c/a 
u 

C eV) 

Eu - Sí SiOz 300 4.8 
Eu - O 780 2.8 

Au - C A21350 660 3.6 
Au -.O 800 3.0 

Yb - C C 650 3.7 

Rb - C C 600 3.4 

Bi - Be Be 240 4.5 

Cu - Be Be 220 4.0 

Os valores de Se
ext , na eq.(5.32), também foram escolhidos 

como 
SeZEOL e a foi tomado como 0.5. É importante salientar que os 

valores da tabela acima podem apresentar erros significativos pois 

o modelo de Qint adotado em (5.5.3) é muito grosseiro. No entanto, 
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ION ENERGY ( keV) 

ION - 197Au 
TARGET AZ1350 

—TRIM 
__TRIM corr. 

- • exp. resutts 

07Z 

Lu 102  
Cr 

103  

20 30 50 	MO 

ENERGIA (keV) 

-,200 Gicz 
UJ 

cz 100 
i5 
z 70 

LL 30 o 

como já menti ovamos, a pra mi pai contra  bui ção no poder de 

freamento eletrônico é devi do a So o,o,  ,fazendo com . que os valores 

cal c ul ados não sejam mui to sensí vei s aos possi vei s erros nos 

valores de Qint e r c. 

Figuras IV.1 e IV.2 - Resultados do Rp e do ARp para Eu implantado 
em SiO2 e Au em AZi35O obtidos via cálculo 

correlacionado. As Linhas cheias 

correspondem aos cálculos originais do TRIM 

e o valores experimentais seio provenientes 

deste trabalho e da ref [77]. 
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APÊNDICE V - TRABALHOS PUBLICADOS 

Em anexo estão as publicações realcionadaS com este 

trabal ho. Elas também podem ser encontradas nas ref [45. 46. 47. 

54, 59, 64, 70, 70 e 77]. Exceto as ref [70 .77] todas; já 

estão publicadas ou já foram aceitas para a publicação. 
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1hr Efftct of Ihttul.tit tottillohl oh tht Stoppihw tingi Pahwu 

of !uris 

P.L. Grande", M. Bthar'), G. Schiwietz: ' and J.P. 

i'lnstituto de Fisica, Universidade Federal do Rio Grande do 

Sul, 91500 Porto Alegre, Brasil 

:')Hahn-Meitner-Institut Gtienicker Str. 100, D 1000, Bertin 

39, West Germany 

ABSTRPCT 

It is 	shown that the inctusion of inelastic cottisions 

have a pronounced effect in decreasing, the nuclear stopping 

power and scattering angles (E.M. system). As a consequente 

in the case of heavy ions impinging on Carbon a significant 

increase in projected ranges is achieved, and an excellent 

agreement with the experimental data is obtained. 

1 



2 

lhe 	proper 	choice 	of 	interatomic 	potentials 	and 

stopping powers 	is 	a 	fundamental 	question 	for 	tharged 

particle interactions 	with the matter. Ziegter Biersack and 

Littmark (I.B.L.) have proposed an universal potential which 

together with 	an improved semiempiricat electronic stopping 

power 	has been used to predict range profile parameters 

of implanted ions. 

Projected ranges 	(Rp) and 	range 	stragglings (AR,) as 

predicted by Z.B.L. are in overall good agreement with most 

of the published data for a wide range of implantation 

energies and for a large set of ion/target combinations [1]. 

However very recent range measurements on carbon films [2] 

have 	shown 	significant 	discrepancies 	with 	the 	Z.B.L. 

predictions. In fact it was found that the experimental 1R,, 

values exceed the theoretical ones by as much as 40% and on 

average 30% . 

As already discussed in ref.[2] it is hard to attribute 

the observed discrepancies to the interatomic potential or 

to the electronic stopping power used in the ZBL theory. On 

the other lide going through the Z.B.L. calculations, it is 

found that 	they are performed under 	an usual 	simplified 

assumption, that 	is: the 	excitation or 	ionization of 	the 

electrons only 	enters as 	a source 	of energy loss but does 

not influence 	the cotlision 	dynamics [3,4]. 	Therefore the 

nuclear and electronic stopping 	processes 	are 	taking 	as 

independent 	or 	uncorretated. 	In 	this 	frame 	the 	total 

stopping power is given by 



3 

5 G , I,IftIP. 	g 	 s e  

where 	 and Se are the 2.B.L. nuclear and electronic 

stopping powers. 

In what 	follows we 	will show 	that the inclusion of a 

correlation between 	the nuclear 	and electronic 	processes 

reduces the 	total stopping, 	in particular 	when heavy íons 

are implanted into light targets. 

The energy 	transferred to 	a target atam in an elastic 

binary collision with impact parameter b is given by 

uncorr. 
T (b) 
	

y E siW' e 	with 	 (1) 
2 

m l in2  
Y = 4 	2 	( 	= projectile mass; m2  = target mass), 

(m
1
+m

2
) 

E projectile 	energy (Lab. 	system) and e, scattering angle 

in the C-M system. 

When inetastic 	effects are taken into account [5] this 

expression is transformed into 

T(b) = yE (f sin
2 O

+ 0.25 (1—f) 2 ) 
	

( 2) 
2 

whe r e 
	

f 	= /1-0(b)/E„, 	0(b) 	is 	the energy 	lost by 

electronic excitation and E„ 	is the energy 	in 	the C - M 

system. 

In first arder of 0/E„, expression (2) is reduced to 

	

T(b) = 
yE sin2 e 	

28 Q(b) sin2 e 	 (3) 

	

2 	 2 



with 
:n

1 

 

m 1 
 +
m2 

 

In the 	usual stopping 	theories• 4 •" the last term of 

(3) is 	negl.ected. 	In addition 	it is 	assumed that 	e 	is 
independent of 	0(b). This 	Last hypothesis 	is not strictly 

correct in particular when Glose coltisions occur. 

In order to calculate the dependente of 	e with 0(b) we 

have applied the electron promotion model described in refs. 

[7] and 	[8). Within 	the framework of this 	model we have 

assumed that 	during a 	collision 	the 	ion-target 	distance 

becomes so small that a quasimolecule is formed. Under these 

circumstances a 	level-crossing or pseudo-crossing can occur 

and, if 	the distance of closest approach (ro) becomes smalt 

enough, an electron may be promoted to 	higher leveis or 

even ionized due to 	the strong couplings between highly 

excited states. 

We have 	atso assumed 	that during 	the 	collision 	the 

incoming path in 	the C-M system is not modified and 

therefore it 	can be 	catculated using 	the standard Z.B.L. 

potentiati , . On 	the other 	side, the outgoing path does not 

correspond to 	a ground state potentiat 	but to 	an excited 

one, (V,) 	as shown 	in 	fig.1. 	The 	asymptotic 	difference 

between both 	potentials is 	0(b) which is the energy stored 

in the 	electronic system 	of 	the 	interacting 	atoms 	(see 

fig.1). Since 	at ro 	there are many crossing leveis we have 



( 4 ) 

bdr 

r 	1-V
zbl /Ecm-(b/r)2 o 

 

e(e,b)  
2 . 

incoming path 

ta1rtn, as 	ont,tht 	probability of 	the particle 	to go 	back 

through the txcittd state potential V,(r). 

The eract 	chape of 	V,(r) is 	not known, therefore 	we 

have 'chosen as an ansatz for V t  the expression 

V t (r) = 	4 0(b) 	with 	A = 

This particular choice fulfils same basic requirements: 	a) 

Makes V, 	= VlbL 	at r=r o , 	b) V, 	is always higher than the 

ground state potential and 	c) with 	r 	, VE  goes to the 

right asymptotic 	value 0(b). 	Calculations 	performed 	with 

other type 	of potentials 	as 	for 	example 	the 	power 	law 

potential 	V(r) 	tiram 	with s 	= 	2,3 	or 	4 	do 	not 	give 

significant differences in the results described below. 

It should be pointed out that the choice of V E  

is some 	kind arbitrary. 	However the present state of the 

theory 	is 	not 	sufficiently well 	developed 	to 	permit, 

nowadays a better choice. 

We are now in condition to calculate the 	scattering 

angle 	e as 

CO 

{ 	Ir 
+ 	 bdr 	

} 
2 

.f r2
/1-V

E
/Ecro--(b/r)2 	outgoing path 

ro  

wherE e ,b and ro have the usual meaning 117. 



It can br Olown that taking V, (r) t 	V,,,, (r) 4 0(b) the 

above expression 	for the scattering angte can be dIvided in 

two parti: 

e(t 	

A 

b) 	v 	
ZIA( c,b) 4  eld( c 9jy, # )  

o   
2 (5) 

where 	c l 	(1-Q/Ecm) 	b' 

1—Q/Ecm 

CO 

and 	e zbl (c,b) 	- 2 I 	 bdr 

r 2 ✓ 1-Vzb1 /Ecm-(b/r)
2 

This is 	an essential 	point in 	our treatment since it 

allows us 	to use 	for 	e the magic formula given by 2.B.L. 

(1] not 	onty for 	the incoming but also for the 	outgoing 

path. 

It 	is easily 	seen 	that when 0(b) goes to zero, then 

e=e 7 E)L, and 	...hen 0(b) reaches its maximum value of VzEL(r.) 

then 	e =  O7mL. 	These 	results •clearly 	show 	that 	the 
2 

correlation between 	the inelastic and elastic contributions 

strongly affects the scattering angle e. 

In a 	next step we have calculated the total stopping 

power for Pb, Pu, Cs and Cu implanted in C, taking into 

account the inelastic effects on the nuclear stopping Sn. In 

this calcutation we have used the following expression for 

0(b). 

ro  
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0( b ) 	0,,,,,,, (b) 4 0,(b) 

Where 0,„.,(b) 	is the energy tosa due to 	inner 	elettron 

excitation and ("),(b) due to the valente electrons. For 

0„(b) we .use the expression proposed by Oen and Robinson 

(9), 

2  
Q(b) 	se' (2 7,) -1  a 

2 exP (-" o/au )  a   
u 

(6 ) 

where Se" 	is the 	2.B.L. electronic cross section a, is the 

universal screening 	length [i] 	and a was taken as 0.5 for 

the heavy 	ions and 0.7 for Cu. These a values were obtained 

from the 	best fit 	of the 	experimental data and are of the 

order of 	magnitude of 	the 	vatue 	suggested by Oen 	and 

Robinson [9]. 

In order 	to calculate 	 we have made 	the 

following assumptions: 	a) 	The 	electrons 	that 	can be 

promoted 	are 	those, 	which have 	similar 	atomic 	orbital 

energies. 	Under 	this criterion 	we have 	selected 	as 

candidates the carbon K shell electrons 	and the N shell 

electrons of the impinging ions. 	b) 	We have 	taken as r, 

(criticai distance 	of approach) 	the sum of the 	separated 

atomic radii 	corresponding to the interacting leveis. The 

probability of 	excitation was 	taken 	as 	1 	whenever 	the 

distance 	of 	closest 	approach 	ro 	was 	smatter 	than 	r c . 

Other•ise this probability was taken as zero. 

The 	corresponding 	excitation 	energies 	and 	criticai 

distantes deduced from ref.[10] are displayed in fig.2. This 



Si tht 	simplest approach 	that can 	be done 	for heavy íons 

implanted into 	light targrts, 	Lince for 	these systems 	is 

very hard to perform molecular orbital calculations. For the 

Cu-C collision 	system 	the 	molecular 	orbital 	correlation 

diagram wás_ calculated in 	the framework 	of 	the 	variable 

screening model 	17). The 	excitation energies 	and criticai 

distantes shown 	in fig.2 were deduced from Chis 	diagram. 

With the 0(b) values 	obtained as 	described above, we were 

able to calculate the nuclear stopping cross-section 

5n = 1 2rb T(b) db through expressions (5) and (2). Then the 

total stopping power becomes 

5, 	= 	Sn 	+ 	Se 	with 	Se 	= 	S e, 	4 	Se" 

The results of the calculations are displayed in fig.3. 

The full 	points represent 	the experimental data. The tines 

show the original TRIM 	[113 calculations 	and 	the dashed 

tines display 	the TRIM calculations 	using 	the 	present 

modified 5, stopping power. 

Fig.3 shows 	that 	quite a good agreement is attained 

when the original stopping power is 	replaced by the one 

which takes 	into account 	correlation effects. This kind of 

agreement was 	also achieved for ali the other ions (Er, Yb, 

Eu, Xe, 5n, Kr, Rb and Ga) imptanted into Carbon [12). 

It 	should 	be 	pcinted 	out 	that 	the 	0,„.,(b) 

contribution to 	0(b) 	is 	of only 	30%. 	Therefore 	the 

exact 	choice 	of 	the 	critical 	distante 	and 	excitation 

enercies do 	nct affect significantly the final Sn value. In 
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addition it 	shoUld be 	merptio‘ned that the decrease In 5, is 

only achieved 	when heavy 	ions are 	implanted finto 	a light 

target 	(m,))m,) 	and when 	c 51. 	This 	can 	be 	seen 	by 

transforming equation 	(3) finto 	the form (in first order of 

D/E„): 

uncorr 	 2  8
zbl  

T 	 2rbdb 2Q 	(E
'
b)  + g(c,b)) S • S

T 	 Nen 

where g(c,b) depends only on c and b . For 8«1 (m 2 ((%) the 

correction vanishes and therefore the correlated stopping 

power becomes equal to the uncorrelated one. 

In summary in the present letter we have shown that the 

inclusion of the correlation between the elastic and 

inelastic transfer energy process reduces the total stopping 

power. This treatment which uses very simple models yields 

an excellent 	agreement with 	the experimental 	data I2,12]. 

Finaity it 	should be 	stressed, that this kind of agreement 

seems to be hard to achieve by any other physically 

reasonable assumption e.g. changing the kind of potential or 

modifying the electronic stopping power as was already tried 

in referentes 2 and 12. 
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FIGURE. fArlIDN5 

Figurt 	Incbming ground 	state 	and 	outgoing 	excited 

potentials for 	ah ion-target 	system. 	O 	is 	the 

energy stored 	in the 	electronic system and 	is 

*lhe distante of ctosest approach. 

Figure 2: Inelastic energy 	Loss O 	and distante 	of ctosest 

approach r o  for each ion-carbon combination, r c, is 

given in units of Z.B.L. screening tength. 

Figure 3: The points 	represents the 	experimental data 	for 

Pu, Pb, 	Cs and 	Cu implanted 	into carbon 	films. 

Full tines 	show the 	original TRIM 	calculations. 

The dashed 	tines are the corresponding results of 

the preserit calculations. 
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RANGE PARAMETERS OF HEAVY IONS IMPLANTEI) INTO C FILMS • 

P.L. GRANDE, P.F.P. FICHTNER t ,M. REHAR and F.C. ZAW1SLAK 
Instaure de Física, Universidade Federal do Rio Grande do Sul, 90049 Porto Alegre. RS, Brasil 

Range profiles of Pb, Yb, Er and Eu implanted into C films at energies from 10 and 200 keV have been determined using the 
Rutherford backscattering technique. The experimental results are compared with the prediction of Ziegler, Biersack and Littmark: 
all the cases the experimental ranges are larger than the theoretical ones, the difference being independent of energy reaching 45% se 
the projected range R ,, and 100% in the projected range strag,gling ,A R p. 

Depth profile measurements in a variety of pro-
jectile- target combinations are very important in the 

investigation of the interaction potential between the 

moving ion and the surrounding target particles. During 

the last few years different groups have performed a 
systematic study of projected ranges (R p) and projected 

range stragglings (áiR p ) for severa] ionic species im-

planted into amorphous silicon at energies up to 400 
[1-5]. When these data are compared with recent calcu-

lations based on the Ziegler, Biersack and Littmark 
(ZBL) universal potential [6] an overall good agreement 

( ± 10%) is achieved. However, for some heavy ions 

serious discrepancies have been observed at implanta-
tion energies lower than 70 keV. 

It was suggested that this kind of behaviour should 

be observed for other nonmetallic targets [3]. Therefore, 

in order to further test the ZBL predictions, we have 

undertaken the present experiment, implanting Pb, Bi, 
Au, Yb, Er and Eu into carbon films and measuring the 

corresponding R p  and áR i, range parameters. 

Carbon films of 3000 A thickness were prepared by 

evaporation of C onto chemically cleaned silicon at a 
pressure between 10 -6  and 10 -7  Torr. The ions were 
implanted using the 400 kV HVEE ion implanter of the 

Institute of Physics, Porte Alegre. The implantations 

were performed at room temperature, in an energy 
range from 10 to 200 keV, keeping the beam current 
densities lower than 0.5 itA/cm2  in order to avoid 
excessive heating of the target. The R p and 4 R p of the 

implants were determined via Rutherford backscatter-
ing analysis (RBS) using the 800 keV bearn of alpha 
particles ( 4 He 2+ ) from the implanter. For each im-
planted target two RBS energ} spectra were taken, one 

• Work supported in part by FINEI'. CNPq and CAPES. 
"1-  Departamento de Energia Elétrica, Escola de Engenharia, 
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at normal incidence, and the other by tilting the targ e 
60 °  with respect to the incident beam in order tc 

increase the depth resolution. The energy to depth con-

version was done by using the stopping powers from 

ref. [6]. The experimental and theoretical range evalua-
tions have been both performed using the C film den-
sity of 8 = 2.266 g/cm3  as quoted in ref. [6]. We remar& 

that the relative difference between the theoretical and 
experimental R p and á R p  results is independent of the 
assumed density for the C film. The experimental error_ 

of the measured R p and á R p values are of the order o! 

± 1.5 nm. Further details of the experimental procedure 

and data analysis can be found in ref. [5]. Preliminar) 
results for Bi and Au have been published elsewhere [71 

The experimental range parameters R p  and AR, 
for Pb, Yb, Er and Eu are displayed in fig. 1 as a 

function 'of energy. For comparison, the ZBL theoretica 

predictions are also shown. The calculations are ob-
tained via the Monte Carlo TRIM code program [8: 

using as inputs the ZBL universal potential, a neu 

screening length [6], and an improved electronic stop-

ping power derived from the Brandt-Kitagawa theor) 

[9]. 
Fig. 1 shows that in all the cases the theoretical R, 

values are systematically and significantly lower than 

the experimental ones. The differences vary from 25% 
for Eu to 45% for Pb and they are almost constant in ar 
the measured energy ranges. The same behaviour is 

observed for the projected range stragglings áR p , bir 
here the discrepancies are even larger. For example it. 
the Pb case the disagreement reaches more than 100%. 

The results described above are at complete variance 

with what was observed for the Si matriz [5], where lhe 

discrepancies between experimental results and ZBL 

predictions were found only for rather low reduced 
energy (e s 6 x 10 -2 ). For increasing energies the dis-
crepancies progressively decrease and the agreemen: 

between measured and calculated range becomes rath e 
good. In the present case. the deviations are observe.d 
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for all the measured reduced energy range (10 -2  « ,5 3 
x 10 -1 ), which turns out to be much higher than in Si. 
Therefore, the explanation advanced for the Si results 
[5], based on a potential cut, should not account for the 
present observations. 

More information is gained when our results and the 
ZBL predictions are presented in terms of reduced  

range- energy (g) 	coordinates )10). using thc new 

screening length proposed by 
0.8854a,, 

Z? ." 4 421  

In addition to the experimental results, the full lines 
in fig. 2 show thc ZBi, calculated ranges for the two 

extreme cases of Pb and Eu. The scattering of the 
theoretical p r  values betwecn thc two lines is basically 
due to the electronic stopping power which does not 
follow scaling properties. Fig. 2 presents two main 

features. The first one is that the experimental points 
follow a universal curve. Moreover, this behaviour shows 
the consistency of our results. The second feature is that 
the experimental and the theoretical curves are nearly 
parallel but shifted on the e axis by about 60%. This 
last fact gives us information about how much the ZBL 
potential should be reduced, in order to account for the 
results of the present experiment. 

The classical orbit equation for two-body central 
force scattering, in the center-of-mass coordinates is 
given by: 

0(t, b) 	— 2f 
cc 

4.( 
b dx 

x) 	1) 11/2 

1 	XE 	X ) 

where b, x 0  and c have the usual meaning and ss(x) is 
the screening function of the interatomic potential. H 
+(x) in (1) is replaced by 

oZal, 

being the universal screening function [6] and C a 
constant, then it can easily be shown that: 8(e, b)= 

(1) 

(2)  

2 	 4 	6 	8 10-1  

REDUCED ENERGY e 
Fig. 2. Our experimental results for various ions piotted in terms of the reduced range-energy variables ( p e). The two full limes give 

the ZBL TRIM calculated ranges for the two extreme cases of Pb (lower lide) and Eu (upper line). See text. 

III. ENERGY LOSS/SCATTERING 

2 3 4 
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O nl  (Ce, h ), and that the nuclear stopping power S„(t ) 

and the reduced range p(e ) are given by Sn (e ),- 
(1/C)ShiNI  (CO and 

P(i)" 	(CO , 	 ( 3 ) 
e ZNI snZBI 	713I and p 	bring, respectively, the scattering 

angle, the nuclear stopping power and the reduced 
range when the ZBL potential is used. Then, by com-
paring expressions (1), (2) and (3) we conclude that a 

reduction of around 60% in the ZBL potential would 

bring as a consequente an agreement between the theo-

retical and experimental results. It should be stressed, 
however, that in our experiment we have tested only a 
limited region of the ZBL potential (2.0 E x 7.0), 

which corresponds to the present implanted reduced 
energy range (10 -2  e 3 x 10 -1 ). This is a striking 
feature since it is known that in this reduced energy 
range the ZBL potential reproduces quite well the ex-
perimental results for most of the ion-target combina-
tions. 

h is possible that the observed discrepancies are 
related to the fact that in our work we have studied the 
range parameters of very heavy ions implanted into a 

light target. It is not clear if in this condition the free 
electron gas (FEG) calculations used in the ZBL theory 
are appropriate. Alternatively, it could also be that the 
FEG calculations are pertinent but the electron distri-
butions are not taken into account properly. 

Thc present results point to furthcr experimental 

work with lightcr ions implanted imo C, and with hcavy 

íons implanted into other light targets, in order to gel a 
systematic picture. Moreovcr, the results obtaincd 
indicate that further theoretical work should be done. 
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As, Cs, Xe, Eu and Yb have been implanted into S10 2  in a typically 10-200 keV energy range. The implanted profiles were 
analysed using the Rutherford backscattering technique. The obtained projected ranges (R p) and projected range straggling.s (AR p) 

are compared with recent predictions due to Ziegler. Biersack and Littmark. While good agreement is obtained between the 
theoretical and experimental values of R p . significant deviations are found for LtR p . 

1. Introduction 

Accurate knowledge of ion-implanted range distribu-
tion is very important in order to improve the present 
understanding of atomic collision processes in solids. 
Recently Ziegler, Biersack and Littmark (ZBL) have 
calculated projected ranges (R p ) and projected range 
stragglings ( á R p ) using a new universal interatomic 
potential and screening length [1], together with an 
improved electronic stopping power [2]. Range data as 
predicted by the ZBL calculations are in overall good 
agreement with most published data [2] for a wide range 
of implantation energies and for a large set of ion/target 
combinations. However, there are still cases where the 
situation is not quite satisfactory: in particular, precise 
range measurements for a variety of ions (29 ã Z t  ,s 83) 
implanted in a Si matrix [3] 'have shown significant 
discrepancies between experiment and theory. In fact 
for Au, Eu and Yb, implanted at energies lower than 70 
keV, the measured ranges exceeded the ZBL predictions 
by more than 50%. The disagreement diminishes by 
increasing the implanted ion's energy. h seems interest-
ing to test if the above behaviour holds for other 
systems. In particular silicon dioxide is a good candi-
date, not only because it is a silicon compound, but also 
for its wide use in semiconductor technology. 

Up to the present there are few systematic range 
studies performed in Si0 2  and these are mostly re-
stricted to B [4] and As [5-7] ions. In the first case there 
is good agreement between experiment and theory, but 
for As significant disagreements have been found be-
tween the previously published data [5-7]. Concerning 
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heavy ions, systematic range results have been reported 
only for Hg [8] and show good agreement with the 
theory. 

We have undertaken the present work with two main 
purposes. The first is to provide systematic and precise 
range and range straggling measurements for medium 
and heavy ions implanted into Si0 2  over a wide range 
of energies. The second purpose is to check if the 
discrepancies between experimental results and the ZBL 
predictions observed for Si are also found in Si0 2 . For 
this sake we have implanted Yb, Eu, Cs, Xe and As into 
Si02  at energies ranging from 10 to 300 keV. Our 
results of profile measurements for Au and Bi im-
planted in SiO2 , reported in a recent conference [9], are 
also included in the present discussion. 

2. Experiment 

The Si02  layer was prepared by thermal oxidation of 
clean silicon wafers. The ions were implanted at room 
temperature using a 400 kV ion implanter. The beam 
current densities were lower than 1 p.A/cm 2  in order to 
avoid excessive heating of the target. 

The Rutherford backscattering (RBS) depth analysis 
was performed with the 800 keV beam of alpha par-
ticles (He 2+ ) from the implanter. The backscattered 
particles were detected by a Si-surface barrier detector. 
the energy resolution of the electronic system being 16 
keV. The detector was kept at an angle of 160° with 
the clirection of the incident analysing beam. For each 
implanted target two RBS energy spectra were taken. 
one for normal incidence and the other by tilting the 
target to an angle of + 60 ° with respect to the incident 
beam. With this arrangement the depth resolution was 
improved by a factor of 2. 

For the evaluation of experimental and calculated 
range distributions we have used p = 2.3 g/cm3  as the 
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density value of SIO 2  121 Thc rclativc differenee be-

tween the experimental and theoretical results is inde-

pendem of the assume(' density. Thc convcrsion from 

encrgy to range profiles was madc using the stopping 
MSS section reported by Santry and Werner [10]. Thesc 

values are in excenent agrecment with thosc extracted 
from ref. [2] using Bragg's rulc. 

Data analysis was performed calculating directly 
from the measured spectra the four moments [R p , 
AR

P' y (skewness) and $ (kurtosis)] of the ion distribu-
tion. In all cases the implanted profiles show Gaussian 
distributions (y O and /3f.-  3). As a consequence, the 
measured range straggling.s have been deconvoluted un-
der the assumption that both the energy straggling of 
He 24  íons in Si02  and the system energy resolution are 
Gaussian [11]. For energies lower than 30 keV the errors 
are estimated to be f 1.5 nm for both R p and tiR p . At 
higher energies the main source of error (4%) comes 
from the stopping power [10]. Other contributions such 
as electronic stability and statistics were found to be 
less important. 

3. Range predictions and results 

During the last years severa' calculations have ap-
peared in the literature trying to improve the nuclear 
and the electronic stopping power. In this paper we use 
the universal potential and screening length as obtained 
by Ziegler and Biersack [1] and the electronic stopping 

power based on empirical proton stopping powers and 
on the concept of Brandt and Kitagawa [12]. This 
potential and stopping power have been used in two  

lahlc 1 

Range parameters determined in the pteunt experiment and 
empam! with the TRIM predictions 

Experimcnt 	TRIM 

[nm] 	(nm) 
R p 	AR, 

(nm] 	[nm) 
R p 	Mc, 

1 -74 yb 	15 
	

13.7 
	

4.4 
	

13.8 
	

3.0 

	

20 
	

26.5 
	

5.2 
	

16.3 
	

3.6 

	

30 
	

20.5 
	

6.4 
	

20.5 
	

4.7 

	

50 
	

29.0 
	

8.1 
	

29.5 
	

6.4 

	

70 
	

38.0 
	

9.9 
	

35.5 
	

8.0 

	

100 
	

49.5 
	

12.5 
	

45.9 
	

10.5 

	

200 
	

78.3 
	

19.5 
	

73.9 
	

16.5 

133 Eu 	10 
	

12.4 
	

3.5 
	

1E0 
	

2.5 

	

15 
	

16.0 
	

4.3 
	

14.0 
	

3.0 

	

20 
	

17.6 
	

4.7 
	

16.2 
	

3.6 

	

30 
	

23.0 
	

6.2 
	

21.1 
	

4.8 

	

50 
	

32.5 
	

8.2 
	

29.3 
	

6.8 

	

70 
	

39.1 
	

9.9 
	

36.0 
	

8.5 

	

100 
	

49.0 
	

12.4 
	

47.2 
	

10.8 

333 Cs 	15 
	

12.5 
	

5.0 
	

14.1 
	

3.3 

	

20 
	

14.5 
	

5.9 
	

16.7 
	

3.9 

	

30 
	

20.0 
	

8.5 
	

21.8 
	

5.2 

	

50 
	

28.5 
	

10.6 
	

30.0 
	

7.2 

	

100 
	

47.9 
	

15.0 
	

50.2 
	

12.7 

	

200 
	

79.0 
	

26.2 
	

88.9 
	

21.4 

	

300 
	

116.0 
	

34.0 
	

122.6 
	

30.1 

I32 Xe 	15 
	

13.0 
	

5.0 
	

13.1 
	

3.1 

	

20 
	

15.2 
	

6.0 
	

15.4 
	

3.6 

	

30 
	

20.0 
	

7.7 
	

20.2 
	

4.8 

	

50 
	

26.7 
	

9.5 
	

27.8 
	

6.7 

	

100 
	

46.5 
	

14.2 
	

45.4 
	

10.3 

	

200 
	

72.3 
	

21.4 
	

78.7 
	

17.2 

	

300 
	

110.0 
	

31.1 
	

110.0 
	

23.6 
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Fig. 1. Present 14 Yb experimental R i, and AR, as compared 
with the theoretical TRIM and PRAL predictions. Both calcu- 

lations predict similar R p values. 

75As  10 
	

10.5 
	

3.4 
	

11.4 
	

3.6 
20 
	

17.0 
	

7.0 
	

18.4 
	

6.0 
30 
	

23.5 
	

9.0 
	

24.6 
	

8.0 
50 
	

37.5 
	

14.0 
	

36.9 
	

11.3 
70 
	

48.0 
	

18.0 
	

47.9 
	

15.1 
100 
	

65.0 
	

24.0 
	

66.3 
	

20.0 
150 
	

97.5 
	

34.0 
	

96.4 
	

29.0 

ways to obtain the R p  and the AR p  (i) through the 
Monte Carlo simulation method (TRIM code [13]); and 
(ii) using a simple analytical approach obtained from a 
directional diffusion model (PRAL code [14]). 

Table 1 summarizes the results of the present experi-
ment, together with the ZBL TRIM predictions. In 
addition. figs. 1, 2 and 3 show the experimental R p  and 

p  results for Yb, Eu and As together with the TRIM 

(full line) and PRAL (dashed line) calculations. For R p  
both calculations give nearly the same results (within 
10%). However, concerning the Ait r, values they not 
only differ one from the other. but show different 
tendencies with increasing energy. 

500 
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Fig. 2. Present 153  Eu experimental R p  and 0 R p  as compared 
with the theoretical TRIM and PRAL predictions. Both calcu- 

lations predict similar R p values. 

An inspection of tabie 1 and figs. 1, 2 and 3 shows 
for Yb, Eu and As that the experimental R p  values 
agree quite well with the TRIM ones. There are no 
systematic deviations and the largest difference between 
measured and predicted values is of the order of 10%. 
In particular the low energy data ( < 20 keV) of Eu seem 
to be higher than the predicted values. 

Concerning AR,, in all the cases the experimental 
values exceed the TRIM predictions. For Yb, Eu, Cs 

2000 

1000 

— 500 

300 

w 

100 

50 

20 
10 	 100 	300 

ION ENERGY ( keV) 
Fig. 3. Present and previous 75As experimental R p  and AR, 
values as compared with the TRIM and PRAL theoretical 

predictions. Both calculations predict similar R p values. 

and Xe the difference is a function of the energy beiw 
of the order of 501 at thc lowest energies and decrea:- 
ing down to typically 20% at higher energies. In the A; 
case. the difference is ncarly energy-independent and rl 
thc ordcr of 20%. It should hc notcd that the LIN 
PRAL calculations compare much worse with the e'-
perimental results; thcy are typically 50% lower, as 8: 
observed from figs. 1, 2 and 3. 

Fig. 3 displays, in addition to our As projected range 
results, those corresponding to refs. [5-7]. Here again 
the agreement of the ZBL calculated R p  values 
experiment is reasonable: the data of the various authcr; 
are scattered around the TRIM predictions. Similarly 
for all the projectiles measured in the present work. the 
AR p  data of As taken from the literature also exceed 
the calculations, the difference reaching up to 50% ai 
low energy (see fig. 3). 

4. Discussion 

The significant discrepancy between measured and 
calculated R p values obtained at low energy ( < 50 keV/ 
for Au, Yb and Eu implanted into amorphous Si [3] is 
not seen with a Si0 2  matriz. Our previous data for kl 
implanted into Si02  [8] show very good agreement with 
the calculated R p. This is also the case for Yb. while foe 
Eu the difference is much less significant than in the SI 
case. Moreover we would like to stress that for all lhe 
measured projectiles an overall good agreement (less 
than 10%) between measured and TRIM predicted R, 
values is obtained for energies as low as 20 keV. 

The differences between measured and calculated 
AR p  values found in the present work are typical of 
what has already been observed for other ion-target 
combinations [2,3]. 

The agreement between the R p ZBL predictions and 
the present results for Au, Ub and Eu implanted in Si02 

 is somewhat surprising. We had expected to observe 
here deviations similar to those seen previously with a 
Si host [3]. According to the phenomenological ap-
proach used by Fichtner et al. [3] for Si, the agreement 
between the experimental data and the ZBL calculation 
is considerably improved when the interatomic Si-pro-
jectile potential is cut at the value given by the sum of 
the ionic radii of the colliding partners approach). 

The present results of measured R p for various ions 
implanted in Si02  are in good agreement with the 
TRIM ZBL predictions, showing that here the potentül 
cut procedure is not necessary. In fact we have recaia:- 
lated the ranges for the case of Au in Si0 2  using a 1W  
potential. The maximum calculated difference in R p for 
VzBL and VÈL  is about 5% at 10 keV. This small effec-
in opposition to a 30% difference between both predict-
ions for Au in Si (see fig. 4). is due to the large oxygi 
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Fig. 4. (a) Theoretical range predictions for Au implanted finto 
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account the universal potential. VA'; 1  corresponds to the ap- 

proximation used in ref. [3]. (b) Same as in (a) for Au im- 

planted finto Si. 

ionic radius [15] causing the VZRL  oxygen-ion potential 
to be quite similar to the vg,_ one. 

5. Condusions 

In a previous paper [9] and in the present one we 
report systematic range studies of medium and heavy 
ions implanted finto Si02  at energies ranging from 10 to 
300 keV. The results show that the ZBL calculation 
reproduces the .R p  values quite well in all the cases and 
at all the energies without significant deviations. This is 
not the case for the ÉtR p  values which are systemati-
cally higher than the theoretical predictions. 

Our R p  results in Si02  are at variance with what 
was observed for several heavy ions implanted finto Si,  

whcrc significam deviations wcrc found ai losv implan-
tation energies. The diffcrent behaviour that we observe 
for the ranges in Si0 2  tugis can be attributed to the 
presence of oxygcn atoms which attenuate the effect 
causcd hy the Si - ion intcratomic potcntial. 
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PROJECTED RANGES AND RANGE STRAGGLINGS OF Au AND Bi IMPLANTED INTO CARBON 
FILMS AND INTO Si02* 

P.L. GRANDE, P.F.P. FICHTNER, M. BEHAR, R.P. LIVI and F.C. ZAWISLAK 
Instituto de Física, UFRGS, 90049 Porto Alegre, Brazil 

J.P. BIERSACK, D. FINK and P. MERTENS 
Hahn-Meitner-Institui, D-1000 Berlin, FRG 

Range profiles of 197Au and 209 11i implanted in C and in Si02  at energies from 10 to 400 keV, have been determined using tbe 
Rutherford backscattering analysis. Recent Monte Carlo TRIM code profile calculations are compared with the experimental results: 
i) the Bi ranges in botb C and Si0 2  substrates are reproduced, within 10%, by the calculation, ii) for Au the experimental ranges are 
longer than the predictions, the discrepancy reaching 70% at 15 keV in the C substrate . 

1. Introduction 

During the last few years we have performed precise 
range (R p  ) and range straggling (á R p ) measurements 
for severa] ionic species implanted isto amorphous sili-
con at energies from 10 to 400 keV. The major aim of 
this work was to test the theoretical prediction devel-
oped by Biersack and Ziegler. In tinir approach they 
have used a new universal potential and screening length 
and an improved electronic stopping power [1]. The 
profile calculations have been done via the Monte Carlo 
simulation using the TRIM code [2]. The comparison 
between theory and our experimental results shows that 
there is an overall good agreement within ± 10% for the 
69Ga, 79Br, 85 Rb, "Pd, 12° Sn, 433 Cs and 209Bi ranges. 

ruyb  and 197Au íons However, for 153Eu, implanted at 
low energies, the measured ranges exceed the calculated 
values by as much as 60% for Au and around 30% for 
Yb and Eu ions [3,4]. It was also observed that the 
disagreement between experiment and theory decreases 
at increasing energy vanishing at about 70 keV for ali 
the three cases. 

The present contribution is an extension of our work 
investigating other nonmetallic targets. Here we report 
range studies of 209 Bi and 197Au implanted in C and 
SiO2  films at energies from 10 to 400 keV. The obtained 
experimental R p  and á R p  are also compared with tbe 
predictions of ref. [1]. 

• Work supported in pari by FINEP, CNPq and CAPES 
(Brazil). 

2. Experimental results 

The carbon films were made at the HMI-Berlin by 
evaporating C onto chemically cleaned quartz at a pres-
sure of 10 -6-10 -7  Torr. The SiO2  layers were prepared 
at the Institute of Physics, Porto Alegre by thermal 
oxidation of clean silicon wafers. Me Bi and Au ions 
were implanted using a 400 keV HVEE ion implanter, 
at room temperature. 'Me energy range of the implanta-
tions was between 10 and 400 keV for Bi and 15 and 
400 keV for Au, keeping the beam current densities 
lower than 1 pA/cm2 . 

The Rutherford backscattering depth analysis was 
performed with an 800 keV beam of alpha particles 
(He 24 ) from the implanter. The backscattered alpha 
particles were detected by a Si-surface barrier detector, 
and the energy resolution of the electronic system was 
15 keV. For each implanted sample, two RBS energy 
spectra were collected. One for normal incidence, a 
second by tilting the target to an angle of 70° with 
respect to the incidem beam (tilted geometry). In this 
way, the depth resolution was considerably improved, 
being of the order of 8 nm for C films. Up to 50 keV the 
quoted á R p  values (see table 1) were the oves mea-
sured only at the tilted geometry being nevertheless 
affected by somewhat large errors (= 50%). 

In our experimental range evaluation as well as for 
the theoretical TRIM code calculations, we have used 
the density of the C fihn to be B.- 2.266 g/cm3  as 
quoted in ref. [6]. It is importam to mention that the 
relative difference between the theoretical and experi- 

0168-583X/87/S03.50 Elsevier Science Publishers B.V. 	 I. BASIC PROCESSES 
(North-Holland Physics Publishing Division) 
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10.2 	1.6 

	

12.5 	2.4 

	

18.9 	3.0 

	

27.0 	4.0 

	

30.7 	4.5 

	

37.0 	6.5 

	

51.0 	9.5 

	

65.0 	12.0 

	

18.0 
	

2.0 

	

19.7 
	

2.5 

	

22.0 
	

3.4 

	

31.5 
	

4.2 

	

35.0 
	

5.0 

	

39.0 
	

6.8 

	

50.0 
	

9.5 

	

72.0 
	

13.0 

SiO 2  

R, 	d R 
(nm) 	(nm) 

9.4 	2.4 
11.2 	2.6 
14.0 	3.0 
18.5 	4.2 
26.0 	6.2 
34.5 	6.5 
39.5 	11.5 

65.5 	12.5 

115.0 	27.2 

13.5 	3.5 
14.2 	4.2 
20.0 	5.0 
31.5 	6.6 
36.5 	8.0 
46.9 	9.6 

70.0 	15.0 

123.0 	25.0 

ahle 1 
Experimental range parameters for "B) and "'Au implanted 
into (' and SiO2 . Typical range errors are j 1.5 nm 

EnerBy 	C 

(kcV) 	R, 	á R p  
(nm) 	(nm) 

ION 	_ 20981 
TARGET- SIO2 

mental R p  and á R p  values is independent of the 
assumed density for the carbon film. 

The profile for the ions implanted into the Si0 2  film 
was evaluated asiuming the validity of the Bragg's rule 
of stopping power additivity. The stopping cross sec-
tions for O and Si are from ref. [6] (page 228) and the 
obtained values for Si02  are in excellent agreement 
(2%) with experimental results reported recently [7]. 

The results of the present experiment are shown in 
table 1. Typical errors for the R p  values are estimated 
to be f 1.5 nm. Figs. 1 and 2 show the comparison of 
the experimental results with the Monte Carlo TRIM 
code theoretical predictions [1]. Altematively for the C 
substrate we also show in figs. 1 and 2 the obtained 
ranges via an analytical calculation using the same 
universal potential (profiram PRAL [8D. Both calcula-
tions give practically the same range values showing a 
small difference of about 10% for Bi at low energy, 
between 10 and 30 keV. 

3. Discussion 

An inspection of fig. 1 shows that for 209 Bi im-
planted into Si0 2  and C, the agreement between the  

10 1 	2 	4 6 5 102  2 	4 6 8 
ION ENERGY (keV) 

Fig. 1. Comparison of experimental and calculated range and 
range straggling for 209 Bi implanted in 12 C and Si02 . The limes 

represent,theoretical predictions (see text). 

• 

predicted and measured R p  values is reasonable; never-
theless the tendency of the experimental data is to give 
larger ranges, especially in the case of C substrate. 
Concerning the áR p  values the experimental results 
give systematically larger range stragglings in both sub-
strates. 

As is displayed in fig. 2, the low energy data for Au 
in C substrate show a very large disagreement with the 
predictions. At 15 and 20 keV the measured ranges of 
Au in C are about 70% longer than the theoretical 
predictions. With increasing energy the difference di-
minishes, vanishing at around 100 keV, and for higher 
energies the agreement is quite good. Similarly as for Bi, 
the experimental results for range stragglings are also 
higher than the predicted ones. 
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Fig. 2. Comparison of experimental and calculated range and 
range straggling for 197Au implanted in 12  C and Si02 . The lines 

represent theoretical predictions (see text). 
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In summary, our measured R p  values for Bi im-
planted into C and Si02  films, and Au into Si02 , are in 
agreement with the theoretical predictions for ali the 
implanted energy range. On the other hand the results 
of Au implanted into C are not reproduced by the 
calculations showing large disagreement in ranges at 
low energy. 

Previous measurements of ranges of 193 and 75As 
implanted in Si02  [9] have been also compared with the 
theoretical predictions of ref. [1]. The Rp  and 4R p  of 
'°B for energies between 30 and 210 keV agree very well 
with the calculations. On the other hand, the ”As data 
give both R p  and dR p  20 to 30% larger than the 
predictions. The profiles of 120 keV Bi and Au in C  

acre also mcasurcd prcviously 110J and are in agreement 
with our data and calculations ahown in figs 1 and 2 

lt is interesting to point out that for Bi and Au 
implanted into amorphous Si, a similar kind of be-
haviour as the one reported here was previously ob-
served. That is, while the Bi experimental projectai 
ranges agree quite well with the theory, for Au im-
planted at low energies large discrepancies were ob-
served (51 By measuring range profiles of other ionic 
species implanted into Si, a systematic behaviour was 
observed. This behaviour was quite well reproduced 
when in the theoretical calculations the atomic radius of 
the implanted ions was replaced by the ionic one 

The results of the present experiment does not dou 
us to give a tentative explanation. The observed dis-
agreement between the experimental results and the 
theoretical predictions show different behaviour for each 
ion-target combination. Therefore, in order to trace out 
a systematic trend, additional experiments carried with 
ions of lower Z implanted into C and Si02  films are 
presently under progress. 
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RANGE PARAMETERS OF HEAVY IONS IMPLANTED INTO Be FILMS • 

P.L. GRANDE, M. BEHAR, J.P. BIERSACK • • and F.C. ZAWISLAK 
/fumado* Fala. MOS, PISDO Poria Alegre, RS, 

Range profiles of Bi. Pb. Eu, Cs and Cu implanted into Be filma at energies from 20 to 300 keV, have bom determined ming 
Rutherford baclucattering analysis. Comparison of the experimental resulu with the Monte Carlo TR1M calculations shows: (3) the 
Bi, Pb and Cu ranges in Be are larger *Jun the predicted Does , the discrepancies being about 231, (2) the Eu, Cs and Rb ranges are 
reproduced quite well by the eateulations. 

1. Introduction 

The experimental ion range distribution data are of 
current interat both for testing theoretical models as 
well as for many important applications in metallurgy, 
semiconductor technology, etc. With this aim, during 
the last years, different groups have performed sys-
ternatic studies of range parameters in implanted sys-
tems [1-4]. On the other hand, Ziegler and Biersack [5] 
proposed a universal potential which, together with an 
improved semianpirical electronic stopping power [6], is 
used to predict range profile parameters of implanted 
ions. The projected ranges (R p) and range stragglings 
(AR p ) as predicted by Ziegler, Biersack and Littmark 
(ZBL) are in overall good agreement with most of the 
published data,' for a vide range of implantation eu. 
ergies and for a large sei of ion-target combinations [6]. 

However, very receai range measurements per-
formed in C films have shown large discrepancies with 
the ZBL predictions. In fact, for Pb, Bi, Au, Yb, Er, Eu 
and Cu [7,8] implanted into C films, it was found that 
the experimental R values exceed the theoretical ones 
by as much as 40% (for the Pb case) and, on average, 
around 30% for the other ions. The diferences are 
independent of the implantation energy, viaja typically 
covers the 10-300 keV eaergy range. This last frature is 
very striking, because it is known that, above 50 keV, 
the ZBL calculations reproduce quite well the experi-
mental range results for the most of the ion-target 
combinations. 

It was tug,gested [7] that the observed discrepancies 
are typical of a situation where heavy ions are im-
planted into a light target. ln this case, the nuclear 
stopping power and the scattering angles would be 

• Work supported in pari by FINEP, CNPq and Capes. 
• • On trave from Hahn-Meitner-Institut, D-1000 Berlin, 

FRG. 
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strongly affected by inelastic collisions [9] giving as a 
resuk a significant increase in the prected ranges. 

We have undertaken the present experiment in order 
to test if the above discrepancies are a general char-
acteristic of beavy ion-light substrate cornbinations ot 
if this is a particular case. With this purpose we have 
chosen Be film targets on which 2°.  Pb , "Eu, 
2 "Cs, "Rb and °Cu have been implanted in an energy 
range which spans 20-300 keV the range. The depth 
profile analysis and the subsequent range parameter 
determination have been obtained via Rutherford back-
scattering spectroscopy. 

2. Experimental procedam and data analysis 

Be filais, 3000 A thick, were prepared by evapora-
tion of Be onto daemically deaned silicon wafers at a 
pressure between 10' and 10" Torr. The Be films 
were implanted with Pb, Bi, Eu Cs and Rb ¡MS in the 
20-300 keV energy range. The implantations were done 
using the 400 kV lon Implanta of the Instituto of 
Physics, Porto Alegre. The implantations were per-
formed at room temperature keeping the beam current 
densities lower than 1 µA/tom in order to avoid (=es-
tive beating of the target. 

The implanted profiles were obtained via the 
Rutberford backscattering technique (RBS) using the 
760 keV beam of e-partides from the implanta. The 
a-particles were detected with a Si detector placed at 
160 °  with respect to the incident beam. The energy 
resolution of the electronic system was 14 keV. Two 
RBS energy apeara were taken for each implanted 
target, one at normal incidence angle and the other by 
tilting the target 60° with respect to the incident beam 
in order to increase the depth resolution. Furtber details 
of the experimental procedure and data analysis can be 
found irl .  ref. [1]. A typical RBS spectrum taken at the 
normal incidence geornetry is shown in fig. 1. In ad- 
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50 CHANNEL/OW 
Fig. 1. 760 keV aparticle RBS spectrum of 100 keV Bi 
implanted imo Be Mm. The Mo and O impurities are 0.1% and 

7%, respectively. 

dition to the Bi implanted peak, the film alto contains 
O (— 7%) and about 0.1% of Mo both introduced 
during the film evaporation. These impurides were taken 
into aceount in the theoretical predictions as well u in 
the calculation of the a-particle stopping power. These 
contributions modify the original resulta by less than 
3%. 

The energy spectra were converted into depth pro- 
files using the alpha stopping power in Be as given by 
ZBL [6]. The theoretical and experimental range evalua-
dons have both been performed using the Be density of 
p 1.8 g/cm3  [6]. lt should be stressed that the relative 
difference between the theoretical and experimental 
range parameters is independent of the assumed density 
for the Be film. 

The Bi, Pb, Eu and Cu implanted profiles of fig. 3 
dearly show a pronounced tail toward the bulk. This 
feature should be attributed to the polycrystalline na-
turc of the target which led the implanted iogas to 
perform channeling through the grains. This channeling 
is almost negligible for the 20-50 keV implantatiOns bua 
noticeable for higher energies. Therefore, the usual 
two-moments treatment, i.e. projected range and range 
straggling, is meaningless when comparing the experi-
mental results with the predicted ones. lnstead, we have 
determined direcdy the position of the most probable 
rang R. (ie. the maximum of the distribution), which 
is, according to Hautala et al. [13], rather insensitive to 
polycrystalline target structures. In addition, we have 
chosen the fuB width half-maximum (FWHM) to fur-
ther characterizz the ion distnbution. 

The main :oura of error turned out to be the 
uncertainty in the used stopping power, which is of the 
order of 4% [10]. Other contributions such as electronic 
instability and statistics were found less important. This 
means that the uncertainties in the measured R. and 
FWHM are of the order of 1.5 :um for lower-energy 
implantations and typically of 5% for energies higher 
than 50 keV.  

3. Range prtdietioris and resulta 

During the pai years aeveral calculations of Sm-
planted profiles have appeared in the bterature. In Chis 
paper we use the universal potential and acreening 
Iength u obtained by Ziegler and Biersack [6) and the 
eleztronie stopping power bued on the concept et 
effective charge of Brandi and Untava [11). The 
potential and stopping power have been used as asa 
input luto á Monte Carlo simulation code TRIM (12) 
(version 1987) in arder to obtain the range parameters. 
The TRIM resulu have been convoluted with the detec-
tar resolution and the straggling of the se-particles an-
der the assumption that both are Gaussian [14 Tben, 
for each implanted energy, we have obtained directly 
the R. and the FWHM. 

In fig. 2 are ahown typical experimental depth pro-
files, the corresponding TRIM histograms and TRIM 
convoluted resulta. Fig. 3 shows a comparison between 
the experimental and TRIM-convoluted resulta for Pb, 
Bi, Eu and Rb. The experimental R,, and FWHM, 
together with the respective TRIM-calculated values, 
are summarized in table 1. 

An inspection of table 1 and fig. 3 shows that for Pb, 
Bi, Cu there is a marked difference between the experi-
mental and the calculated R. values, the measured 
values always being larger than the theoretical ones. The 
difference is almost energy-independent and on average 
is 32% for Pb, 28% for Bi and 20% for Cu. However, for 
Eu, Cs and Rb there is agreement, within the experi-
mental errors, between the measured values and the 
TRIM predictions. 
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Fig. 2. Depth profiles of Bi, Eu, Cs and Cu implanted into Be 
film. Full points represent the experimental data, histogram 
the TRIM calculated prófile, full fines the TRIM result convo-
luted with the detector resolution and straggling of the a-par- 

lid es. 
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OH is due to channeling through the polycrystaihne 
structure of the target. The channeling is almost negligi-
bie for the lowest-energy implantations and becomes 
noticeable with increasing énergy. 'Meteram, the energy 
dependente of the FWHM theoretical-experimental 
disagreement can be attributed in principie to channel-
ing enceta. For this reason, we are not going to further 
analyze this aubject. 
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Fig. 3. Cornparison of experimental and TRIM-eakulated most 
probable ranges 	(R. in tem) for Eu, Pb, Rb and Bi 

implanted luto 

Concerning the FWHM, in ali the cases the experi-
mental values exceed the TRIM predictions. The dif-
ferences range from 20-30% for the lowest energies, up 
to 60% for the highest. As was mentioned before, ali the 
experimental spectra show a tail toward the bulk. This 

It is known that the range data as predicted by the 
ZBL calcuiations are in overall good agreement with 
most published experimental resulta 16) for a wide range 
of impiantation energies and for a iarge set of ion-target 
combinations. 

The resulta of the present experiment show that for 
Pb, Bi and Cu there are significant discrepancies be-
tween experimentai R. values and TRIM predictions. 
nese deviations are energy-independent ir, the 20-300 
keV implantation energy range. On the other hand, for 
Eu, Cs and Rb, the measured R. values agra (within 
experimental error) with the theoretical ores. These 

Table 1 
Range parameters of the íons implanted imo Be films determined in the present experiment and compared with TRIM predictions 

TRIM TRIM oonvolutod 

R. 
lik] 

FWHM 

gl 
R. 
IM 

FWHM 
IM 

200 52 200 231 
335 96 335 240 
530 160 530 270 

1160 342 1160 400 

204 54 204 232 
330 96 330 240 
520 154 520 270 

1160 335 1160 400 

200 65 200 240 
350 125 350 250 
570 200 570 270 

1390 375 1390 430 

200 68 200 240 
370 140 370 260 
610 210 610 300 

1520 440 1520 500 

210 100 210 252 
400 200 400 300 
740 290 740 361 

2035 850 2035 950 

220 111 220 260 
460 240 460 428 
850 370 850 440 

lon 
	

acro 	Experitnent 
ikeVi 	R. 	FWHM 

IÂ) 	bk) 
Bi 
	

20 	 280 	300 
50 	 450 	370 

100 	 650 	440 
300 	 1420 	900 

Pb 	 20 	 280 	290 
50 	 450 	360 

100 	 630 	380 
300 	 1450 	870 

Eu 	20 	 220 	236 
50 	 365 	370 

100 	 600 	400 
300 	 1500 	1030 

Cs 	20 	 200 	300 
50 	 360 	370 

100 	 600 	490 
300 	 1520 	1000 

Rb 	20 	 240 	300 
50 	 400 	470 

100 	 720 	560 
300 	 2350 	1600 

Cu 	20 	 260 	350 
50 	 570 	520 

100 	 1050 	900 
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features have alrudy been observed when the same Íons 
were implanted isto carbon film. In ihis case, large 
deviations were found for Pb. Bi and Cu and good 
*grumem for Cs and Rb (7,8). The Eu tesults sem to 
be an exception to this picture, lince for a C target we 
have obierved 20% of ditipecment, while in the present 
case Chis is reduced to leu than 10%. 

lt should be mentioned that for dl the ion-be 
combinations, the contribution of the electronic stop-
ping (S.) is about 12%. Exceptions are Rb and Cu, 
where 5, is 17% and 25% of the total stopping power. 
These numbers strongly suggest that the experimental- 
theoretical discrepancies are not only related to the 
electronic energy process, bui to other effects nos prop-
erly taken roto account by the theory. 

In tummary, our measured range profiles for a variety 
of ions in Be films thow, for some íons (Bi, Pb and Cu), 
large disagreements with the coes predieted by ZBL. 
These results, together with the carbon data, indicate 
that the ZBL çalculations are not tufficiently accurate 
for very light targets implanted with heavy ions in the 
energy range of 10-300 keV. 

It is interesting to point out that the discrepancies 
observed in carbon funis were removed by including 
correlation effects between the inelastic and elastic 
processes. Therefore we have calculated the transferred 
energy to the target atom during a binary collison in a 
general way, i.e. the transferred energy to the target 
atom is modified in the presence of electronic and 
ionization processes. nese modifications reduce the 
elastic energy loss during the ion's slowing down and 
increase the projected range of the ion. As a conse-
quence of this treatment, for C film [9) good agreement 
has been attained between the measured and calculated  

values 	Follnwing lha procedure, calculations are in 
proveis in order to check if this approach can sccount 
for the observed discrepancies between the original ZBL 
calculations and the present resu)U in Be substrates. 
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ABSTRACT 

The Rutherford Backscattering Technique has been used 

to determine range parameters of Au and Bi ions implanted 

into AZ1350 photoresist films at energies from 20 to 300 

keV. The experimental results are 20 to 25% higher than the 

theoretical predictions by Ziegler, Biersack and Littmark. A 

good agrement is achieved only when inelastic effecls are 

included in the nuclear stopping power regime. In addition 

we find that a shallow implantation of Bi ions increases the 

temperature at which the photoresist starts to decompose. 

This feature is not observed when Au is implanted in the 

same conditions. Finally we have studied the thermal 

behaviour of implanted Bi 	and Au ions. While Bi diffuses 

regularly, 	Au 	does not 
	

follow 	an Arrhenius 	kind of 

behaviour. In 	addition it 	is shown 	that the 	implantation 

process modifies, 	via 	the 	non 	annealed 	damage, 	the 

1 

characteristics of the Bi diffusional behaviour. 



1. 	IN1RODUCIION 

In recent 	years there has been a growing Interest in 

ion implantation of polymers, essentially due to the actual 

and potential 	applications 	in 	advanced microelectronic 

technology. Projected ranges (RO and range stragglings 

(5Rp) must be known In order to determine precisely the 

thickness of the photoresist mask. Moreover the knowledge of 

the experimental range parameters which characterize the 

implanted profiles 	are 	important 	in arder 	to 	test 	the 

current 	range-energy 	theoretical 	predictions. Recently 

Ziegler, 	Biersack 	and Littmark 	(ZBL) 	have proposed 	an 

universal potentiall. 2 ) and an improved semiempirical 

electronic stopping power based on the ideas of Brandt and 

Kitagawa 3 ). They are used as input in a Monte-Carlo TRIM 

programo' in order to predict range profile parameters. 

To check the ZBL predictions for complex targets, like 

polymers, we have recently performed a systematic range 

study of Litium5 ' and Boron6) implanted into the AZ111 

photoresist. Our 	results have shown good 	agrement (better 

than 7%) 	between the experimental data and the theoretical 

predictions. An extension of this work is to further test 

the ZBL calculations for heavy ions implanted into polymers, 

systems where there is a general lack of experimental data. 

A second aspect of ion-polymer interaction that we like 

to investigated 	in this 	paper is 	related to the effect of 

ion implantation 	on the 	thermal stability of the polymers. 
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It is known that most of the photoresists remain stable up 

to 200 °C. At higher temperature they start to decompose 

losing molecular components like H 2 , CO2 , COH etc. In an 

earlier work Okayama et al" have shown that high energy 

heavily ion bombarded polymers become more resistent to heat 

treatment, 	More recentty Guimarles et at" have shown that 

a shallow Bi implantation 	(E = 50 keV; 	$ = 1024 Bi/cm2 ) 

resutted in the increase of the 	temperature at which the 

polymer starts 	to decompose. 	It was suggested, 	very 

tentatively, that 	the radiation damage produced by the 

implantation process was responsable 	for 	this behaviour. 

However chemical effects due to bounds between Bi and the 

atoms and molecules of the photoresist cannot be disregarded 

and their effects should be further explored. 

A third interesting aspect investigated in this work is 

conected with the thermal behaviour of implanted ions into 

polymers. To our knowledge, no related systematic studies of 

the diffusion of implanted species have been yet performed. 

Therefore questions like: regularity of the diffusional 

process, 	influence 	of 	the 	radiation damage are open 

questions that should be investigated. 

	

The thermal 	stability 	and diffusion processes 	are 

studied for Bi and Au implanted into A21350 photoresist 

films. 	Both 	ions have 	a 	similar mass 	(and 	therefore 

introduce similar radiation damage) but they possess 

different chemical properties. Then it should be possible to 

observe the influence of chemical effects on the thermal 
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the thermal 	behaviour of 	the ion imptanted samptes. Finaly 

conterning range studies, we have imptanted both íons in an 

20-300 keV energy range and compared the experimental 

results with the ZBL predictions 2 5. 

The Rutherford Backscattering Technique (RB5) was used 

to determine 	the 	imptanted depth profiles, 	to observe 

stechiometric changes and the diffusional behaviour of the 

imptanted species as a consequence of the thermal treatments 

of the photoresist. 

II. EXPERIMENTAL PROCEDURE AND DATA ANALY5I5 

Clean silicon wafers were spin coated with a 1,5 um 

thick AZ1350 photoresist and then baked for 1 h at 90 0C. 

Small pieces of wafers (z 2 cm 2 ) were subsequently imptanted 

with Au and Bi in the following conditions: a) for range 

measurements with fluences of 5x1014 at/cm 2  at 20 keV up to 

2x1015 aticm2 at 300 keV; b) at a fixed energy of 50 keV the 

implantation fluence was changed from 101• to 1015 at/cmr,  in 

arder to investigate the effect of fluence on the range 

parameters; c) for the 	thermal behaviour 	studies we have 

imptanted Bi and Au at 50 keV at two different fluences 0 

101• and 	3x101 4  at/cm2 . 	In all the cases the implantations 

were done at room temperature using the 400 kV HVEE ion 

implanter of 	the Institute 	of Physics, 	Porto Alegre. 	The 
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beam current densities were 	50 .5nA/cm:' in 0;der to avoid 

excessive heatIng of the Imptanted samptes. 

Depth profites were obtained via RB5 anatysis using 760 

keV alpha particles from the same implanter. The samptes 

were measured at two geometries: one with the beam impinging 

perpendicularly to the sample, the second under 600 with the 

sample's normal. 	The backscattered alpha particles were 

detected by a 5i 	(Li) surface barrier detector placed at 

1600 with respect to the beam direction. The overall 

resolution of the system was better than 14 keV. The beam 

spot on the sample was changed whenever the alpha dose 

reached 2x101 3  at/cm-. This procedure was followed to avoid 

compactation effects and formation of carbon rich regions as 

consequences of large alpha irradiation fluence. 

Data analysis was performed calculating directly from 

the measured spectra the four moments IRp, pRp,y(skewmess) 

and 0 (kurtosis)] of the ion distributions. In all the cases 

the implanted profites have shown to be Gaussian with y 20 

and e 2 3. The energy to range transformation was done using 

the a stopping powers as reported in reference (2]. Range 

straggtings have been obtained after deconvolution of the 

measured profiles assuming that the alpha straggling and 

system resolution 	are both Gaussian (9). The main error in 

the evaluation of the imptanted profites is basically due to 

the reported uncertainty in 	the stopping powers which are 

estimated to be around 5% [see 	ref. 10]. 	Other source of 

errors like 	instability of 	the electrdnic 	system are much 
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less 	important. 	The 	uncertainty 	introduced 	by 	the 

application of 	the Bragg's 	rule for 	the stopping power of 

the light 	and heavy ions is an open question and will be 

discussed in section IVa. 

The 	thermal 	stability of 	the implanted and non 

implanted samples 	have 	beem 	investigated 	performing 

isothermal annealins of the samples at 100, 200, 300, 350 

and 400 eC for 20 minutes each in a vacuum better than 10 - 6 

Torr. 

III. RESULTS 

a) 	FLUENCE EFFECTS  

In order to observe if the range parameters are fluence 

dependent, we have Bi implanted four AZ1350 samptes with 

fluences between 1014 and 101'.. at/cm2 alt at the same energy 

-(50 keV). The obtained profiles are alt Gaussians and their 

range parameters are similar, within the experimental 

errors, as 	shown in 	table 1. 	At the 	lowest 	implantation 

fluence, 	no 	significant modification 	in 	the chemical 

composition of 	the photoresist film has been detected - see 

Fig. 1a. 	On the 	contrary 	for (1)= 8x1014 Bi/cm2  we have 

detected a 35% of 	oxigen 	loss 	from the surface up 	to 

R as 	is displayed by fig. lb. As shown by table I the 

oxigen 	Loss 	is 	proportional 	to 	the 	implantation 	dose. 



Nevertheless we obtain the 	important resutt that the range 

parameters are 	rather insensitive 	to the material Loss as 

consequence of the irradiation. 

b) 	RANGE MEASUREMENTS  

The Rp and tRp range parameters have been calculated 

using the Monte-Carto simulation TRIM code4> (1987 version). 

As mentioned before, it uses as inputs the universal 

potential proposed by Ziegter and Biersackl) and an improved 

electronic stopping power based on the work of Brandt and 

Kitagawa 3 ›. Table II and III show the Au and Bi experimental 

Rp and ARp values together with the TRIM predictions. The 

results are also displayed in figure 2 and 3 where the 

continuous tines represent the TRIM theoretical predictions 

and the points correspond to the experimental results. Both 

figures clearly show that the experimental Rp and ARp values 

are always larger than the theoretical ones being the 

difference 	almost 	energy 	independent. 	For 	Bi 	the 

experimental Rp values typically exceed the theoretical 

ones by 25% while for Au the difference is somewhat lower. 

Concerning the projected range stragglings ARp the same kind 

of behaviour is observed, with the experimental results 

exceeding the theoretical ones for as much as 75%. 

In our experimental range evaluation as well as for the 

theoretical TRIM code calculation we have 	used for 	the 



density of 	the A71360 film 11$ given by the supplier 11 ' 6= 

1.3 g/cml. 	In addition for the evaluation of the a stopping 

power and range calculations we have taken the composition 

of the AZ1350 photoresist 	as C,. 1 H2O,N o .„5...,11). 	It is 

important to mention that 	the relative difference between 

the theoretical 	and experimental Rp and 	ARp values 	are 

independent of the assumed photoresist density. 

c) 	THERMAL STABILITY  

The RBS spectra of the non-implanted sampies show that 

up to 200 oC there is no significant change in the chemical 

composition of the polymer film. However for higher 

temperatures the situation changes drastically as 

illustrated by fig. 4, showing the RBS spectra corresponding 

to the non annealed, annealed at 250 and 350 °C A21350 

samples. At 250 0C there is a considerable loss of oxygen 

(around 20%) for ali the observed depth (from the surface up 

to =2000 Â ). The corresponding C loss was of the order of 

10%. With increasing temperature. a larger loss of material 

is observed and finally at 400 OC the photoresist is almost 

comptetely decomposed being the C and El tosses of the order 

of 28% and 50% respectivety. 

The Pu 	implantations with o = 	1014  at/cm= 	and 3x101 4  

at/cm= and 	of Bi 	one , with O = 10 14  at/cm2  do not bring any 

significant 	changes in 	the 	thermat 	behaviour 	of 	the 



Implanted A21350 samptes. However the situation changes when 

the A21350 fitms is Bi imptanted with 4,  = 3x1024 at/cm'. 

Anneatings up to 250 CC do not produce any major change in 

the photoresist neither in the Bi imptanted profite. 

Anneating at 300 DC resutts in smatt tosses of Oxygen (10%) 

and Carbon ( 5%) (see fig. 4) and a marked diffusion of the 

Bi imptanted profite. At 350 CC the O and C tosses are 20 

and 10% respectivetty fottowed by a drastic diffusion of the 

Bi profile. Finatly, at 400 CC the photoresist partiatty 

decompose with further O and C Loss of the order of 25 and 

15% respectivety. 

The C and O tosses as function of the temperature, for 

the non-implanted and the Bi and Au imptanted AZ1350 samples 

are summarized in tabie IV. 

d) 	DIFFUSIONAL BEHAVIOUR  

In additi •on 	to the thermat stabitity of the polymer we 

have also studied the diffusionat behaviour of both Au and 

Bi implanted into the AZ1350 photoresist. 

The anatysis of the thermat diffusion experiments in 

organic polymer 	imptanted systems cannot be performed in a 

straightforward 	way 	by 	analytical 	techniques. 	This 	is 

because 	here the implantation leads to irreversible damage 

which do not anneal 	out as in metais or semiconductors. To 

overcome this situation we have used a numerical approach of 

9 
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the so called "(InIte 	difference method's: 	In order 	to 

analize our 	data. In 	this approach the whote depth profile 

of a given distribution is divided finto single channels. The 

diffusion of 	each channel 	is treated subsequently and the 

product of 	all diffused contributions of 	each channel 	is 

summed up in order 	to construct a new profile. Due to the 

channel by channel treatment any input profile can be 

'diffused" independently of its shape by using a depth 

dependent diffusion parameter D(x). For convenience we 

separate D(x) into a depth independent value D* and a 

normalized dimensionless depth-dependent 	function f(x) 	= 

D(x)/D*. 

Fig 5 shows the 	result obtained after the application 

of the above procedure. The full points represent the 

= 1014 Bi/cm2 depth profile of the 200 °C annealed sample. 

The open points show the ion distribution after annealing at 

300 0C. 	The insert 	in Fig. 5 displays the depth dependent 

f(x) function used as input by the computer program to 

reproduce the final ion distribution profile. 	The depth 

dependence of f(x) was chosen following the Monte-Carlo TRIM 

code calculations4' 	which predict, 	for the present case, a 

damaged region going from the surface to around 400 

depth. 

Starting from 	the 	initial range profile and applying 

the f(x) parameter, the program, after several interactions, 

provides the 	profile shown 	in Fig. 	5 as 	a full line. The 

agreement between the calculated and experimental results is 

II 	1111 	III 	I 	II 
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quite satisfactory, 	In particular 	for the gear surface and 

bulk regions. 	The 	extracted diffusion coefficients for Bi 

in the damaged and bulk regions are respectively Dd 

 1.7x10-25  cm2 /seg and D. = 1.7x10 -1 ' cm'/seg. 

This calcutation has been repeated for Bi and Au for 

ali the studied temperatures and implanted fluences. The 

annealing temperatures and corresponding D d  and D. diffusion 

coefficients are displayed in Table V. It should be noted 

that the bulk diffusion coefficients are independent of the 

Bi or Au impiantation dose. 

IV. DISCUSSION 

a) 	RANGE DATA  

It is well known that energetic ions damage and modify, 

organic materiais 	in a chemically 	irreversible 	fashion. 

However the 	present work 	have shown that the range 

parameters are 	rather insensitive 	to 	local 	stechiometric 

modifications produced by the impiantation process. 

The experimental Au and Bi range parameters deduced in 

the present work are always larger than the ZBL predictions. 

The differences are beyond the experimental errors and 

cannot be attributed to the lack of precise knowledge of the 

polymer density. As was pointed out before, the relative 
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difference between 'the experimental 	and theoretical vatues 

is independent of the assumed density. 

A source for the observed disagreement could be retated 

to the composition of 	the polymer which was 	taken as 

If 	this is 	not the 	real stechiometry, 

changes in both, the 	theoretical 	and experimental 	range 

parameters 	should 	be 	expected. 	However 	reasonable 

modifications of 	the nominal 	composition (around 10% for 

each component) gives 	onty 2 to 5% of variation in the 

theoretical-experimental discrepancies. 

A second source of disagreement could be associated 

with the 	validity of 	the Bragg's 	rule 	for 	organic 	and 

related materiais. A recent survey' 3 ' have shown a general 

failure of the simple additivity rule for light ions like H, 

He and Li. Differences of the order of 5-10% and some times 

up to 25% have been observed at the stopping power peak 

energy. Concerning heavy ions the information is scarce and 

nothing definitive can be said. In our experiment we have 

applied twice the Bragg's rule. First when we calcutated the 

stopping power of the analysing a beam in the AZ1350 fitm. 

Second when the TRIM was used in order to simulate the 

implanted profiles and extract the corresponding range 
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parameters. 	Therefore, 	in both 	cases we 	are adding 

uncertainties which 	at least partially can account for the 

observed differences. 

There is a third possibility that we want to discuss in 

detail. Recently Grande et 	al 14 > 	have 	reported profile 

measurements for heavy ions implanted into C films. 	The 

extracted range 	parameters have 	shown to 	be always 

significatively 	larger 	(tipically 30%) 	than 	the 	ZBL 

predictions, 	the 	difference being 	independent of 	the 

implantation energy. 	Grande et 	all 5  have 	tried different 

approaches e. g, the type of potential was changed and the 

electronic stopping power was modified but no one has 

improved the agreement between the theoretical and 

experimental data. However good agreement was achieved when 

a correlation between the nuclear and electronic stopping 

powers was included in the ZBL calculations. 

The present case.  is very similar to the C one. We have 

implanted heavy ions into a substrate composed by light 

elements (basically C, 0 and H) and we observed once more 

that the experimental values are significatively larger than 

the ZBL calculation. These facts seem to confirm the 

prediction of Grande et all' stating that this feature 

appears whenever 
	

heavy ions are implanted into light 

substrates. 	Then 	it 	is 	interesting 	to 	check 	if 	the 

theoretical procedure 	developed in 	ref. 15 is suitable for 
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the present 	case. In what foltows we are goIng to summarize 

this procedure and apply it to the present case. 

In the ZBL original calculation a common simplification 

is done by taking the elastic (Sn) and inelastic (Se) 

transfer energy process as uncorrelated. Then 

St = Snuricorr 4 Se 

consequently the energy transfered 	to a 	target atom In an 

elastic binary collision with impact parameter b is given by 

T buncorr. e 
Tm sin 2   

2 (1) 

where Tm is the maximum transfered energy and e is the C-M 

scattering angle. When inelastic effects are taken into 

account, (1) is transformed into 

T(b)=0 ,-," = Tm (f.  sinq+ 0.25(1-02] 	 (2) 

with f = I 1-0(b)/E c , being 0(b) the inelastic energy Loss 

and E c „, the C-M energy. 

In first 	order of 0/E cm , the expression (2) is reduced 

to 

e 
=y E sin2 —e 	

2 
- 200(b) sin 2  — 

2  

and the total energy Loss of the ion becomes. 
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a(b) = yE 	
e 	0(b) - 280(b) sin= Z 	(3) 

In the usual stopping theories the last term of (3) is 

neglected 	and 	in addition it 	is 	assumed that 	6 	is 

independent of 	0(b). This 	last hypothesis 	is not striktly 

correct in particular when Glose collisions occur. 

The dependence of 	with 0(b) is calculated by using 

the electron promotion model described in references 16 and 

17. As a result it can be shown that. 

 

dr b 

 

incoming path + 

r r 2 A -vZBL /ECM- (b /r) 2 
o 

 

 

•OD 
(4) 

  

dr b 

 

outogoing path 
r 2  /1-V ex c /ECM - (b/r) 2  

I r 
o 

 

with E , b and r o  defined as usual (4). The incoming path in 

the C-M system is not modified and can be calculated using 

the ZBL potential (23. After the collision the outgoing path 

corresponds to an excited V.., state potential. As discussed 

in ref. (15] that by taking V.. G (r) = 0(b) with 

X = 1 - 	
0(b) 

 

6(c ,b) - [

eZBL 	b) 	BZBL
(E',b') )  )  

2 

VZBL (ro )  
(4) is transformed into 

(5)  
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(1-Q/Ecm) 
with (.' • c 	 br 	b  

/(1-Q/Ecm) 

lt 

otO 

and eZBL  (c,b) • n - 2 

• r r2/1-VZIIL /E04-(b/r)2 
o 

This is 	an essential 	point In 	the treatment since it 

allows the use of the ZBL magic formula" for (5) not only 

for the incoming but also for the outgoing path. 

In a next step we can calculated the 	total stopping 

power for Bi and Au implanted finto to A21350 film by taking 

finto account 	the inelastic 	effects on the nuclear stopping 

power Sn. 	In this calculation we use for 0(b) the fottowing 

expression: 

0(b) = 0,„.„. (b) + 0,„ (b) 	 (6) 

where 0,„., is the energy loss due to inner etectron and O s, 

due to the valence electrons. For 0,(b) the expression 

proposed by Oen and Robinson [18) can be used. 

r 
0(b), = Se ,‘ (27)-1 a2 exp (-a—a ) 

au  ( 7 ) 

where Se- 	is the ZBL electronic cross 	section a an 

dr b 

empirical paramenter 	taken as 	0.5 	and 	a, 	the 	universal 

screening length 2 ). 
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Concerning 	 it can lie assumed that 	the 

candidates for electron promotIon are the Carbon and Oxygen 

Y. shell electrons and for the heavy impinging atoms the N 

shell electrons. The corresponding excitation energies and 

criticai distances deduced from ref. U19) are displayed in 

table VI. For Bi and Au - light system substrates this is 

the best that can be done since it is very hard for this 

systems to perform molecular orbital calculations. With the 

above excitation energies 0(b) and criticai distances r. it 

is possible to calculate the correlated nuclear stopping 

cross section Sncor. r•l- = f 2 Tr b T(b)cor-..1- 	db 	through 

expressions (5) 	and (2). Then the total correlated stopping 

power becomes. 

	

= 	 + Se with Se = 	 + Se, 

The results of the calculations are disptayed as dashed 

tines in figs. 2 and 3, showing that a good agreement is 

achieved when the original ZBL calculations are modified by 

inclusion of inelastic effects in the nuclear stopping 

power. 

b) 	THERMAL STABILITY  

	

The results 	of the present experiment show (see table 
• 

IV) that the Pu implantations do not produce any significant 
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Improvement In the thermat stability of the A21350 (Hm. lhe 

amount of Carbon 	and Oxigen tosses by the 10 94  Au/cm2  

implanted sample 	is similar if not a titile bit larger than 

that of the non implanted one. These results are observed In 

table IV and In figure 6 where the O and C tosses are 

disptayed for each implanted Au or Bi fluente as function of 

the annealing temperature. For O = 3x10 94  Au/cm2  the O and C 

tosses decrease but still are comparable with those 

corresponding to the non implanted sample. The Bi implanted 

sample with 0 = 10 1 4 at/cm 2  seems to be stable up to 250 °C, 

but for higher temperatu .res tosses even more material (C and 

0) than the non implanted one. However for 0 = 3x1014 there 

is a drastic reduction in the material loss as shown by fig. 

7 and table IV and a significative decomposition of the 

photoresist starts only around 350 =C. 

GuimarZes et ale ,  have suggested that 	the damage 

created by the implantation could be responsible for 	the 

raising of the temperature at which the photoresist starts 

to decompose. The results of the present experiment clearly 

show that the damage is not the only mechanism responsible 

for the above effect. Bi and Au produce the same damage. 

However at (I)= 3x10 14  at/cm2  only Bi is really efficient in 

preventing the dissolution of the photoresist. This means 

that in addition to radiation damage, chemical effects, very 

likely due to bonding of Bi with molecules of the 

photoresist, 	play 

behaviour. 

an 	important role 	in 	its 	thermal 

16 
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Our 	results 	atso show that 	there 	is 1 	threshold 

implantation fluente 	0,„ 	needed 	to 	inhibit 	the 

decomposition of the photoresist. Implantation fluences 

tower than &h seem to accelerate the decomposition as shown 

by fig. 6. For Au this statment is valid for the 200-400 °C 

thermal range, white for Bi the effect starts at 300 °C. The 

4th depends on the characteristic of the photoresist. In the 

case of the AZ111 this threshold fluence Oth  was reported to 

be 0 = 10" Bi/cm 2  white in the present case is higher and 

around 4> = 3x1014 Bi/cm 2 . 	Both photoresists have the same 

stechiometric composition, 	however their structure, density 

and viscosity are different. These could be a reason for the 

differences in the observed 4th needed to stabitize the 

polymer at higher temperatures. 

c) 	DIFFUSIONAL BEHAVIOUR  

The results 	displayed in table V indicate 	that Bi • 

diffuses regularly in the undamaged as well 	as 	in the 

damaged region 	during the 	annealing of 	the 	AZ1350 

photoresist. 

In figure 7 the In of the Bi diffusion coefficients Dd  

and D„ are displayed as function of T - 1. For both fluences 

the experimental D d  points follow straight tines, indicating 

an Arrhenius type behaviour. The extracted activation 

energies are E, = 310 meV and 420 meV for 	the 1024 	and 
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3;10' 4  fluentes 	respectively. The same kind of behaviour is 

fottowed by the bulk diffusion coefficients D, - see fig. 7. 

In this 	case, as 	expected, the 	extracted coefficients are 

Independent of the implantation fluence, being the 

corresponding activation energy value E. = 220 meV. The 

differences In the activation energy values are related with 

the damage produced by the implantation process. Higher the 

fluence, larger the damage and therefore one expect that the 

activation energy of the Bi ions would be higher in 

agreement with what is observed in the experiment. Moreover 

the lowest E. = 220 meV value corresponds to the diffusion 

In the undamaged region. 

On the oder side, table V shows that the Au data do not 

follow a regular diffusional process for nane of the 

implanted fluentes. The differences in the thermal behaviour 

of Au and Bi can be, in principie, attributed to the 

different Au and Bi chemical bonds with the elements of the 

photoresist. 

V. 	CONCLUSION5 

Our range profile results have 	shown 	that 	the ZBL 

predictions are 	significatively 	lower 	than 	experimental 

values. Between 	the various hypotesis raised in this paper, 

we cannot 	disregard the 	one related to the validity of the 

Bragg's rule. 	As mentioned above a recent survey have shown 
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that for 	light ions 	implanted finto 	orga ► ic materiais, the 

average uncertainty 	In the Bragg's rufe is of the order of 

5-10%. On the other side for heavy íons there is not enough 

available data. Therefore it is very difficult to assess 

this effect and it should be left as an open question. 

The hypothesis 	related to 	the inclusion of inelastic 

effects in the theoretical nuclear stopping power, seems to 

be more reliable. In fact, this hypothesis fita with an 

emerging picture which shows that whenever heavy ions are 

implanted into light substrates the experimental range 

parameters exceed significatively the ones proposed by the 

ZBL theory. Moreover, the inclusion of the correlation 

between the 	inelastic and elastic transfer energy processes 

in the 	ZBL calculations bring as a consequence good 

agreement with 	the experimental data. Nevertheless further 

work is needed in order to confim the above hypothesis. 

Concerning the thermal behaviour of the implanted 

polymer it was shown that not only radiation damage but also 

chemical effects are important in raising the decomposition 

temperature of the photoresist. Present and previous 

experiments have shown that a threshold fluence of Bi is 

necessary in order to achieve the stabilization effect. 

This threshold fluence seems to be function of the polymer 

used in the experiment. Finally, our work have shown that 

the diffusional 	behaviour of the implanted ions is strongly 

dependent on 	the characteristic of 	the 	ion 	and on 	the 

implantation process 	itself. While 	Bi diffuses 	regularly, 
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Independent of 	the implantation dose, AU does not foltow an 

Arrhenius behaviour. In addition it was shown that the 

implantation process modifies, via the non recovered damage, 

the characteristics of the Bi diffusionat process. 

1 , 1 	Hf 	A 	01 	 li 	 l ■ 	■■■ 	II I 	i 
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1ABLE 1 

Fluence dependence of the range parameters for 50 keV 20  Bi 

implanted into an 1 vm Mon of AZ1350. The estimated oxigen 

toss as consequence of the implantation process is atso 

shown (typicat error -5%) 

Fluence 
	

Rp 	 ARp 	 Oxygen Loss 

(1 01 4 cm- 2) 
	

(R) 	 (R) 	 (%) 

1 490 110 

5 480 130 

8 470 140 

10 480 120 

25 

(5 

25 

35 

45 
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1ABLE 11 

Experimental and TRIM calculated projected ranges Rp and 

projected range stragglings 	ARp for 20 +8i implanted into 

the A21350 photoresist fitm. 

Energy 	Rp (exp) 	ARp (exp) 	Rp (TRIM) 	eRp (TRIM) 

(keV) 	(Â) 	 (R) 	 (R) 	 (R) 

20 280 50 220 35 

30 350 70 280 40 

50 480 100 380 60 

100 730 120 580 80 

200 1110. 200 930 130 

300 1550 300 1250 190 

, n1 ,  I 	 11 	 11,11 	 ■ , 11,1 	III 	I 	I 



1ABLE III 

Experimental and TRIM calculated projected ranges Rp and 

projected range straggtings tRp for 14-7 Au implanted finto 

the AZ1350 photoresist film. 

Energy 	Rp (exp) 	tRp (exp) 	Rp (TRIM) 	tRp (TRIM) 

(keV) 	 (R) 	 (R) 	 (R) 	 (5t) 

20 290 50 225 35 

30 330 70 285 40 

50 450 80 390 60 

80 620 100 522 75 

100 720 120 605 90 

200 1180 230 1000 140 

27 
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1ABLE VI 

Inetastic energy toss 0 and criticai distance for each ion 

atom combination. 

ion - atom O inn•r •rc a. 

(eV) 

Au - C 
	

660 	 3.6 

Au - 0 
	

800 	 3.0 

Bi - C 
	

760 
	

3.4 

Bi - O 
	

900 	 2.8 

.a„, is the ZBL screening tength. 

11 	 ' , I 	1 , 11 	■■■ I 	 Mi 	 1 
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FIGURE CAPTION5 

Fig. 1. 	a) RBS spectrum of 50 keV Bi implanted finto AZ1350 

photoresist with 10 24  lons/cm2 . No significant Loss 

of oxygen 	and/or carbon are observed. b) RBS 

spectrum implanted at the same energy but with $ 

8x10 1 4 at/cm2 . 	There is 	al¥351. Oxygen toss 	In the 

region from the surface up to 700 R. 

Fig. 2. Comparison of the "'Bi experimental and calculated 

projected range Rp and range straggling áRp as a 

function of the energy. Full points represent the 

experimental results. 	The full 	tines correspond to 

the TRIM predictions. Dashed tines 	represent 	the 

modified TRIM calculations - see text. 

Fig. 3. Comparison of 	the 197 Au experimental and calculated 

projected range Rp and range straggling ARp as a 

function of the energy. 	Full points 	represent the 

experimental results. 	The full 	tines correspond to 

the TRIM predictions. Dashed tines 	represent 	the 

modified TRIM calculations - see text. 

Fig. 4. Right: 	RB5 spectra corresponding 	to unimplanted 

AZ1350 polymer 	film, 	as 	received 	(full 	points), 

after 250 oC 	annealing 	(open points) 	and after 

350 .0 	annealing 	(tozenge). 	Left: 	RB5 	spectra 

31 
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corresponding 	to a ItUtiOw 3x1094 	131/cm= 
implantation into 	the polymer 	film, 	as 	implanted 

(full points), after 300 °C annealing. (open points) 

and after 350 °C annealing (lozanges). 

Fig. 5. Full points 	represent the 	Bi depth profile 	after 

200 °C annealing. The open points show the ion 

distribution after annealing at 300 °C. The insert 

displays the depth dependent diffusion parameter 

used in the calculation. The smooth curve represents 

the calculated depth profile. 

Fig. 6. a)Oxygen and Carbon tosses 	as a function 	of 	the 

temperature for a non implanted AZ1350 samples, Au 

implanted with 0 = 1014 at/cm2  and 3x1014 at/cm2. It 

should be observed that the carbon loss at 250 °C 

for the unimplanted and 0 = 101 4  Au/cm2 samples are 

similar. The same happears at 350 °C for the non- 

implanted, 0 = 	10 1 4 	and 3x1014. 	Au/cm2 	samples. 

b)Idem as 	a) but 	the AZ1350 samples are implanted 

with Bi, 0 = 10 1 4 at/cm2 and 3x1014 at/cm 2 . 

Fig. 7 Bi 	diffusion 	Dd 	coefficients in 	the 	AZ1350 

photoresist for 	4) = 1014 	and 3x1014 	Bi/cm2 as 	a 

function of 1/T. Also are shown the Bi Db diffusion 

coefficients. The 	tines are only drown to guide the 

eye. In all the cases the Bi diffuses regularly. 

1 1 	1 111 	 111 	 1 
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Thermal behavlor and range distribution of 209BI Implanted Int() the Al/V 
bllayer structure 

C. A. Olivieri,' 1  M. Behar, P. L. Grande, P. F. P. Fichtner, and É. C. Zawislak 
Incitai° de Paira, Unimrsidade Federal do Rio Grande do Sul, 90049 Porto Alegre, RS, BrazIl 

J. P. Biersack and D. Fink 
Alestn•r-In ►itut, D-1000 rlin, West Germany 

( Received 7 )ul) ,  1987; accepted for publication 2 December 1987) 

350-keV "Bi was implanted into an AI (1000 rk )/V bilayer system. The Bi depth 
distribution measured by Rutherford backscattering agrces well with predictions obtained via 
the Monte-Carlo simulation method (ratm codc). Diffusion coefficients for Bi in both the V 
substrate of the A I/V system and the puro V foil are extracted after thermal annealings in a 
temperature range between 200 and 700 'C. The results show that the Bi ions follow a hindered 
diffusion at the AI film of the Al/V bilayer and for temperatures higher than 580'C diffhse 
rcgularly in the V bulk. 

I. INTRODUCTION 

The present study is rclated to the distribution of im-
plantei.] Bi ions ai the interffice region of the bilayer system 
composed by a film of AI depositei, 011 V substrate (AI/V). 
This work is the continuation of a systematic investigation 
initiated with the AI/Ti (Ref. 1) and Al/KCI (Ref. 2) sys-
tems, which was undertaken with t Ince major airns. First, to 
enlarge the few experimental available data, which up to 
now mainly deal with insulator/srmiconductor and semi-
conductor/semiconductor system. and second, to compare 
the experimental results with the latest theoretical predic-
tion. Recently, a new version of the Monte-Carlo simulation 
method (Timm code') has been applied in order to predict 
among other properties the entire range distribution of im-
planted ions into bilayer structures. 1.2.4  Finally, we are also 

concerned with the thermal behavior of the implanted ions 
into bilayer structures, to understand the mechanism by 
which the implanted ions diffuse in these kinds of systems. 

ln previous works I •2  studying the Al/Ti and Al/KCI 
bilayer systems implanted with Bi ions, we have found two 
major feátures. First, there is a very good agreement between 
the experimental results and the latest theoretical TRIM pre-
dictions. Second, when the systems are annealed up to 
500 °C most of the implanted ions are trapped at the inter-
face region. Hence, it is of intercst to see if this retarded 
diffusional behavior is a peculiarity of the above two systems 
or if it is a general property of bilayer structures. With these 
purposes, we have undertaken the present work, where we 
have implanted "Bi+ ions, both into a double-layer system, 
composed by an Al film deposited onto a V foil and into a 
pure V foil. Both samples have been isochronally annealed in 
order to compare the corresponding thermal diffusion be-
havior. All depth profiles have been analyzed using the 

Rutherford backscattering technique (RBS). 

II. EXPERIMENTAL PROCEDURE 

The Al/V sample was preparcd at the HM1, Berlin, eva-

porating a film of pure Al of 1000 Â thickness onto a chemi-

cally cleaned V foil (Marz grade) at a pressure of 10 '-10" 

On leave from Universidade Federal de Sào Carlos, SP, Brasil.  

Torr. The Al/V and V samples were implanted at room tem-
perature with 350- and 250-keV Bi+ ions, respectively, at the 
400-keV HVEE lon Implaiitcr of the lnstitute of Physics. 
l'orto Alegre. The beata current density was lower than 1 
pA/cm2  in order to avoid excessive heating of the sample, 
and the implanted %eme was 3 x 10" at/cm 2 . The Bi im-

plantation energy was chosen such that the maximum of the 

13i profile coincides with the interface of the Al/V systen -, 

being the peak concentration around 1.2 at %. 
The depth distributions were measured by the RBS 

technique using a 760-keV "'He" beam. Particles scattered 

at 160°  with respect to the beam direction were energy ana-
lyzed by a standard Si surface barrier detector. The energy 
resolution of the electronic detection system was 12 keV, 
which corresponds to 92 Á depth resolution in V. In some 
experiments two RBS energy spectra have been taken; one 

with normal a incidente ( geometry) and the second at an 
angle of 40' between the directions of the a beam and the 
normal to the sample surface (40° geometry in Fig. 1). 

The thermal annealings of the Al/V sample were per-
formed at 200, 300, 400, 500, and. 550'C for 3 h at each 
temperature, at 580 and 610'C for 2 h, and at 640'C for 1 h; 
the upper temperature was chosen by taking into account the 
phase diagram of the AI-V system, since alloys are formed at 
higher temperatures. The pure V was annealed at NO, 400, 
500, 600, and 700°C 1 h each, covering the same tempera-
ture range as for the composed system. All the annealings 
were made in a vacuum better than 10' Torr. Preliminary 
results in a similar system Al (500 À)/V have been previous-
ly reported.' 

III.EXPERIMENTAL RESULTS 

A. AI/V system 

The range profile of hi in the as-implanted sample, dis-

played in Fig 1, barely shows a discontinuity at the interface. 

The discontinuity is more clearly seen after the measurement 

performed at the 40° geomet ry (see insert of Fig. 1) when the 

depth resolution is improved. 

Annealings up to 50) 	did noa bring any significant 

change to the implanted profile; in particular the discontin- 

4431 	J Appl Phys 63 (9). 1 May 988 
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uity of the Eli profile at the interface did not change (see Fig. 
2). At 580 °C thermal diffusion of the implanted ions starts 
and is characterized by a slight decre:.,e of the Bi concentra-
tion under the peak. Further annea'i- ,gs at 610 and 640 'C 
show a more pronounced diffusion ,ticess manifested by a 
diminution of the Bi concentration and broadening of the 
whole range profile. It is important to remark that after the 
annealing performed at 640'C, the shape of the diffused pro-
file still resembles the implanted one, being only broader and 
smaller as a consequence of the thermal diffusion that has 
.occurred (see Fig. 3). 

L 1 _1 	 
200 	 6Uu 	 1000 	 1400 

DEPTH (A) 

FIG. 2. Profile of 350-keV "'Bi • implanted in the Al( 1000 À )(V system 
after annealing at 550 'C. 

FIG. 3. Profile distributions of 	implanted in the hilaycr A1(1000 Á )/ 
V after annealings at 610 and 640'C. 'the smooth line representa the %imv-
Ialed  using lhe depila purameter gf(x) with f( ) as shown in the 
inseri. 

B. Pure V 

The measured values of the implanted Bi range distribu-
tion in pure V are R p  = 330 Á and áR p•-- 125 À. Anneal-
ings performed up to SOO 'C have not changed the implanted 
profile at ali. A slight decrease in the Bi concentration is 
visible at 600'C, but noticeabie regular diffusion only devei-
ops after the annealing at 700 °C as is shown in Fig. 4, where 
the depth distributions after 600 and 700 'C annealings are 
displayed. 

IV. DISCUSSION 
A. As-Implanted samples 

One of the purposes of the present work is to compare 
the experimental [li prolile implanted in the Al/V system 
with very recent calculations, which make use of a new uni-
versal potential and an Unproved electronic stopping pow-
er." These calculations have been performed using the lat-
est version of the TRIM Monte-Carlo simulation code. 

Figure 1 shows the experimental depth profile together 
with both the TRIM range distribution calculation and the 
convolution of the calculated distribution with the experi-
mental depth resolution. Comparison between theory and 
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experiment shows a good agreement and the profile's struc-
ture at the A I/V interface is very well reproduced by the 
TRIM calculations. 

The measured projected range R, re 330 Á and project-
ed range straggling AR, = 125 À for 250 Bi implanted in 
pure V are also ingood agreement with the TRIM calculated 
values, Rf  = 310 and AR, = 130 À. 

8. Thermal behavlor of the Implanted systems 

H is not straightforward to carry out data evaluation of 
thermal annealing experiments performed after implanta-
tion into multilayer systems. This is basícally due to two 
main reasons. First, the original profile is not a Gaussian 
distribution. Second, it is well known that the damage pro-
duced by the implantation does not always anneal out during 
or immediately after the implantation. Consequently, the 
implanted ions do not follow a regular diffusion, but a diffu-
sion which is infiuenced by the defects produced by the irra-
diation and not annealed out. Therefore, it is very difficult to 
describe the experimental results by analytical methods, un-
less only the very general fratures of the experiment are go-
ing to be extracted. 

In our work, the thermal diffusion after ion implanta-
tion into the bilayer system, is analyzed by using a numerical 
simulation method called "finite difference method." The 
mathematical background of this technique is found in Ref. 
7 and some earlier applications are described in Refs. 8-10. 
With this method any input profile can be diffused indepen-
dent of its shape, by introducing an appropriate depth-de-
pendent diffusion parameter g(x) = g f(x), where g is the 
diffusion parameter and f(x) is the depth functional depen-
dente. This method is adequate for use in bilayer systems 
and/or in systems which due to irradiation effects follow 
enhanced or retarded diffusion, as it is described in Ref. 2. 
Using a computer program based on this technique, we were 
able to estimate the Bi diffusion coefficients in the V bulk of 
the Al/V bilayer system as well as in pure V. On the other 
hand Bi is essentially insoluble in AI (at least in the present 
temperature range), hence, no regular diffusion is expected 
to occur. The experimental results have confirmed this as-
sumption and consequently no attempt has been made to 
determine the Bi diffusion coefficients in Al filma. 

To analyze the diffusion in the AI/V bilayer system we 
have introduced three different diffusion parameters. One 
for the Al fim, a second for the V bulk, and a third one 
characterizing the interface region. This procedure is stan-
dard for the diffusion at any annealing temperature. 

Figure 3 shows a typical example of the above proce-
dure. The full points represent the initial depth profile, 
.which in the present case is the one obtained after 610*C 
annealing. The open points show the final ion distribution 
after annealing at 640 'C. The inseri of Fig. 3 displays the 
depth -dependcnt diffusion parameter used by the program 
in order to reproduce the final ion distribution. From the 
surface up to 780 Á, f(x) is equal to 0.2; then, there is a 
variable diffusion parameter from 780 Á up to 1030 Á, char-
acterizing the interface region; and finally a third constant 
diffusion parameter f(x) = 0.03 corresponding to the V 

bulk. 

Starting from the initial range profile and applying the 
f(x) parameter, the program, after severa! iterations, pro-
l/ides the depth profile shown in lhe figure as a full line. The 
agreement between the experimental result and the simulat-
ed one is quite satisfactory for the V and interface regions, 
and as expected, rather poor for the Al film. The extracted 
diffusion parameter for Bi in the V bulk is 
Dei . v  = 7.5 x 10 -1 ' cm 2/s. 

Similar depth-dependent diffusion parameters have 
been used in order to reproduce the spectra at other anneal-
ing temperatures. The obtained diffusion coefficients of Bi in 
the V bulk are shown in Table I. Despite the fact that there 
are only three experimental points, we can estimate the diffu-
sion coefficient from the Arrhenius plot as shown in Fig. 5. 
The result is: D = 5 X 10-5  exp( - 2.2 eV/kT) cm 2/s. 

As was mentioned in Sec,III B, up to 500'C there is no 
observable Bi diffusion in the pure V foil. A slight diffusion 
starts at 600*C characterized by a diffusion coefficient 
D<10-12 cm 2/s. A noticeable diffusion only begins after an-
nealing at 700 *C. The open circles of Fig. 4 show the Bi 
distribution after annealing at 700 ''é 'and the full line simu-
lates a regular diffusion (see insert ). The agreement is quite 
good and the extracted diffusion coefficient D = 1.35 
X 10'6  cm2/s is quoted in Table 1. 

The analysis of the Bi diffusion in both systems (Al/V 
and pure V) was performed assuming nonreflective surfaces. 
That is, the Bi ions leave the system whenever they reach the 
surface. The agreement between the experimental and calcu-
lated results, in particular for the pure V foil confirms the 
assumption, and this is the reason why the area of the initial 
and final depth profile in Fig. 4 is not conserved. Finally, it 
should be pointed out that there is no available data concern-
ing Bi solubility in V. However, the fact that regular diffu-
sion has been observed is a hint that the Bi implanted con-
centration is, for the studied temperatures, below the 
solubility limit. 

V. CONCLUSIONS 
One of the main purposes of the pres ent work is to com-

pare the experimental range profile of the Bi ions, implanted 
in the Al/V bilayer structure, with the predictions of the 
TRIM program. The calculations reproduce the Bi concen-
tration in the whole range profile and, in particular, at the 
interface region. This kind of agreement, also observed for 

TABLE 1. Diffusion data extracted from present experiment and from Ref. 
15.D," and Da", are, respectively, the diffusion coefficients of Bi in V and 

AI in V. 

AVV bilayer 
Pure V 

T D„,., D,.. DA,., • 
cm'/4 cm z/s cm =/s 

580 1.15x10 - " 
600 1x10'" 2 ± I.4x " 
610 2.9X 10 -  " 
640 7.5 x 10 -  " 
700 1.35 x 10 -  '• 3 ± 0.9x 10 - " 

• Reference 15. 
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FIG. 5. Arrhenius diagram for the 7c"Bi diffusion in the V substrate of the 
AVV bilayer system. 

Al/Ti (Ref. 1) and Al/KCI (Ref. 2) systems gives further 
support to the theoretical assumptions inserted in the TRIM 
program adapted for multilayer systems. 

Concerning the thermal behavior of the implanted Bi 
ions, severa) features can be pointed out. Here, as in the Al/ 
KCI system, we also have to include a depth-dependent dif-
fusion constant for a relatively broad region around the in-
terface in order to account for possible structural near-inter-
face imperfections. 

The fact that the basic structure of the Bi profile (in-
cluding the discontinuity at the interface) is conserved for 
temperatures up to 550 °C is a strong evidence that in the AI 
film as well as at the interface region, we are in the presence 
of a rctarded diffusion. This assumption is supported by re-
sults of a previous experitnent where Bi implanted into pure 
Al foil shows a rapid diffusion and hence completely flat 
distribution after annealing at 400*C (see Fig. 4 of Ref. 1). 
This means that the evaporated Al layer, in contrast to bulk 
AI, proves to be a trap-enriched zone for the implanted Bi 
ions. This behavior was already observed in the Al/Ti (Ref. 
I) and Al/KCI (Ref. 2) systems. 

The Bi ions only start a regular diffusion in the V sub-
strate of the compound system at 580*C. Despite the few 
experimental points we can estimate the diffusion coeffi-
cients as D = 5 X 10' exp( — 2.2 eV/kT) cm 2/s. There are 
no previous available data of Bi diffusion into V in order to 
compare with the present results. On the other hand severa) 
works have been performed concerning vanadium self-diffu-
sion," Fe," Co," and Ta ( Ref. 14) diffusion in vanadium. 
All these studies have been done in a temperature range 
much higher thatt the presett t (typically  1(X X3-1 8(X) ). The 
obtained D, cmllicieetts vary from 9.45 x 10 to 4.24 cm 2/ 
s, and the activation energy is typically of the order of 3 eV, a 
value characteristic of a normal diffusion behavior through a 
single-vacancy mechanism. More recently Lappalainen" 
has studied the Al diffusion in V in a lower temperature 
range (600-1(XX) 'C). The least-squares tilto their experi-
mental data gives 

D = (3 • 	x 10 exp( — 2.4 eV/kT) ert1 2/1. 

Our results agree well with the data of Lappalainen" 
and are also in reasonahle agrecmcnt with other measure-
ments performed in V: V sclf•diffusion and diffusion of Fe, 
Co, and Ta in V bulk. In addition, as displaycd in Table I, our 
measured diffusion constatas for Bi in pure V are consistent 
with the results of Ref. 15 for AI in V. All these facts indicate 
that the diffusion mechanism of 13i in pure V, in the V sub-
strate of the Al/V system and of Al in pure V, is basically the 
same. 

The interpretation of our diffusion results are limited by 
the low-temperature range and also by the few experimental 
points. Taking into account these limitations, the present 
results are consistent with a vacancy diffusion mechanism. 
Alternatively, we cannot completely exclude the occurrence 
of diffusion through short-circuit paths mechanism, which 
could be responsible for the somewhat low activation energy 
value E. = 2.2 eV obtained in this work, as compared with 3 
eV (see Ref. 13). 

In conclusion, the diffusion results of this work show 
that Bi mobility is largely hindered in the Al film of the Al/V 
system, behavior which was already obsérved in previous 
works. " At present we do not have a plausible explanation 
for this behavior. In principie, it could be attributed to non-
annealed strains produced in the Al film when it is evaporat-
ed on the V bulk. On the other hand Bi diffuses regularly in 
the V bulk of the AVV system with the same mechanism as 
in pure V. 
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'Li and 'Li implants into amorphous Si with energies ranging from 4.5 keV up to 2 MeV were profiled by the 6 Li(n,o) 3 H and 
7 Li(p,y) 8 Be nuclear reactions, respectively. The projected range R p  agrees within a few percent with recent calculations of Ziegler. 
Biersack and Littmark. However significant differences are found for the range stragglings AR p . 

1. Introduction 

Ion implantation has became a widespread tech-
nique in the preparation of electronic devices. Currently 
there is a growing interest in the use of MeV energy 
implantation due to the very promising applications in 
the semiconductor technology (e.g. CMOS technology, 
device insulation, tuning of device memories, etc.). On 
the other hand, for the effective use of high energy ion 
implantation, accurate prediction and data are required 
concerning range distributions of there implantations. 
In the MeV region the ion range predictions are very 
sensitive to the electronic stopping power which for 
light ions like Li and B reaches its maximum around 2 
MeV. In this region the projectile is partially stripped 
and a certain part of the target electrons may be ex-
cited. Therefore, the theoretical descriptions became 
rather difficult and several approaches have been pro-
posed. 

In our work on boroa ranges in silicon [1] we have 
found that the theoretical approach of Ziegler, Biersack 
and Littmark (ZBL) [2] reproduces quite well the ex-
perimental findings. On the other hand Posselt and 
Skorupa [3] analysing MeV implantations of P in Si 
have shown that the original approach of Brandt and 
Kitagawa [4] is better suited to describe their experi-
mental findings. More recently Oosterhoof [5] has also 
found that the ZBL predictions are significatively lower 
than bis P implanted into Si experimental results. 

• Humboldt fellow, on leave from Universidade Federal do 
Rio Grande do Sul, Brazil. 
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The present work on Li in Si is twofold intended 
First to provide precise range data in a wide energ ■ 
range. Second to check if the ZBL calculations are 
suitable for describing the experimental data. Some 
earlier measurements have been performed on this sys-
tem [6-8] concerning the lower-medium energy range 
and basically using indirect techniques. Therefore, in 
lhe present work we decided to use a more direct 
analysis technique and on this occasion to expand our 
knowledge to higher energies. To this end we have 
implanted 6Li and into amorphous silicon in an 
energy range which spans from 4.5 to 2000 keV. For the 
depth profile analysis with subsequent range profile 
parameter determination we have used the 7Li(p,y) 8 Be 
and 6  Li(n,a) 3  H nuclear reaction techniques. 

2. Experimental procedure and data analysis 

The targets were prepared from polished (100) ori-
ented silicon single crystal wafers. After chemical clean-
ing, the samples were amorphized by either Ne or Si ion 
bombardments, depending on the type of accelerator 
being used. In ali cases, the beam energy was changed 
over a sufficiently wide range in order to obtain a 
coherent amorphous layer extending from the surface to 
a depth of about 4 tim. The total Ne and Si fluences 
were of the order of 10 15  at./cm2 . The amorphized 
samples were implanted with 4.5, 9 and 20 keV of 'Li 
and 50 keV of 'Li, using the 60 keV ion implanter of the 
Max Planck lnstitute Heidelberg (MPI). The 100 and 
225 keV 6 Li implants were obtained from H. Kranz. 
Frauenhofer Institut, Munich, FRG. The 500. 700, 1000 
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Nuclear reaction data 

and 2000 keV 6 Li implants were carried out at the 6 

MeV EN-tandem accelerator of the MN. Typical im-

planted doses were 10 15-10" 6 Li/cm2  and 10 16  
7Li/cm2 . All implantations were performed at room 
temperature at beam densities lower than 0.5 g A/cm 2 . 

Low energy 'Li implanted samples were analysed 
using the 71.i (p,y) 6 13e reaction at the 2 MeV accelera-

tor of the MPI Heidelberg. The gamma radiation was 

detected by a 5 x 5 in. Nal detector placed at 5 cm 

from the target. For the measurement of 6 Li depth 
profiles we used the 6 1.-i(n,a) 3 H nuclear reaction with 
thermal neutrons extracted form a neutron guide cube 

of the high flux reactor at the Institute Laue-Langevin 

(ILL), Grenoble, France. The a particles were detected 

with a Si detector placed at 165° with respect to the 
incident beam. The total energy resolution of the anlys-

ing system was 16 keV (FWHM). The characteristics of 

the 6 1..i(n,a) 3 H and 7 Li(p,y ) 8 13e nuclear reactions are 
displayed in table 1. 

In a second step, the energy spectra were converted 
into depth profiles. This was performed with a com-

puter program using the a and p stopping power in Si 

as given by Santry and Werner [9], and Ziegler [10], 
respectively. Finally, the depth profiles were analysed in 
terms of the first two inoments of range, i.e. mean 

projected range, R p , and its stragglings, AR p . The 

main source of error turned out to be the uncertainty in 

the used stopping powers, of the order of 4% for 6 He [9] 
and a little less for protons. Other contributions, such as 

'electronic stability and statistics were found to be even 

less important. 

3. Results and discussion 

The experimental results obtained m the present 
work are compiled in table 1. Further included are the 

theoretical predictions by the Monte Canocode TRIM 

[11] which uses a universal interatomic potential [12] 

and the ZBL [2] electronic stopping power as input. In 
addition are displayed the TRIM predictions convo-
luted with the experimental depth resolution. 

Fig. 1 shows the 6 Li and 'Li R p  and áR p  experi-

mental values as a function of the energy. The TRIM 
predictions for 6 1..i differ from the corresponding ones 
for 'Li by less than 3% R p  and 4% in R p  at maxi-
mum energy. This difference decreases with decreasing  

energy. Therefore, the dashed-tine in ftg 1 represents 
the TRIM predictions for both 6 Li and 7Li while the 
full line represents the TRIM convoluted calculations. 

Concerning the projected ranges, fig 1 and tahle 1 

show that there is a quite good agreement between the 

experimental and theoretical values. The maximum dif-

ference is less than 10% and there is no indication of 
systematic deviations as can be inferred from the 

scattering of the experimental data around the theoreti-
cal curve. 

On the other hand the theoretical 4R p  are sys-
tematically lower than the experimental ones. The dif-
ference is of the order of 40% and is almost energy 
independent as is shown in fig. 1. 

Thermal Li diffusion at room temperature as re-
ported by Schoelch [13] has been taken Mio considera-
tion. However, it affects the LIR A  values by typically 
less than 10%. 

In fig. 1 are also displayed results of some earlier 

experiments. As can be observed they cover only the 

low and medium energy range. Concerning R p  there is 

good agreement between the previous and present re-
sults as well as the ZBL calculations. On the other hand 
there is no previously reported AR p values to compare 
with the present work. 

Recently Posselt and Skorupa [3] have investigated 

the choice of an appropriate electronic stopping power, 
in order to reproduce their results of high energy im-
plantation of P in Si. They arrived to the conclusion 

that the original Brand and Kitagawa (BK) approach 

reproduces their results better than the one of ZBL (see 
fig. 2 of ref. [3]). 

For Li implanted Si the situation is different. In fig. 
2 are displayed the calculated R p  and AR p  values as 

10 	100 	1000 
ENERGY(keV) 

Fig. 1. Experimental and theoretical Li in Si R p  and iiR p  
parameters. Dashed lines are TRIM calculations. Full lines are 

TRIM convoluted values. Open and full points represent the 

R p  and R p  values extracted from the present work. Previous 

experimental results are also quoted. h should be noted that 

our R p  data corresponding to 20 and 100 keV agree with 

previous published results. 

I. BEAM-SOLID INTERACTIONS 
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Energy 
[keV) 

Experimental values TRIM results TRIM convoluted 

R,, AR, 

iPrni 
R p  
Rn) 

AR„ 
)Pm) 

R r  á R g, 

IP M i 

4.5 ' 0.035 0.055 0.029 0.015 0.029 0.020 
9 0.060 0.042 0.059 0.022 0.059 0.035 

20 0.130 0.060 0.135 0.040 0.135 0.053 
50 

 b) 
h )  0.327 0.119 0.313 0.080 0.313 0.087 

100 t" 0.520 0.123 0.514 0.104 0.514 0.110 
225 ,, 0.908 0.175 0.919 0.111 0.919 0.115 
500 t" 1.665 0.171 1.547 0.114 1.547 0.116 
700 1.960 0.204 1.921 0.134 1.921 0.134 

1000 2.590 0.222 2.560 0.142 2.560 0.142 
2000 4.677 0.210 4.569 0.142 4.569 0.142 

'Li. 
b) 6  Li. 

10 	100 	1000 
ENERGY (keV) 

Fig. 2. R p  and AR p  parameters as a function of the energy. 
Full limes: ZBL calculations. Dashed limes: BK calculations. 

Full points: experimental results. 

obtained from BK and ZBL approaches. It can be seen 
that there are significant differences between both pre-
dictions; they are typically of the order of 30% for R i, 
and 50% for AR p. Our experimental R p results are very 
well reproduced by the ZBL calculations. However, the 
áR p  values are in better agreement with the BK ap-
proach. This situation is somewhat contradictory, and 
indicates that none of both calculations reproduce pre-
cisely the actual electronic stopping power. 

In a recent work Sántry and Werner [14] have mea-
sured Li stopping powers in Si. The energy covered by 
their work vary from 200 keV up to 1800 keV. Since 
they were unable to separate the electronic stopping 
power from the nuclear one, the total stopping power 
was determined. However, from the theory it could be 
estimated that for 200 keV the nuclear contribution is 
less than 3% and decreases with increasing projectile 
energy. Then it can be assumed that the results of this 
experiment, basically give the Li electronic stopping 
power in Si. 

The results obtained in ref. [14] are shown in fig. 3 
together with the ZBL and BK calculations. It can be 
observed that around the maximum, the measured val-
ues are well reproduced by the BK calculations. How-
ever, for energies lower than 700 keV, the experimental 
values start to deviate from the BK calculations and 
approach to the ZBL ones. Therefore this result con-
firmo the hypothesis that none of both theoretical ap-
proaches reproduce adequately the experimental situa-
tion. 

4. Conclusion 

This is the first time that for medium -high energ\ 
implantation of Li in silicon a direct measuring tech-
nique was applied. Due to the rather large energy range 
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cometi in the present work we havc bem ablc to check 
a widc range of the electronic stopping regime. h was 
shown that ncithcr the Z131. approach no; the BK 
reprmluces precisely the results of the present experi-
mcnt. The R r, values are well rcproduced hy the ZBL 
calculations, while the AR p  are in bctter agrecmcnl 
with the BK approach. 

The present results are at variance with what was 
found for H and B in Si (15,1) where for deep implanta-
tions quite good agreement was found between the 
experimental R p  and AR p  results and the ZBL calcu-
lations. On the other hand, as mentioned above, the 
same approach underestimate the R p  and áR p  values 
found for MeV implantations of P in Si. Therefore, one 
should conclude that the present theorctical picture is 
still unclear and that a systematic experimental work is 
needed in order to give a firm basis for future calcu-
lations. 
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10 B and "B implants into amorphous Si, with energies ranging from 50 keV to 2 MeV and 10 keV to 1 MeV respectively, were 
profiled by the nuclear reactions 1° B(n, a)'Li and 11 13(p, y) 12 C. The projected range R p  and straggling tIR p  agree within a few 
percent with recent calculations due to Ziegler, Biersack and Littmark (ZBL). These results show that the ZBL electronic stopping 
power is adequate to reproduce range parameters resulting from MeV implantations. 

1. lntroduction 

The proper choice of interatomic potentials and 
stopping powers is a fundamental question for charged 
particle interactions with matter. For this reason, Bier-
sack and Ziegler proposed a universal potential [1] (with 
universal screening length), which, together with an 
improved semiempirical electronic stopping power [2], is 
used as input for prog,rams to predict range profile 
parameters of implanted ions. Projected ranges (R p ) 
and range stragglings (dR p ) as predicted by Ziegler, 
Biersack and Littmark (ZBL) are in overall good agree-
ment with most published data [2] for a wide range of 
implantation energies and for a large set of ion/target 
combinations. However, there are still cases where the 
situation is not quite satisfactory, in particular for Si at 
low implantation energies [3], and also for carbon films 
[4]. 

Range distributions of boron in silicon have been 
studied intensively by severa] techniques, mostly in the 
energy range between some keV and 800 keV. On the 
average, the published data are in fair agreement with 
the ZBL predictions [2], but some significant dis-
crepancies exist between several of the studies. On the 
other hand, there is a growing interest in high energy 
(MeV) implantation, due to promising applications in 
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semiconductor technology (e.g. device insulation, tuning 
of device insulation, tuning of device memories, etc). 
The ion range predictions depend sensitively on the 
electronic stopping power, which for boron reaches its 
maximum around 2 MeV. For this regime, the theoreti-
cal description is rather difficult. Recently, Ziegler, 
Biersack and Littmark (ZBL) [2] have developed an 
improved semiempirical electronic stopping power, 
based on the concepts of Brandt and Kitagawa [5]. 

The most recent works on high energy implantation 
[6,7] seem to indicate that the ZBL predictions yield, for 
energies above 1 MeV, too low values for ranges and 
range stragglings (as demonstrated for As, B and P 
implanted into Si). However these works differ consid-
erably in their findings, despite the fact that they used 
the same experimental technique (SIMS). Moreover, 
Fahrner and Feretti [8], by using reflectivity and spread-
ing resistance techniques, reported ranges for boron in 
silicon, which are considerably smaller than previous 
ones [6,7]. 

Therefore, we have undertaken the present experi-
ment, in order to find if the previously observed tend-
ency of deviation from ZBL predictions for higher 
energies can be confirmed by the use of a more direct 
analysis technique. In addition we have included mea-
surements for low energy implants in order to check the 
ZBL predictions for the nuclear stopping regime. To 
this end, we have implanted ' ° B and "B into amorphous 
silicon in an energy range which spans from 10 keV to 2 
MeV. For the depth profile analysis with subsequent 
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ranFe profile parameler determination wc have used the 

1 S( 1). Y. a ) 1 1.i and lhe "Np, y) 12 (' nuclear reaction 

tcchniques. 

2. Experimental procedure and data analysis 

The targets were prepared from polished (100) ori-

ented silicon single crystal wafers. After chemical clean-

ing, the samples were amorphized by either Ne or Si 
bombardments, depending on the typc of accelerator 

being used. In cases, the beam energy was changed 

over a sufficiently wide range to obtain a coherent 
amorphous layer extending from the surface to a depth 
of about 4 sim. The total Ne and Si fluxes were of the 
order of 10 15  at./cm 2 . The amorphized samples were 
implanted with 9.4, 50 and 100 keV of 1° B, using the 60 
keV ion implanter of the MPI. The 400, 600 and 1000 
keV "13 and 500, 700, 1000 and 2000 keV 10 B implants 
were carried out at the 6 MV EN-tandem accelerator of 
the Max-Planck-Institute (MPI) Heidelberg. The 225 
keV 10 13 implant as well as another one at 100 keV were 

obtained from H. Kranz, Fraunhofer-Institute, Munich, 
FRG. Typical implanted area doses were 0.1 x 10 16  
1° B/cm2  and 1 x 10 16 11 B/cm2 . All implantations were 
performed at room temperature with beam densities 
lower than 0.5 pA/cm 2 . The beam was unswept and the 
implanted areas were typically of 2 cm 2 . 

The 10 B profiles were obtained by using the 
10 B(n, y, a) 7 Li nuclear reaction with thermal neutrons 
extracted from a neutron guide tube of the High Flux 
Reactor (HFR) at the Institute Laue-Langevin (ILL), 
Grenoble, France. The 1474 keV alpha particles were 
detected after slowing down in the medium with a Si 

surface barrier diode placed at 135° with respect to the 
incident beam. The total energy resolution of the 
analyzing system as measured using the neutron beam 
was 16 keV (FWHM). 

The 11 B profiles were obtained through the 163 keV 
11 B(p, y)12 C reaction, using the 2 MeV Van de Graaf 
accelerator of the MPI. The sample were mounted nor-
mal to the incident beam, and the gamma radiation was 
detected by a 5' x 5' Nal detector placed at a distance 
of 5 cm from the target. The characteristics of these 
nuclear reactions used in the present work are displayed 
in table 1. 

Table 1 
Nuclear reaction data 

Reaction 	Cross section [b] E., Ey  (MeV] 1' (keV] 

111 11(n, e)'Li 	3.8x10' 	1.474 
11 Np. y/ 12 C 1.6 x 10~ • 	4.4 	 5.5 

In a second step. lhe cncrgv spectra were converted 
loto depth mordes. This was performed with a com-

puter program using the alpha and proton stopping 

powers in silicon as given by Santry and Wcrncr [9] and 

Anderson and Ziegler (101. respectively. Finally, the 
dcpth profiles wcrc analred in tcrms of thcir first four 
momcnts; mcan projecte(' range R p, its straggling 4 R p. 

the skewness [y] and the kurtosis [#]. However, no 

attempt was made to compare the experimental [y] and 

IP] with theory. In the case of 10 8, the appearance of a 
second peak, duc to the compctitive 1774 keV a's from 
the 1° 13(n, of Li reaction in the region of analysis have 
introduced quite large errors in their evaluation. Re-
garding the 11 B profiles, the low cross section of the 
nuclear reaction resulted in a rather small peak-to-back-
ground ratio. The main source of error turned out to be 
the uncertainty in the stopping powers used, evaluated 

to be of the order of 4% for the 4  He [9] and a little less 

for protons. Other contributions such as electronic sta-
bility and statistics, were found to be much less im-
portant. 

3. Calculated range profiles 

The present work extends from the nuclear to the 
mainly electronic stopping regime, which are known to 
be well described in general by the formulations of a 
"universal potential" respectively universal screening 
length [1], and the electronic stopping power according 
to Ziegler, Biersack and Littmark [2]. The universal 
potential compares well with presently determined ex-
perimental potentials, as was recently demonstrated by 
the work of ref. [11]. 

For the electronic stopping power, severa] models 
have been proposed which are mostly based on the 
scaling of the ions under consideration to the well-known 
proton stopping power: 

(ion) = Zjff  Se (proton). 	 (1) 

The scaling factor, Ze2fr  (Zeff  = effective charge) has 
been obtained by Brandt and Kitagawa (BK) [5] origi-

nally, and was modified by semiempirical correction 
factors in a subsequent work by Ziegler, Biersack and 
Littmark (ZBL) [2]. The basic difference between both 
approaches is the estimation of the effective charge of 
the projectile Zi*/Z, and its screening length 11, see 
refs. [2] and [6]. 

The universal potential and the ZBL electronic stop-
ping power are used as input of the Monte Carlo code 
TRIM [12] (version 1986). In order to compare the 
predicted and experimental distributions, the TRIM 
results were convoluted with a) the detector resolution 
in the 10 B case or b) the natural width of the nuclear 
reaction in the 11 B case. 
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4. Experimental results 

hgs. 1 and 2 show two typical depth profiles of 
in amorphous Si, implanted ai 50 and 1000 keV, respec-
tivaly, and the eorresponding TRIM histogram and 
TRIM convoluted festins. For the 50 kcV implant, thcrc 
is exeelleni agreement. The situation is less satisfactory 
for the 1 MeV profile. The extracted moments, R r, and 
á R of all profiles are quoted in table 2 with the 
respective TRIM calculated values. 

100 	200 	300 
	

400 
DEPTH (nm) 

Fig. 1. 1° B implanted at 50 keV finto Si. Histogram: TRIM 
predicted profile. Full line: TRIM convoluted result. Full 

points: experimental results. Dashed line is to guide the eye. 

Table 2 
Range parameters of 105 in Si 
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Fig. 2. 10 5 implanted at 1000 keV loto Si. Full Tine is TRIM 
and TRIM convoluted predictions. Full points: experimental 

results. Dashed Tine is to guide the eye. 

Fig. 3 shows typical 11 B depth profiles at 9.4 keV 
implantation energy. The agreement between the experi-
mental and the theoretical profiles is quite good, but 
less satisfactory for the 11 B implants at higher energies. 
The first two range moments are quoted in table 3 
together with the TRIM and TRIM convoluted results. 

Fig. 4 shows the "B and "B R r, and Alt r, experi-
mental values as a function of the energy. The TRIM 
predictions for "B differ from the corresponding ones 
for 11 13 by less than 3% in R p  and 4% m AR p  at 

2000 

i— 
z 

Lr) i— 
z 1006 
o 
o 

Energy 
[keV] 

Experimental TRIM TRIM convoluted 
R p [fim) AR p [nm] R p [nm] 41R p [nmj R p [nmj AR p [nmj 

50 188 68 188 60 188 63 
100 341 92 340 85 3.10 89 
225 595 119 644 111 644 117 
500 1118 137 1090 133 1090 137 
700 1352 136 1340 136 1340 140 

1000 1759 145 1663 150 1665 153 
2000 2912 160 2660 169 2660 171 

Table 3 
Range parameters of 11 5 in Si 

Energy 
[keV] 

Experimental TRIM TRIM convoluted 
R p [rim] AR p [nm] R i, [nm] t1 R p [nm] R p [rim] á R p [rim] 

9.4 43 40 41 19 41 41 
50 180 55 188 60 188 65 

100 324 87 350 85 350 86 
400 935 125 980 137 980 135 
600 1170 135 1260 144 1260 144 

1000 1770 143 1663 149 1663 149 
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Fig. 3. 11 B implanted at 9.4 keV loto Si. Histogram: TRIM 
prediction. Fui) line: TRIM convoluted results. Full points: 

experimental results. 
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maximum energy. Therefore the dashed line in fig. 4 
represents the TRIM predictions for both 10 B and 11 B 
while the full lines represent the TRIM convoluted 
calculations. We should point out that as the "B pro-
files are well described by Gaussian distributions (y 0, 

3), we could deconvolute the corresponding 4R p  
results easily, which are displayed in fig. 4.  

5. Discussion 

As mcntioncd above, the major aim of the present 
work is to compare the experimental horon profiles with 

those predicted by TRIM over a widc range of energics, 
in order to check not only the nuclear stopping regime 
bui mainly the electronic onc. 

Fig. 4 and tables 2 and 3 show that for encrgics 
below 700 keV there is a quite good agreement between 

our results and TRIM calculations. The averagc dif-
ference is around 5% for R p  and less than 10% for 
4R P' In either case no indication of systematic devia-
tions exists, as can be inferred from the scattering of the 

experimental data around the theoretical curves. In 
addition to the high energy implantation results, we 

have included in fig. 4 some representative data from 
the literature. From the considerable amount of previ-

ous work we selected those which covered a significant 
range of implantation energies 113-15]. 

For energies below 700 keV there is a general agree-
ment between the previous and present results. The 
differences observed for 50 keV < E < 500 keV (on 
average less than 15%) could be attributed to different 
techniques and data treatment used by each group. For 
example those groups using the (n, a) technique have 
adopted different stopping powers. In particular if the 
energy profiles of ref. [13] are converted to depth distri-
butions, using the Santry et al. data 19], good agreement 
with our results is achieved. 

For energies above 700 keV our R , results are 
higher than the TRIM predictions. For 1 MeV the 
difference is 6%, and for 2 MeV around 10%. These 

10 1 	102 	103  
ENERGY (keV) 

Fig. 4. Experimental and theoreticai B in Si R, and 4R, 
parameters. Dashed lines are TRIM calculations. Fui] fines are 
TRIM calculated values. Open and fuil points represent the R p  
and .1R„ values extracted from the present work. Also shown 

are the quoted previous experimental results. 

io° 
oi 	 1 	 io 

ENERGY (MeV) 

Fig. 5. R, and AR p  parameters as a function of energy. Full 
lines: after the ZBL calculations. Dashed lines: after the origi- 

nal BK calculations - see text. Full points: experimental 
results. 
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resubs are consistent with the orles of ref. [6] - ACC fig. 4 
• 

 
where the differences for the same energies are 5% 

and 15%, respectivdy. On the other hand thc R p  values 
reported by Fahrncr et al. [8] arc significantly and 
systematically lower than the present results see fig. 4. 

Our AR I, valucs agrec quite well with the TRIM 
predictions for all thc studies encrgy range. This is not 
the case for thc prcviously published data [6,8,13,15]. 
They show considerable scatter and differ significantly 
from the present and the TRIM results - see fig. 4. 
There is no explanation for this behaviour, except that 
in some cases it could be attributed to the indirect 
nature of the techniques used. 

It should be mentioned that Ingram et al. [16] have 
recently reported results on high energy boron implants 
in Si. Their profiles were quoted to be of nearly Gaus-
sian shape up to energies of the order of 1 MeV. This is 
at complete variance with previous and present results. 
Our 10 B spectra show already at 225 keV deviations 
from Gaussian profiles with experimental third • and 
fourth moments around y = —1 and ft = 5. The anneal-
ing procedure performed in the cited work [16] may be 
the cause of this unusual result. 

Recently, Posselt and Scorupa [7] have investigated 
the choice of an appropriate stopping power, in order to 
reproduce their results of high energy implantation of P 
in Si. They arrived to the conclusion that the original 
Brandt and Kitagawa (BK) approach reproduces their 
results better than the one of ZBL (see fig. 2 of ref. [7]). 

For B implanted Si the situation is quite different. In 
fig. 5 the calculated R p  and áR p  values are displayed 
as obtained from the BK and ZBL approaches. In both 
cases the analytical calculation (PRAL code [17]) of 
Biersack and the universal potential have been em-
ployed, taking finto account the nuclear straggling. 

Fig. 5 shows clearly that the present experimental 
results are much better reproduced by the ZBL calcula-
tions than the BK approach. This is particularly true for 
the AR p  calculation where the differences are of the 
order of 30%. 

5. Condusions 

This is the first time that a direct measuring technique 
was applied for high energy implantation of boron in 
silicon. Due to the rather wide energy range covered in 
the present work, we have been able to check the 
nuclear stopping power regime derived from the univer-
sal potential, and, mainly, the electronic one. It was 
shown that ranges derived according to the concept of 
Ziegler, Biersack and Littmark (ZBL) reproduce the 
present results much better than the ones derived from 
the original Brandt and Kitagawa (BK) approach. For 
energies lower than 1 MeV the agreement between the 
ZBL calculation and the present results is very good. 

For higher energies a slight deviation hclow 101 shows. 
up. On the hasis of the present experimental results, we 
cannot yet exclude the existence of a systematic devia-
tion from the ZBL calculations, with incrcasing energy. 

Wc would like to thank Dr. J.P. Biersack for the very 
hc)pful discussions. 

Nate added in proof. After this paper was sent for 
publication a paper of S. Oosterhoff [18] carne to our 
attention which studied profiles of B implanted loto Si 
in an energy range from 100 to 10000 keV. He has 
basically used SIMS and CV techniques in order to 
determine the four moments of the B distributions. His 
R r, values agree quite well with the present ones (better 
than 8%). However, his áR p  results are consistently 
higher than the present and TRIM ones. This fact 
should be attributed to the indirect nature of the analyz-
ing technique. 
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