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МОДЕЛИРОВАНИЕ ИОН-АТОМНЫХ 
ВЗАИМОДЕЙСТВИЙ ПРИ 
КОРПУСКУЛЯРНОЙ БОМБАРДИРОВКЕ 
ПОВЕРХНОСТИ СТАЛЬНЫХ ОБРАЗЦОВ   
Наведено результати моделювання іонної імплантації за допомо-
гою створеної авторами програми "RIO" і нейронних мереж. Порі-
вняння отриманих даних з реальними зразками показало високу то-
чність зазначених методів при розрахунку параметрів геометрії 
поверхні, що свідчить про перспективність їх використання для 
прогнозування і контролю результатів іонної обробки з метою 
отримання необхідних характеристик імплантатів. 

Введение 
При ионной имплантации происходит взаимодействие бомбардирующих ионов с твердым те-

лом, обуславливающее изменение широкого спектра свойств материалов [1–4]. Повышение износо-
стойкости, прочности, твердости, усталостной прочности вследствие ионного воздействия приводит к 
улучшению эксплуатационных характеристик деталей [5], обработанных ионной имплантацией, что, 
несомненно, делает данную технологию перспективной в условиях современного научно-
технического прогресса.  

Ионная имплантация – наноразмерная технология, суть которой заключается в облучении по-
верхности детали потоком заряженных частиц (ионы мишени и ионы рабочего газа) и внедрении их в 
поверхностный слой на глубины десятков и сотен нанометров [6–8]. Движущей силой процесса им-
плантации является напряженность электромагнитного поля, генерирующего ионный поток. Благода-
ря разбросу ионов в потоке по энергиям, а также элементной и геометрической неоднородности по-
верхности деталей при имплантации происходит целый ряд процессов, вызванных ион-атомными и 
ион-электронными взаимодействиями [9]. Из них целевыми для модификации являются внедрение 
ионов, сопровождаемое образованием радиационных дефектов и их последующая диффузия. 
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Постановка задачи 
Для контролирования процесса и прогнозирования свойств материалов необходимо иметь 

возможность моделирования ионной имплантации. Однако в силу сложности взаимодействия па-
дающих ионов с атомами материала детали и зависимости процесса в целом от макропараметров (на-
пряженность поля, давление в камере и т. д.) в настоящее время трудно найти модели модификации 
реального материала, которые полностью учитывали бы все механизмы, происходящие при ионной 
имплантации. Частично данная проблема решена в публикациях авторов [2, 3, 5, 10–17]. В то же вре-
мя ряд условий, на которые опираются авторы (идеализация материала и геометрии мишени, под-
ложки и др.) не позволяют применять эти модели на практике без достаточной эмпирической прора-
ботки, что предъявляет определенные требования к специализации обслуживающего персонала и 
ограничивает промышленную эксплуатацию ионных установок. 

Серьезным подспорьем в последнее время становятся компьютерные модели. Одной из самых 
распространенных компьютерных программ для расчета параметров и прогнозирования результатов 
ионной имплантации является приложение "SRIM" [18]. В частности, авторы [19, 20] при исследова-
нии структуры стали, обработанной ионной имплантацией, приводят графики концентрационных 
профилей внедренных частиц, построенные с помощью программы "SRIM 2003". Однако, на наш 
взгляд, применение данной компьютерной модели для прогнозирования поверхностных свойств ма-
териала ограничено в силу двух существенных, характерных для таких программ факторов. Первый – 
это начальное предположение об идеальной гладкости исходной поверхности и её стабильности (не-
деформируемости) в процессе ионной имплантации, что не характерно для реальных материалов. 
Второй – отсутствие привязки расчетных параметров программы к поверхностным свойствам (шеро-
ховатость, волнистость и др.), что исключает возможность учета травления поверхности или осажде-
ния на неё пленки, наблюдаемых при имплантации. Таким образом, задачей данного исследования 
является построение модели и выработка методики расчета параметров ионной имплантации для ре-
альных поверхностей с возможностью прогнозирования поверхностных характеристик на примере 
фольги из стали 12Х18Н10Т, имеющей широкое применение в различных отраслях промышленности. 

Основная часть 
Для реализации поставленной задачи авторами создана компьютерная программа "RIO", по-

зволяющая рассчитывать распределение имплантированных ионов по глубине и ряд других базовых 
показателей для реальных материалов подложек. 

На рис. 1 для сравнения приведены графики концентраций элементов по глубине, построен-
ные по программам "SRIM" и "RIO". 

Расчет с помощью обеих программ (рис. 1) показал глубокое проникновение азота (плазмооб-

 
 а) б) 

Рис. 1. Концентрационные профили элементов по глубине, выполненные в программе: 
а) – "RIO"; б) – "SRIM". Обозначения элементов: ♦ – азот; ■ – титан; ▲ – хром; × – молибден 
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разующий газ) в материал подложки (до 80 нм) в сравнении с глубинами проникновения целевых 
компонентов (до 25 нм). Значения максимальных концентраций для хрома сходны (около 
4⋅1023 ион/см3), для титана близки (3,5⋅1023 и 4,5⋅1023 ион/см3). В то же время наблюдается и сущест-
венное различие результатов: для молибдена отличие максимальных концентраций в 3 раза, а для 
азота – в 7 раз. Данный факт можно объяснить тем, что программа "SRIM" производит расчет для 
идеальных ионных потоков, содержащих лишь целевой элемент. Программа "RIO" лишена данного 
недостатка и учитывает то, что реальное содержание металла мишени в потоке колеблется в диапазо-
не от 10 до 50%. 

Еще одна исходная предпосылка разработчиков программы "SRIM" о гладкой и кристалличе-
ской поверхности подложки приводит к тому, что максимум концентрации целевого компонента на-
блюдается на некоторой глубине (до 10 нм), что исключает возможность образования пленки. Однако 
факт осаждения при ионной имплантации неоднократно указан в публикациях [21–25], и в программе 
"RIO" он учтен (рис. 1, а). 

На основании базовых возможностей программы "RIO" и использования ряда закономерно-
стей и аппроксимаций авторами смоделирован процесс ионной имплантации для неровной поверхно-
сти с учетом процессов распыления и образования приповерхностной пленки. В качестве исходного 
образца была взята сталь марки 12Х18Н10Т. Обработка проводилась ионами азота и титана с энерги-
ей 20 кэВ при флюенсе 5⋅1017 ион/см2. 

В результате использования программы получены профили длиной 4 мкм (поперечное сече-
ние образца) необработанного участка и его модели (рис. 2) после имитации процесса имплантации 
(ИИ), что позволяет рассчитать такие параметры, как шероховатость, длина профиля, средний угол 
наклона и т.п. для будущего изделия. 

Для проверки достоверности результатов расчета по модели "RIO" в качестве критерия был 
выбран параметр шероховатости Ra. Согласно расчетным данным, полученным из программы, шеро-
ховатость в процессе ионной имплантации в данном режиме увеличилась с 152 до 165 нм. Анализ 
микрофотографий реального обработанного образца показал, что при аналогичном режиме имплан-
тации увеличение шероховатости происходит со 152 до 163 нм, что свидетельствует о высокой точ-
ности модели "RIO". Поскольку на характер ионной имплантации оказывает влияние природа целе-
вого элемента (элемент-бомбардир), то моделирование провели для различных металлов во всех слу-
чаях сходимость результатов по шероховатости оказалась на высоком уровне. 

В частности, рис. 3 демонстрирует прогноз изменения профиля поверхности и значение ше-
роховатости для образца, обработанного ионами молибдена. Исходя из полученных данных, стано-
вится очевидным, что средняя шероховатость для молибдена почти не меняется (со 152 до 151 нм), 

 
Рис. 2. Профили текстуры поверхности образца и его модели при обработке ионами титана
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хотя количество локальных дефектов явно возрастает. Измеренная шероховатость реально обрабо-
танного образца дает значение 154 нм, что достаточно хорошо согласуется с данными по модели. 

Таким образом, моделирование ионной имплантации позволяет достаточно точно определять 
концентрации элементов, воспроизводить профиль поверхности после обработки и прогнозировать 
значения параметров её текстуры, учитывая не только, собственно, внедрение частиц, но и их эмис-
сию, диффузию и осаждение. 

Для различного рода теплообменных, каталитических, оптических и др. устройств важным 
параметром геометрии поверхности является коэффициент шероховатости KRa, который определяется 
из отношения реальной площади поверхности к проективной. Для нахождения коэффициента шеро-
ховатости недостаточно профиля поверхности, необходимо иметь всю геометрию поверхности, мо-
делирование которой является сложным процессом. Потому в данном вопросе резонно воспользо-
ваться методом нейронных сетей, являющимся одной из функций приложения "Gwyddion" [26].  

Нейронные сети – метод моделирования, позволяющий воспроизводить чрезвычайно слож-
ные зависимости благодаря их обучаемости на примерах. Пользователь нейронной сети подбирает 
представительные данные, а затем запускает алгоритм обучения, который автоматически восприни-
мает структуру данных. Процесс моделирования заключается в обучении сети набором данных (мо-
дель и соответствующий сигнал) и применении «знаний» сети для модели с неизвестным сигналом. В 
случае моделирования геометрии поверхности проще всего использовать микрофотографию по-
верхности с известным масштабом, по которой можно рассчитать необходимые параметры и постро-
ить трехмерную модель. 

Обучение нейросети производится на основе фотографий участка поверхности до импланта-
ции (модель) и после имплантации (сигнал). Далее, применяя метод нейросетей к фотографии необ-
работанной поверхности, на выходе получаем имитацию – фотографию поверхности, какой она 
должна быть после процесса имплантации. 

Данное моделирование позволяет заранее спрогнозировать состояние микрогеометрии по-
верхности, применяя минимум усилий и ресурсов, даже в тех случаях, когда нет возможности про-
вести несколько процессов обработки для подбора оптимального режима. 

Недостатками данного метода моделирования является строгая привязка сети к режимам об-
работки, качественному и количественному составу материала, то есть, нейронная сеть может обу-
чаться и применяться лишь к одному и тому же материалу при условии его идентичной обработки 
(доза и энергия имплантации, имплантируемый ион). 

В данной работе нейросеть была обучена на основании микрофотографий (10×10 мкм), полу-
ченных с помощью микроскопа МИМ-7. Нейросеть обучалась на двух парах «модель-сигнал» и при-
менялась к третьей модели. Полученные сигналы сравнивались по параметрам текстуры (таблица), в 
качестве которых были взяты шероховатость Ra и коэффициент шероховатости KRa. 

 
Рис. 3. Профили текстуры поверхности образца и его модели при обработке ионами молибдена
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На рис. 4 представлены фотографии участка поверхности необработанной стали, ионно-
имплантированной и смоделированной ионно-имплантированной поверхности. 

Анализ микрофотографий (рис. 4) демонстрирует высокую точность прогнозирования релье-
фа поверхности методом моделирования с помощью нейросетей. Сходство значений Ra (табл. 1) сви-
детельствует, что нейросети достоверно воспроизводят соотношения высот пиков и впадин поверх-
ности. Однако контраст микрофотографий (рис. 4, б, в) и значения KRa показывают, что для полной 
обучаемости следует увеличивать количество пар «модель-сигнал», количество шагов обучения, ко-
личество скрытых узлов. 

Параметры текстуры поверхности образцов 

Образец Ra, мкм KRa 
исходная сталь 0,567 3,72 
сталь после имплантации ионов титана 0,64 4,14 
модель, построенная нейросетью 0,636 3,93 

 

Выводы 
Результаты проведенных исследований показали, что, несмотря на сложность процесса ион-

ной имплантации, его вполне можно прогнозировать с помощью моделей, положенных в основу про-
граммы "RIO". Данный программный продукт позволяет предсказать концентрационные профили и 
глубину проникновения целевых и сопутствующих ионов в условиях их имплантации, диффузии и 
осаждения в виде пленки. Такие возможности открывают перспективы точного подбора режима ра-
боты установки без предварительного проведения экспериментов. Накопленные результаты повы-
шают степень обучаемости, а значит, и точность результатов моделирования с помощью нейронных 
сетей. Комбинируя компьютерное программное и нейросетевое моделирование, становится возмож-
ным не только прогнозирование результатов ионной имплантации, но и текстурных характеристик 
образцов, что позволяет контролировать механические, физико-химические, оптические и др. свойст-
ва имплантатов. Учитывая неограниченность локализации приведенного моделирования, считаем, 
что его применение охватывает и макро-, и микроэлементную базу теплообменных и каталитических 
устройств, прецизионных и трибологических пар, изделий с повышенными требованиями к прочно-
сти и износостойкости и т.д. 
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