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ABSTRACT

In the coating processes it is important to
predict the properties of the coated surface or to
obtain a thin film with the desired properties.
The aim of this paper is to get numerical results
on the surface morphology and the roughness of
the thin film.

1. BEVEZETES
A fizika és az anyagtudomanyok egyik nagy
kihivasa az interfészek novekedésének ¢€s
természetben, mind a technologiai
alkalmazasokban lejatszodod folyamatokban. A
statisztikus fizika egy nemrégiben kifejlesztett
igen aktiv kutatasi teriilete a felszini novekedési
folyamatok megértése [1]. A kutatok szamara
kihivast jelent a nanostruktaralt anyagok
szerkezete és tulajdonsagai kozotti kapcsolat
feltdrasa, a nano-léptékii szerkezetek tudatos,
tervezett modon torténd  kialakitasa. A
bevonatolasi eljarasok ipari felhasznalasi
lehetosége, hogy eldirt tulajdonsagokkal
rendelkez6 vékony rétegeket alakitsanak ki
szilard hordozéon [7]. A filmek eldallitasahoz
kiilonb6z6 rétegképzési technikak
hasznalatosak, mint pl. IBS, MBE, CVD, PVD.
A feliileti evolicié dinamikéajaban mind
a felileti durvulasi, mind a simulasi
mechanizmusok vetélkedése figyelhetd meg,
példaul a molekulasugaras epitaxia (MBE) és a
vakuumporlasztas (PVD) soran. Az MBE soran
gyenge részecskenyaldbot iranyitanak a
mintadarabra, igy  gyakorlatilag  atomi
rétegenként épitheté fel a vékonyréteg &s
finoman szabalyozhatdé az Osszetétel A
vakuumporlasztas esetén a forrasbol nem
termikus hatasra Iépnek ki a részecskék, hanem
plazmat hoznak létre. Ez a folyamat
alacsonyabb homérsékleten is végbe mehet. A
két eljaras soran a részecskék lerakodasat és a
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kialakul6  feliileti mintazatok kisimulasat
felilleti diffuzi6 hatarozza meg [2-6]. A
novekvo  feliileten  Onhasonld  struktarak
figyelhetok meg, ugyanakkor a periodikus
mintak novekedése instabil. Valojaban az amorf
vékonyrétegek novekedési folyamatai attraktiv
rendszerben  értelmezhetéek. Az  amorf
szerkezetek térben izotrop jelleget mutatnak
hosszu tava strukturalis sorrend hianyaban. Az
amorf vékonyrétegek kisérleti vizsgalatai,
melyet elektronsugaras porlasztassal hoztak
létre bucka jellegli szerkezetek kialakulasat
mutatjak mezoszkopikus hosszméretben [7-8].
A durvaszemcsés  kontinuum  modellek
sztochasztikus novekedési egyenletei az atomi
méreti novekedési eljardsok bonyolultsagat
jelzik [1].

Nem-egyenstlyi fizikai problémakban a
nemlinearis dinamika és mintazatképzddés mar
tobb évtizede magara vonta a kutatok figyelmét
fizikai, kémiai ¢és biologiai folyamatokban
jatszott szerepe miatt. Azonban csak nemrégen
valt vilagossa, hogy hasonld jelenségek dontd
szerepet jatszanak nanoszintli folyamatokban.
Mig a makro- és mikroszinten nagy elény a
folyamatok ellendrzése specidlis eszkdzokkel és
késziilékekkel, addig nano méretekben az ilyen
eszk0zok  hidnyoznak, vagy hasznalatuk
megfizethetetleniil draga [5]. Ezért spontan a
mintazatképzodés ¢és az  Onszervezddések
megfigyelése  kiilonlegesen  igéretes e
folyamatok ellendrzésében.

A technologiai eljarasokban  tobb
szempontbol jelentds a feliiletek bevonasanal az
olyan anyagok alkalmazasa, amelyek rendezett
szerkezetl feliileti rétegeket  képesek
kialakitani. Vékony filmek nanostruktiralasa
olyan beavatkozas, amellyel eloirt szerkezetii
feliiletbevonatokat indukalhatunk, vagy
ellendrizhetjik a mar meglevd lerakodasok
mintazatat. A nanoszerkezetek mérete €s alakja
kialakulhat spontan a bels6 fesziiltség hatasara,
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vagy kiilsd fesziiltség alkalmazasaval. A
jelenlegi kutatasok célja, hogy megértsik a
feliileti instabilitasok fizikai okat ¢és eldre
jelezziik azok idoébeli alakulasat.

A dolgozat célja, hogy fizikai
modellalkotas utan numerikus szimuldcioval
eldallitsuk a bevond eljaras soran kapott feliileti
struktarat az anyagi ¢és fizikai paraméterek
fliggvényében ¢€s meghatarozzuk a feliileti
érdesség id6beni valtozasat néhany specialisan
valasztott esetre.

2. AZ ALKALMAZOTT MODELL

A matematikai megkozelitésben nagyon fontos,
hogy a paraméterek bizonytalansagat a
modellbe beépitsilk. A bizonytalansagok 6
forrasai nehezen megjosolhatok. Ilyenek
példaul az atomi szintli elasztikus egymasra
hatasok és a feliileti allapotvaltozasok. A
szabalytalan feliiletek jellemzését leir6 parcialis
differencidlegyenletekhez ~ szabad  perem-
feltételek jarulnak. A parcialis differencial-
egyenletek megolddsa analitikusan nem, vagy
csak rendkiviil ritkan allithatok el6, az
alkalmazott numerikus algoritmusok pedig

altalaban nem  stabilak, ezért variacios
modszereket  sziikséges  alkalmazni. A
jelenséget leird6 meghatarozd  egyenletek
rendszerint erdsen nemlinearis

differencialegyenletek.

A felilet bevono eljarasokban a
kiindulo allapotban az alaplap egy majdnem
teljesen sikfeliilet és az eljaras soran a goz
részecske  sugarakban érkezd  részecskék
merblegesek a feliiletre és a lerakoeljaras
jellemzoje a lerakddas fluxusa. A feliiletre
érkezd részecskék kiilonbozo feliileti diffuzios
folyamatokom mennek keresztiil amig elérik a
végleges helyzetiikbe. Ezen részecskékbol épiil
fel a novekedd feliileti réteg bizonyos ido
elteltével. A feliileti réteget jellemzd magassag
vagy morfologia a H (t, X, y), mely fiigg a ¢
id6tél és a helykoordinataktol. A feliileti
struktira fejlodését a feliiletre éppen érkezo
részecskék ¢és a felilletre mar kondenzalt
részecskék hatarozzak meg. Az idoben és
trében  lejatszodd  folyamatot  kiilonbozd
mechanizmusok egymadasra hatdsa hatarozza
meg, mint a durvulds, a simulds ¢és az
alakképzodés. A felilet  durvulasanak
vizsgalatdhoz  a h(t,x,y)=H(tx,y)-Ft
magassagprofilt vizsgaljuk, ahol F' az &tlagos
lerakodas mértéke és £ kielégit egy h, = G(Vh)
tipusi egyenletet valamely a lerakoeljaras
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beallitasi  paramétereitdl ¢és az
paraméterektol fliggd G funkcionallal.

A 16 cél, hogy olyan determinisztikus
egyenleteket  allapitsunk meg, amelyek
megoldasai a fizikai jelenséget megfeleloen
jellemzik, és amelyekbol a kezdeti feltétellel
nyert eredmények nagy valosziniiséggel
érvényesek maradnak hosszu ido eltelte utan is.
Az egyenletek néha kiegésziilnek még
sztochasztikus tagokkal is, amelyek
hémérsékleti vagy muszeres zajokat
reprezentaljak. Ebben a dolgozatban a zaj
hatasaival nem foglalkozunk.

anyag-

A dolgozatban a ¢ idében lejatszodo
folyamatokat egy-dimenzioban az X
helykoordinataval  elemezzikk. A  feliileti
magassagot az elméleti sikfeliilettdl a h(x,t)
magassagfiiggvény jellemzi.

Specialisan a Kuramoto-Sivashinsky
(KS) egyenlet a determinisztikus dinamikus
rendszer mintapéldaja, amely a fizikai jelenség
komplex térbeli és idobeli kaotikus viselkedését
irja le. Ennek altalanos alakja

ht = _hxx - hxxxx + (hx )2 4 (1)

ahol az indexek az x, ill. a ¢ valtozo szerinti
derivaltat jelolik. Az (1) tipust egyenlettel a
lang front terjedését, a plazma ion hulldmok
mozgasat ¢és kémiai fazis  turbulenciat
modellezik [2]. Az (1) egyenletnek egy
modositott alakjat alkalmazzak az amorf
vékony filmrétegek és a felszin durvulasi
folyamatainak ~ modellezésére, ahol a
jobboldalon szerepld nemlinedris tag helyett
egy masik nemlinedris tag jelenik meg:

ht = _hxx _hxxxx -r (hx )jx N (2)

— 1
50

1. abra A (3) egyenlet h(t,x) megoldasa r =0,01
esetén
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A (2) egyenlet az Un. ’conserved’
Kuramoto-Sivashinsky (CKS) egyenlet [9, 10],
ahol az r anyagi és fizikai paraméterekbdl
szamitando. Vizsgalataink soran a (KS) és a

(CKS) egyenletek  egyesitett  valtozatat
alkalmazzuk:

ht = _hxx _hxx)cx + (hx )2 -r (hx )iv ’ (3)
amellyel vékonyrétegek durvulasa
jellemezhetd.

A vékony filmek fizikai
viselkedésének, a novekedési folyamatoknak és
a mikrostruktarak fejlodésének jellemzésére a
hasonlosagi modszer alkalmazhato [11]; ebben
a dolgozatban a megoldasok vizsgalatahoz a
numerikus szimulaciot vizsgaljuk. Ezek az
eredmények nyujtanak segitséget abban, hogy
magyarazatot adjunk a kisérletekben megfigyelt
jelenségekre és validaljuk a matematikai
modellt. Igy kovetni tudjuk a fesziiltségi
hatasokat a fizikai jelenségek megértésében. Az
egydimenzios CKS egyenlet megoldasat

x x
h0,x)=0,01 cos—| 1+ sin— 4
(0,x) 00316( szn16j 4)

periodikus peremfeltétel mellett térben Fourier

spektral  kollokaciés  modszerrel, idében
negyedrendi Runge-Kutta modszerrel
exponencialis  idddifferencia  sémaju  id6

diszkretizacioval hataroztuk meg
xe0,327] 1€[0,250] N =256, Ar=1/100

(lasd 1. abra).

A surlodas, kopas és kenés folyamatai
mikodd miszaki felilletek kozott mennek
végbe az adott kornyezetben, tehat harom
dimenzidoban. A felilletek mikrogeometriai
jellemzésére a napi gyakorlatban altalaban
kétdimenzios metszetprofilt vizsgalnak. A
feliiletek strukturajanak, mikro-topografidjanak
ismerete a mindség ¢s a mikodés kapcsolatanak
elemzésére, a  gyartmanyok  tribologiai
viselkedésének elemzésére iranyul.

A filmfelilet (3) egyenlet szerinti
idébeli és térbeli fejlodését szemléltetik a 2-4.
abrak a feliilet struktarajanak
keresztmetszeteire ¢=1000 iddpillanatban r
kiilonbozo értékeire.

Az érdesség idobeni valtozasat az
atlagos magassagtol valo eltéréssel a w(?)
fliggvénnyel szemléltetjiik

wz(t):%;[ .t )— e[ ax,
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ahol h(t) a atlagmagassagfiiggvény a

L
h(t)= % jh(x, £ )dx alakbél szamithato.
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5.abra. A w(t) gorbe, ha t =1000 és r =0,01

Megfigyelhetd az 5. abra alapjan, hogy
a feliilet durvulasa csak kb. 120 idéegység utan
kezdédik meg. Ez az id6 a kiindulo feliilet
mindségétol fiigg. Ha a (4) peremfeltételben az
egyenléség jobb oldalan  szereplé 0,01
amplitidé megnd 1 értékre, akkor ez a feliileti
érdesedés kb. 50 idéegység mulva kezdddik el.
Megallapithatd, hogy minél simabb a kiindulo
feliilet annal késobb jelenik meg a feliileti
topografia durvuldsa. A w(t) gorbék alakjat a

(3) egyenletben szerepld anyagi ¢s fizikai
paramétereket egyesitd r egyiitthatd is
jelentésen befolyasolja (lasd 6. abra).
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6.dbra. A w(t) gorbe, ha t =1000 és r =1
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