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Streszczenie: W pracy opisano procedury symulacji Monte Carlo procesu rozpraszania wstecznego w krysztatach zawie-
rajacych dyslokacje. Sigmoidalny ksztatt ugietych rzedéw (ptaszczyzn) atomowych mozna przyblizy¢ funkcjg arctan,
co stanowi model dystorsji sieci krystalicznej w poblizu potptaszczyzny dyslokacji krawedziowej. Badania strukturalne
krysztatow AlGaN i SrTiO, za pomocg HRTEM pozwolity wyznaczy¢ parametry geometryczne zaburzen sieci krystalicz-
nej w sasiedztwie dyslokacji (kat ugigcia w punkcie przegiecia funkcji arctan oraz odleglos¢ miedzy jej asymptotami).
Zaleznos$¢ kazdego z tych parametrow od odlegtosci od krawedzi dyslokacji mozna przyblizy¢ funkcja eksponencjalnego
zaniku i wyznaczy¢ wspolczynniki tej funkcji. Dane te zostaly wykorzystane w symulacjach Monte Carlo widm rozpraszania
wstecznego AlGaN oraz SrTiO, i pozwolily na ilosciowa parametryzacje rozktadu dyslokacji w defektowanych krysztatach.

Stowa kluczowe: analiza defektow ztozonych, kanatowanie jonow, symulacje Monte Carlo

Analysis of crystal lattice deformations in the vicinity of dislocations

Abstract: A procedure of Monte Carlo simulation of a backscattering process in crystals containing dislocations was
described in this publication. Sigmoidally bent atomic rows (planes) can be approximated by an arctan function being a
model of the lattice distortion in the vicinity of a dislocation. HRTEM analysis of AlGaN and SrTiO, crystals allowed
determination of the geometrical parameters of crystalline structure distortion in the vicinity of a dislocation (a bending
angle at the inflexion point of the arctan function as well as the distance between its asymptotes). A dependence of each
of these parameters on the distance from a dislocation edge can be approximated by an exponential decay function. The
parameters of this function can be calculated from the experimental data. The parameters obtained were used in Monte
Carlo simulation of the backscattering process in AlGaN and SrTiO, and enabled quantitative determination of the depth

distribution of dislocations in defected crystals.
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1. Wprowadzenie

Defekty strukturalne wplywaja na zmiany wtasciwo-
Sci materialow krystalicznych, co oznacza konieczno$é
rozwoju m.in. metod ilo§ciowej oceny ich koncentracji.
Defekty te powstaja w trakcie wzrostu krysztatow, ich
domieszkowania (np. implantacji jonéw) czy tez w wyniku
oddzialywania z wysokoenergetycznymi czastkami (np.
w energetyce jadrowe;).

Podstawowa metoda ilosciowego pomiaru rozktadu
defektow - kanalowanie jonow umozliwiata analize tylko
tych struktur, w ktorych defekty powstawaly wskutek
nieskorelowanych ze sobg zmian polozen atomow wzgle-
dem ich potozen rownowagowych. Ten rodzaj deformacji
nazywany jest przypadkowo przemieszczonymi atomami
(RDA - randomly displaced atoms). W wigkszosci przy-
padkéw, zwlaszcza w elektronice i1 energetyce jadrowej,
dominujacym typem defektow sa jednak dyslokacje.
Oceny ich koncentracji dokonuje si¢ gtownie poprzez
wytrawianie i obserwacje mikroskopowe. Metoda ta jest
niszczaca i pozwala uzyskac informacje jedynie o $red-
niej koncentracji dyslokacji w jednostce powierzchni na
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wybranych glebokos$ciach, bez danych dotyczacych ich
petnego rozktadu glgbokosciowego.

Celem badan opisanych w niniejszej publikacji by-
lo stworzenie modelu odksztalcen sieci w sasiedztwie
dyslokacji poprzez opracowanie nowych metod analizy
zaburzen strukturalnych powstajacych w krysztatach
zawierajacych dyslokacje oraz zastosowanie tych metod
do wyznaczenia parametréw geometrycznych charakte-
ryzujacych ten model. Modyfikacja procedury symulacji
rozpraszania wstecznego na dyslokacjach byta niezwykle
istotna ze wzgledu na umozliwienie iloSciowego pomiaru
rozktadu glebokosciowego dyslokacji metodg nienisz-
czacy, co stanowi ogromny postep w dziedzinie analizy
defektow w krysztatach.

Skupienie uwagi na AlGaN, powszechnie stosowanym
polprzewodniku, oraz wykorzystywanym w energetyce
jadrowej SrTiO, (STO) pozwolito precyzyjnie wyznaczy¢
rozklady glebokosciowe defektow prostych i dysloka-
cji oraz oceni¢ charakter procesu narastania defektow
w tych popularnych zwigzkach. Rozwoj tej metody analizy
defektow moze wptynaé m.in. na lepszy dobor materiatow
stosowanych w elektrowniach jadrowych (np. inertnych
matryc) czy tez opracowanie sposobéw wprowadzania
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wysokich koncentracji domieszek do materialow krysta-
licznych.

2. Metody badawcze

W badaniach zastosowano dwie komplementarne
metody badawcze: rozpraszanie wsteczne jondw w trybie
kanatowania (RBS/C) oraz wysokorozdzielcza transmisyj-
ng mikroskopi¢ elektronowa (HRTEM). Wyniki analizy
obrazow HRTEM postuzyly jako dane wejsciowe do
analizy widm rozpraszania wstecznego uzyskanych dzigki
RBS/C przy pomocy symulacji Monte Carlo (MC), co
umozliwito modyfikacje programu symulacyjnego stoso-
wanego w analizie widm RBS/C.

2.1. Rozpraszanie wsteczne (RBS, RBS/C)

RBS (Rutherford BackScattering) jest metoda mikro-
analizy jadrowej shuzaca do badania przypowierzchnio-
wych warstw cial statych. W wyniku kulombowskiego
oddzialywania z atomami tarczy jony analizujacej wiaz-
ki (zazwyczaj He") o ustalonej energii sa rozpraszane
w roznych kierunkach. Detekcja jondw rozproszonych
wstecz pod wybranym katem (np. 170°) pozwala m.in.
na zroéznicowanie pierwiastkow wchodzacych w sktad
probki (Rys. la) dzigki dobrej rozdzielczosci masowe;j,
ktéra rosnie wraz z katem detekeji [1].
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Rys. 1. Widma RBS zarejestrowane dla AlGaN przy energii
analizujacej wiazki jonow He 1,5 MeV: (a) widmo random
rejestrowane podczas obracania probki, gdy niewyrozniony jest
zaden kierunek krystalograficzny, (b) widmo virgin rejestrowane,
gdy kierunek <0001> krysztatu niebombardowanego jest row-
nolegly do wiazki jonow He, (c) widmo aligned rejestrowane,
gdy kierunek <0001> krysztalu bombardowanego jonami Ar jest
rownolegly do wiazki jonéw He (dawka jonow Ar 5 x 10'° cm™?).
Fig. 1. RBS spectra for AlGaN recorded at energy of a He ion
beam of 1.5 MeV: (a) random spectrum, recorded whilst a sam-
ple is rotating, when none of the crystallographic directions is
parallel to the ion beam, (b) virgin spectrum, recorded when the
<0001> direction of the non-bombarded sample is parallel to the
beam, (c) aligned spectrum, recorded when the <0001> direction
of the Ar ion-bombarded sample is parallel to the beam (dose of
Arions: 5 x 10" cm?).

W przypadku materiatlow o budowie monokrystalicznej
RBS umozliwia poznanie rozktadow glebokosciowych
defektow strukturalnych dzigki tzw. kanalowaniu jonow
(RBS/Channeling). Orientacja badanego materiatu tak, by
jeden z gléwnych kierunkéw krystalograficznych byt row-
nolegly do wigzki analizujgcej, wymusza ruch wigkszosci
jonéw He w kanatach utworzonych pomiedzy rzedami
atomowymi. Jednoczesnie istotnie spada liczba jonow
rozproszonych wstecz (Rys. 1b). Do ich rozproszenia
dochodzi gtownie wtedy, gdy na ich drodze pojawig si¢
defekty strukturalne. Na widmie pojawia si¢ wowczas
tzw. pik zniszczen $wiadczacy o wystapieniu defektow
w pewnym obszarze krysztatu (Rys. 1c) [2]. Metoda
RBS/C jest niezastgpiona w analizie probek, w ktérych
gestos¢ defektow jest zbyt duza dla poprawnej analizy
przy uzyciu innych metod badawczych.

2.2. Symulacje Monte Carlo (MC)

Gloéwnym narzgdziem stosowanym przy ilosciowym
wyznaczaniu rozktadow glgbokosciowych defektow jest
program symulacyjny McChasy (Monte Carlo CHAnelling
SYmulation), napisany w jezyku programowania Delphi
(rozszerzenie jezyka Turbo Pascal) i przeznaczony na
komputery klasy PC [3]. Program McChasy pozwala na
odwzorowanie widm RBS/C na drodze symulacji ruchu
wielu tysigcy wirtualnych jonéw He w ekranowanym
polu elektrycznym atoméw tarczy. W trakcie symulacji
McChasy tworzy w pamigci wirtualng komorke i ob-
liczajac matlymi krokami oddziatywania z jej atomami
wyznacza trajektorie jondw He. Za kazdym razem, gdy
jon He dotrze na koniec wirtualnej komorki, jest prze-
noszony na jej poczatek - proces ten jest powtarzany do
momentu obliczenia tzw. prawdopodobienstwa zderzenia
jadrowego odpowiadajacego danej trajektorii. Jest ono
matematycznym splotem rozktadu strumienia jonow wiaz-
ki analizujacej i1 rozktadu prawdopodobienstwa wibracji
termicznych atomow tarczy obliczanym kolejno dla kazde;j
ptaszczyzny atomowej prostopadiej do kierunku jonow
He. Na koniec symulacji warto$ci prawdopodobienstwa
zderzenia jadrowego sg przeliczane na widmo RBS [3].

Uzytkownik programu moze zada¢ rozktad gleboko-
sciowy defektow, ktory zostanie uwzgledniony w procesie
symulacji — potozenia czg¢sci atomow wirtualnej komorki
badanego materiatu zostang wowczas odpowiednio (loso-
Wwo) zmienione, co wplynie na ich oddziatywanie z jonami
He i spowoduje zmiang ksztattu widma RBS/C. Jesli ten
ksztatt odbiega od ksztattu widma do$wiadczalnego, wow-
czas uzytkownik modyfikuje zadawany rozktad defektow
i program McChasy ponownie dokonuje obliczen — proces
jest powtarzany az do uzyskania zadowalajagcego odwzo-
rowania widma do$wiadczalnego.

Wyznaczajac rozktady defektow w probkach bom-
bardowanych roznymi dawkami jonéw (a zatem réznigce
si¢ stopniem zdefektowania) mozna pozna¢ charakter
narastania defektow. Wiedza ta jest wykorzystywana np.
przy ocenie zachowania materialow narazonych na pro-
mieniowanie jonizujace w elektrowniach jadrowych czy
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tez do wyznaczenia progu deformacji plastycznej krysz-
tatow domieszkowanych wysokimi dawkami domieszek.

W pierwszej wersji program McChasy potrafit do-
konywa¢ symulacji widm RBS/C przy zalozeniu, ze
w krysztale wystepuja wylacznie defekty proste — atomy
przemieszczone (RDA). Wprowadzona po6zniej modyfi-
kacja umozliwiata uwzglednienie takze dyslokacji, przy
czym spowodowane tym przesuni¢cia atomow wirtualnej
komorki byty obliczane przez program w oparciu o przy-
blizenie ksztaltu rzedu atomowego ugietego w sasiedztwie
rdzenia dyslokacji dwoma tukami o statych promieniach
[4]. Determinowalo to staty kat ugiecia réwny 1° i nie
uwzgledniato zaleznosci jego warto$ci od rodzaju struk-
tury ani ich zmian wraz z odlegloscig ugigtych rzedow
od dyslokacji. Mozliwe byto zadanie wylgcznie ptaskiego
rozktadu glebokosciowego dyslokacji, ktore miatly inter-
pretacje probabilistyczng — na podstawie ich rozktadu pro-
gram ustalal tylko prawdopodobienstwo ugigcia kanatow
na danych glebokos$ciach i na tej podstawie dokonywat
odpowiednich przesuni¢¢ atoméw wirtualnej komorki.

Obecna wersja programu zostata zmodyfikowana
W oparciu o teori¢ sprezystosci (model Peiersa-Nabarro),
w mysl ktorej ksztalt rzedow (ptaszczyzn) atomowych
w sasiedztwie dyslokacji moze by¢ przyblizony funkcja
arctan. Determinuje to odpowiednie przemieszczenia
atoméw komorki wirtualnej tworzonej w trakcie symula-
cji [5 - 6] i wplywa na wigkszg precyzje uzyskiwanych
wynikoéw symulacji, przez co poprawia zgodno$¢ teorii
z eksperymentem.

3. Przebieg prowadzonych badan

3.1. Model odksztalcen sieci krystalicznej w sasiedz-
twie dyslokacji krawedziowej

Dyslokacja krawedziowa jest przyktadem defektu li-
niowego struktury krystalicznej. Moze by¢ ona utozsamio-
na z pojawieniem si¢ w sieci nadmiarowej potptaszczyzny.
Zgodnie z teorig Peierlsa-Nabarro (co zostato potwierdzone
w badaniach strukturalnych za pomoca HRTEM) ksztalt
rzedow atomowych tworzacych plaszczyzny ugicte
w sasiedztwie takiej potptaszczyzny dyslokacji najlepiej
przybliza funkcja arctan [5 - 6]:

z) = barctan(az), (1)

gdzie a i b to wspotczynniki multiplikatywne funkcji, cha-
rakteryzujace poszczegodlne rzgdy w poblizu dyslokacji,
zas$ z jest zmienng tozsamg z osig ¢ krysztatu (okreslajaca
kierunek kanatowania). Ptaszczyzna z = 0 jest granica mig-
dzy obszarem zawierajacym potptaszczyzne dyslokacji,
a obszarem niezdefektowanym (tzw. plaszczyzna poslizgu
dyslokacji), jednoczes$nie zawiera ona punkty przegigcia
funkcji arctan opisujacych kolejne ugiete rzgdy atomowe.

Wspotczynniki a 1 b wszystkich rzgdéw atomowych
w obrebie danej plaszczyzny rownoleglej do potplaszezy-
zny dyslokacji sg identyczne. Dystorsja ugietych ptasz-

czyzn zanika natomiast dopiero w pewnej odleglosci od
dyslokacji, wobec czego wspodtczynniki a 1 b beda zalezaty
od odlegtosci poszczegdlnych ptaszezyzn od dyslokacji.
Znajomos¢ zaleznosci f(z) dla kazdej ugietej ptaszczyzny
pozwala zatem otrzymac¢ pole przesuni¢¢ atoméw na
obszarze krysztatu zaburzonym wskutek pojawienia si¢
dyslokacji. Parametryzacja ugietych rzedéw atomowych
funkcja arctan stanowi model odksztatcen sieci krystalicz-
nej w sasiedztwie dyslokacji i jest podstawg modyfikacji
programu McChasy. Model ten wymaga wyznaczenia
wspolezynnikéw a i b wystepujacych we wzorze (1) dla
kolejnych rzgdow (ptaszczyzn) atomowych, w miare¢ od-
dalania si¢ od dyslokacji. Mozna je otrzyma¢ posrednio
poprzez okreslenie dwoch parametrow:
- maksymalnego kata ugigcia rzedu mierzonego w punk-
cie przegiecia funkcji arctan, n;
- odleglosci migdzy asymptotami funkcji arctan, D.
Wspotczynnik b jest zwigzany z odleglo$ciag miedzy
asymptotami D zaleznoscia:

b=7> )

D
T
gdy bowiem b przyjmuje wartos$¢ 1, wowczas z wlasnosci
funkcji arctan D = n. Parametr b bedzie nazywany zredu-
kowang odlegloscia (migedzy asymptotami funkcji arctan).

Z warto$ci pochodnej arctan w punkcie z = 0 oraz
z faktu, ze warto$¢ liczbowa pochodnej jest wspotczyn-
nikiem kierunkowym stycznej do wykresu funkcji w tym
punkcie wynika zalezno$¢ [8]:

tgn = ab, (3a)
skad:
_len_ mgy
a=—p = - (3b)

Znajomos¢ parametréw 7 1 D umozliwia wobec tego
jednoznaczne sparametryzowanie ksztattu dowolnego
rzgdu atomowego ugietego w wyniku pojawienia si¢ dys-
lokacji w krysztale przy pomocy funkcji arctan. Parametry
n 1 D moga by¢ natomiast wyznaczone dzigki analizie
zdefektowanych struktur krystalicznych ujawnionych przy
pomocy HRTEM.

3.2. Analiza obrazéw HRTEM

Wysokorozdzielcze pomiary TEM (HRTEM) wy-
konano w laboratoriach HZDR Rossendorf (Niemcy)
dla Al ,Ga, N (na JEOL JEM 2010 TEM obrazujacym
przy napieciu przyspieszajacym 200 kV) oraz w PNNL
Richland (USA) dla SrTiO, (na FEI Titan HRTEM obra-
zujacym przy napigciu 300 keV). Oba materialy zostaty
uprzednio poddane bombardowaniu réznymi dawkami
jonow Ar o energii 320 keV w celu wytworzenia defektow
strukturalnych. Obrazy dyfrakcyjne przedstawiono przy
uzyciu odwrotnej transformaty Fouriera (IFFT - Inverse
Fast Fourier Transform) oraz z zastosowaniem odpo-
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b)

maski dla IFFT prostopadle

Rys. 2. Obraz dyfrakcyjny otrzymany za pomoca HRTEM dla monokrysztatu AlGaN bombardowanego dawka 5 x 10" cm? jo-
néw Ar (a) oraz jego odwrotna transformata Fouriera o powigkszeniu 620 kx, wykonana na gt¢bokosci 350 nm od powierzchni
(b). Widoczne rzgdy atomowe (linie biate) i kanaly migdzy nimi (linie czarne) utozone zgodnie z kierunkiem osi ¢ krysztatu.
Czerwona linia jest krzywa Bézier 4-stopnia utatwiajacg pomiar parametréw geometrycznych zaburzen sieci krystalicznej
w sasiedztwie dyslokacji w programie Zwilzalno$¢ v1.0.

Fig. 2. A diffraction image of the AlGaN monocrystal bombarded with Ar ions (to the dose of 5 x 10" cm?) recorded by HRTEM
(a) and its inverse fast Fourier transform (magnification 620 kx) recorded at the depth of 350 nm from the surface. White lines refer
to atomic rows parallel to the crystal c-axis, whereas the black ones refer to channels between them. A solid red line is a 4-degree
Bézier curve which enables measurements of geometrical parameters of the crystal lattice distortion in the vicinity of dislocations

by the Wettability v1.0 program.

wiedniego kontrastu. Na Rys. 2 zaprezentowano przykta-
dowy obraz dyfrakcyjny monokrysztatu AlGaN (Rys. 2a)
i odpowiadajaca mu mikrografi¢ powstala po zastosowaniu
IFFT (Rys. 2b). Rys. 3 przedstawia uzyskany z HRTEM
obraz struktury STO (Rys. 3a) i odpowiadajacy mu obraz
IFFT (Rys. 3b). Linie biate widoczne na mikrografiach
IFFT reprezentujg rzgdy atomowe, linie czarne ozna-
czaja kanaly, w ktorych poruszajg si¢ jony He w trakcie
pomiarow RBS/C.

Do wyznaczenia parametrow 5 i D zaadaptowano
program Zwilzalno$¢ v1.0 przeznaczony do pomiaru
kata zwilzania cieczy. Umozliwia on poprowadzenie
wzdhuz kazdego z widocznych na obrazie IFFT rzedow
atomowych ugietych w poblizu dyslokacji krzywej Bézier
4-stopnia, ktora parametryzuje ksztatt funkcji atctg (li-
nie czerwone na Rys. 2b i 3b), a nastgpnie ustalenie jej
asymptot i pomiar kata miedzy nimi, a styczng do krzywej
w punkcie przegiecia. Odlegto$¢ miedzy asymptotami
moze by¢ ustalona przy pomocy dowolnego programu
graficznego (np. MS Paint, w ktérym obraz wpisywany
jest w 2-wymiarowg siatke wspotrzednych wyrazonych
w pikselach). Dla kazdej z asymptot wybiera si¢ pare
punktow jednoznacznie ja wyznaczajacych i analitycznie
wyznacza si¢ odlegto$¢ miedzy asymptotami. Dzieki

znajomosci geometrii mikroskopu TEM oraz wlasciwo-
ci obrazu (tj. jego powickszenia) odleglos¢ wyrazona
w pikselach moze by¢ przeliczona na jednostke uktadu SI.

Dla kazdego z materiatdw dokonano analizy wielu
obrazow IFFT przedstawiajgcych zdeformowane i zawie-
rajace dyslokacje obszary krysztatow na kilku wybranych
glebokosciach, roznigce si¢ stopniem zdefektowania,
zaleznym od dawki jondw Ar. Zauwazono, ze wartosci
parametrow geometrycznych # i D charakteryzujacych
poszczegolne plaszczyzny atomowe réownolegle do
polptaszczyzny dyslokacji (czyli tym samym wszystkie
tworzace je rzedy) maleja wraz z odlegloscia plaszczyzn
atomowych od dyslokacji. Charakter tego zaniku dobrze
przybliza funkcja eksponencjalna, ktorej wspotczynniki
moga by¢ wyznaczone w dowolnym programie do analizy
danych, pozwalajacym dopasowac lini¢ trendu do znanej
serii wynikow (np. MS Excel, Sigma Plot).

Dla kazdej z zaobserwowanych dyslokacji wyznaczo-
no eksponencjalny charakter zaniku warto$ci parametrow
n 1 D w funkcji odlegtosci r opisywanych przez nie
ptaszczyzn atomowych od dyslokacji. Usrednione zalez-
nosci zebrano w Tab. 1 i wykorzystano przy modyfikacji
programu McChasy, co zostato szerzej opisane w § 3.3.
W przypadku obu materiatdw maksymalna warto$¢ para-
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b\
Rys. 3. Obraz struktury monokrysztatu SrTiO, bombardowanego dawkg 5 x 10'* cm™ jonéw Ar otrzymany za pomocg HRTEM
(a) oraz jego odwrotna transformata Fouriera (b). Widoczne rzedy atomowe (linie biate) i kanaly (linie czarne) utoZzone zgodnie
z kierunkiem osi ¢ krysztatu. Czerwona linia jest krzywa Bézier 4-stopnia utatwiajaca pomiar parametrow geometrycznych dyslo-
kacji w programie Zwilzalno$¢ v1.0.

Fig. 3. An image of the SrTiO, monocrystal bombarded with Ar ions (to the dose of 5 x 10" cm™ recorded by HRTEM (a) and its
inverse fast Fourier transform (b). White lines refer to atomic rows parallel to the crystal c-axis, whereas the black ones refer to

channels between them. A solid red line is a 4-degree Bézier curve which enables measurements of geometrical parameters of the
crystal lattice distortion in the vicinity of dislocations by the Wettability v1.0 program.
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Tab. 1. Zaleznos¢ kata ugigcia rz¢dow (ptaszczyzn) atomowych w sasiedztwie dyslokacji (1) oraz zredukowanej odlegtosci migdzy
asymptotami funkcji atctg (b) w funkcji odleglosci od potptaszczyzny dyslokacji [7 - 8]. Wartosci liczbowe (poza warto$ciami katow)
wyrazono w pm, 1 jest odlegtoscia ptaszczyzn od dyslokacji w kierunku wyznaczonym przez jej wektor Burgersa.

Tab. 1. The dependence of the bending angle of the atomic rows (planes) in the vicinity of a dislocation (1) and the dependence
of the reduced distance between atctan asymptotes (b) on the distance from a dislocation half plane [7 - 8]. Values in all formulas
(except angle values) are in pm, whereas 7 is the distance of the atomic planes from the dislocation measured in the direction de-

termined by its Burgers vector.

AlGaN
n(r) = 45°exp(- r/1000)

StTiO,
n(r)=11°xp (- /2500)

b(r) = 155,4 exp(- r/2000) b(r) = 122,5 exp (- #/5000)

(ich liczba odpowiada zadanej koncentracji na danej
glebokosci). Potozenia atoméw wirtualnej komorki krysz-
talu sg nastepnie modyfikowane w zaleznosci od dwoch
czynnikow: odleglosci rzedu atomowego, w sktad ktérego
wchodza, od dyslokacji (w kierunku wyznaczonym przez
wektor Burgersa) oraz od odleglosci atomoéw wirtualnej
komorki od punktu przegiecia funkcji arctan opisujacej

metru D wynika z warto$ci wektora Burgersa dla danej
struktury, ktory — zgodnie z teorig sprezystosci — ogranicza
maksymalne przesunigcie atomow plaszczyzny sgsiaduja-
cej bezposrednio z pojedyncza dyslokacja krawedziowa
w obszarze, w ktorym w strukturze pojawita si¢ nadmia-
rowa poélptaszczyzna.

3.3. Modyfikacja kodu Zrodlowego programu McChasy

Modyfikacja kodu zrodtowego programu McChasy po-
legata na wprowadzeniu nowego sposobu przemieszczania
atoméw tworzacych wirtualng komorke, oddziatywania
z ktérg sa brane pod uwage podczas symulacji ruchu
atomu He w badanej strukturze. W najnowszej wersji, na
podstawie postulowanego przez uzytkownika rozktadu
glebokosciowego dyslokacji, program McChasy losowo
wybiera wspotrzedne przestrzenne krawedzi dyslokacji

22

dany rzad. Najpierw, na podstawie zalezno$ci zawartych
w Tab. 1 oraz odlegltosci migdzy rzedem atomowym a pot-
ptaszczyzna dyslokacji, ustalane sg warto$ci parametrow
n 1 D charakteryzujace rzad, a nast¢pnie (wg wzordw 2
i 3b) obliczane sa wspotczynniki a i b wystepujace we
wzorze 1.

Rys. 4 przedstawia przyktadowy schemat losowego
rozmieszczania krawedzi dyslokacji w krysztale (Rys.
4a) oraz wplyw, jaki pojawienie si¢ dodatkowej potptasz-
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-3000

Rys. 4. Schemat uwzglednienia dyslokacji w programie McCha-
sy: a) przyktad losowo wybranych potozen i orientacji krawedzi
dyslokacji; b) stopien ugigcia trzech przyktadowych rzgdow ato-
mowych (niebieskie kota) w roéznej odlegtosci od potptaszczyzny
wybranej dyslokacji (czerwone kota).

Fig. 4. A scheme showing how dislocations are selected in the
McChasy program: a) random positions and orientations of di-
slocation edges, b) distortions of three exemplary atomic rows
(blue circles) at different distances from an extra half-plane of a
selected dislocation (red circles).

czyzny dyslokacji wywiera na przemieszczenia atomow
sasiadujacych rzedéw od ich potozen rownowagowych
(Rys. 4b). Kierunek linii dyslokacji krawedziowej lo-
sowany jest z zachowaniem sensu fizycznego wektora
Burgersa (prostopadtego do krawedzi dodatkowej pot-
plaszczyzny), czyli pokrywa si¢ z jednym z gléwnych
kierunkow krystalograficznych danej struktury, przy czym
kierunek ten jest zawsze prostopadly do osi ¢ krysztatu,
tozsamej z kierunkiem kanatowania w metodzie RBS/C.
Wptyw wielu dyslokacji na potozenie atomow jest addy-
tywny — przemieszczenia atoméw komorki elementarne;j
wynikajace z rdéznego przebiegu funkcji arctan danej

plaszczyzny, zaleznego od jej odlegtosci od poszczegdl-
nych dyslokacji, sumujg sig.

W wyniku zadanej przez uzytkownika koncentracji
defektow prostych (RDA), okreslony procent atomow
zostaje ponadto — jak w dotychczasowej wersji programu
— dodatkowo losowo przemieszczony w trakcie symulacji
trajektorii kanalujacego jonu. Oznacza to, ze atomy wirtu-
alnej komorki tworzonej przez program McChasy doznaja
poczatkowo przesuni¢¢ wynikajacych z wartosci funkcji
arctan opisujacej ksztalt poszczegdlnych plaszczyzn
w poblizu dyslokacji, a nastepnie cz¢$¢ z nich (w zalezno-
$ci od zadanego przez uzytkownika rozktadu gleboko$cio-
wego defektow prostych) dodatkowych przypadkowych
przesuni¢¢. Ostateczny wynik symulacji (widmo jonow
rozproszonych wstecz pod wybranym katem) poréwnuje
si¢ z eksperymentem i dokonuje korekcji postulowanych
rozktadow glebokosciowych defektéw do momentu, gdy
widmo symulacyjne zgadza si¢ z rzeczywistym w grani-
cach niepewnosci statystycznych.

3.4. Symulacje AlGaN

W celu weryfikacji zmodyfikowanej wersji progra-
mu McChasy przeprowadzono symulacje MC probek
Al ,Ga; N bombardowanych jonami Ar o energii
320 keV (dawkami zawierajagcymi si¢ w przedziale
1 x 10"“—5x 10" cm?). Dzigki obrazom HRTEM stwier-
dzono, ze w sieci tej dominuja pojedyncze dyslokacje,
a ksztatt rzedow atomowych ugigtych w ich sasiedztwie
odpowiada wykresowi funkcji arctan. W miar¢ wzrostu
dawki jonéw Ar stopien zdefektowania struktury AlGaN
ro$nie i na obrazach IFFT widoczne staja si¢ petle dys-
lokacyjne oraz uktady wielu dyslokacji wystepujacych
w odlegltosci kilku-kilkunastu odlegtos$ci atomowych od
siebie (Rys. 5).

Pomiary RBS/C dla AlGaN wykonano w HZDR przy
trzech wartosciach energii analizujacej wiazki jonéw He:
1.5, 2.2 oraz 3.0 MeV. Zbadano préobki o réznym stopniu
zdefektowania zaleznym od dawki jonéw Ar. Przepro-
wadzono nastepnie dwa rodzaje symulacji w programie
McChasy: przy zalozeniu, ze w materiale powstaly wy-
lacznie defekty proste (RDA) oraz zakladajgc istnienie
w strukturze kombinacji defektow prostych i dyslokacji.
Otrzymane rozktady gtebokosciowe defektow potwier-
dzily, ze zgodnie z przewidywaniem przyjecie zatozenia
0 wystepowaniu w strukturze krystalicznej wytacznie
RDA prowadzi do niefizycznego rozwigzania, ktdre suge-
ruje istnienie defektow na catej glebokosci probki, czyli
rowniez w obszarze znacznie wykraczajacym poza zasieg
jonow Ar. Jest to nieuzasadnione i wymusza sformutowa-
nie naturalnego wniosku, ze oprocz defektow prostych
w materiale pojawiajg si¢ dyslokacje, ktore modyfikuja
trajektorie jondow He i maja istotny wplyw na ksztatt
widma RBS/C.

Symulacje przeprowadzone z uwzglednieniem
kombinacji RDA i dyslokacji prowadza do sensownej
postaci rozkladéw glebokosciowych defektow, zgodnych
w dobrym przyblizeniu z zasiggiem jondw Ar. Rys. 6
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a)

— ey

b)

Rys. 5. Fragmenty obrazow IFFT (powiekszenie 620 kx) monokrysztatéw AlGaN bombadrowanych dawka 5 x 10" cm™ jonow Ar

z widoczng petla dyslokacyjna (a) i para dyslokacji (b).

Fig. 5. Snapshots of the IFFT micrographs (magnification 620 kx) of AlGaN monocrystals bombarded with Ar ions (dose
of 5 x 10" cm?) with visible dislocation loop (a) and dislocation couple (b).
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Rys. 6. Przyktadowe rozklady glebokosciowe defektow prostych (RDA) oraz dyslokacji uzyskane dzigki symulacjom MC w pro-
gramie McChasy dla monokrysztatu AlGaN bombardowanego dawka 5 x 10'5 cm™ jonow Ar.
Fig. 6. Exemplary depth distributions of simple defects (RDA) and dislocations in the Ar ion-bombarded AlGaN crystal (dose

of 5 x 10" cm™?) obtained from the McChasy simulations.

przedstawia przyktadowe glebokosciowe rozktady defek-
tow otrzymane dla probki AlGaN bombardowanej jonami
Ar w dawce 5 x 10" cm. Uzyskane wyniki byty kontynu-
acja pracy [9], w ktorej opisano symulacje przeprowadzo-
no korzystajac z poprzedniej wersji programu McChasy.
Jakosciowa zgodnos$¢ przewidywan dotyczacych rozktadu
defektow zostala zachowana. Stwierdzono, ze maksymalne
warto$ci rozktadow glebokosciowych dyslokacji (na Rys. 6
maksimum rozktadu odpowiada glgbokosci 50 - 100 nm
od powierzchni probki) sg praktycznie niezalezne od pier-
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wiastka z energii analizujacej wiazki jonow He, podczas
gdy analogiczne maksima rozktadow glebokosciowych
RDA (na Rys. 6 maksimum to odpowiada glebokosci
150 - 175 nm) wykazuja silng zaleznos¢ od pierwiastka
z energii. Potwierdza to wczesniejsze przypuszczenia, ze
dominujaca forma defektow w badanych probkach AlGaN
sa raczej plataniny dyslokacji niz obszary amorficzne
utworzone z atomow przemieszczonych w nieuporzad-
kowany sposob. Szczegdtowy opis badan mozna znalez¢
w publikacji [7].
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3.5. Symulacje SrTiO,

Wspoélpraca z Environmental Molecular Sciences
Laboratory (EMSL) nalezacym do Pacific Northwest
National Laboratory (PNNL) w Richland, WA (USA),
umozliwita kontynuacje realizowanych wcze$niej wspol-
nych badan nad bombardowanymi jonowo probkami STO
[10], materiatu wykorzystywanego w energetyce jadrowe;j.
Przeprowadzone w ITME bombardowanie jonami Ar
o energii 320 keV w zakresie dawek 3 x 10— 1 x 10" cm™
pozwolito na wykonanie badan strukturalnych za pomoca
HRTEM oraz RBS/C w EMSL w ramach projektu Open
Acces oraz wyznaczenie parametrow geometrycznych
zaburzen sieci krystalicznej w sgsiedztwie dyslokacji
(Tab. 1).

Uzyskane widma RBS/C ujawnity, ze dawki jonow Ar
przekraczajace 1 x 10" em? powodujg catkowitg amorfi-
zacje probek w obszarze odpowiadajacym maksimum roz-
ktadu zasiegu jonow Ar, co wymusito ponowne przepro-
wadzenie procesu bombardowania jonami Ar w nizszym
zakresie dawek (w przedziale 1 x 10 — 1 x 10" cm™).
Pomiary RBS/C wykonano w Instytucie Fizyki PAN
w Warszawie (IFPAN) przy energii wiazki He wynosza-
cej 2,0 MeV, a do zarejestrowanych widm dopasowano
w programie McChasy widma symulacyjne. Zalozenie,
ze w strukturze wystepuje tylko jeden rodzaj defektow
(RDA) daly ponownie (jak w przypadku AlGaN) nie-
fizyczng posta¢ glebokosciowych rozktadow defektow.
Symulacje przeprowadzone dla kombinacji obu rodzajow
defektow (RDA + dyslokacje) pozwolity wyznaczy¢
krzywe tempa narastania defektow w funkcji dawki jo-
néw Ar. Wyniki tych badan zostaty szczegdtowo opisane
w pracach [3, 8, 11].

4. Dyskusja wynikow

Wartos$ci parametréw geometrycznych zaburzen sieci
krystalicznej w sasiedztwie dyslokacji w bombardowanych
jonami Ar monokrysztatach AlGaN i SrTiO, wyznaczo-
ne dzigki badaniom strukturalnym za pomoca HRTEM
pokazuja, ze poprzedni model ksztattu ugigtego rzedu
atomowego w poblizu dyslokacji (przyblizanego dwoma
tukami o statych promieniach) byt duzym uproszczeniem.
Kat ugigcia n rzgdow (ptaszczyzn) atomowych sasiaduja-
cych z dyslokacja zalezy wyraznie od rodzaju struktury
i znacznie przewyzsza wartos¢ 1° — w przypadku AlGaN
osigga nawet 45° (Tab. 1). Ponadto, mimo znacznie
wigkszego maksymalnego kata ugigcia ugiete plaszczyzny
w AlGaN szybciej daza do wyprostowania niz w STO,
gdzie maksymalny kat ugigcia maleje e-krotnie ~ 2,5 x
dalej od poéliptaszczyzny dyslokacji (Tab. 1). Takze
przesunig¢cia atomoéw w obrgbie ugietych rzgdow ato-
mowych (mierzone parametrem D) nie sg state i maleja
z odlegtoscia od dyslokacji, a tempo ich zaniku zalezy
od materiatu. Fakty te $wiadcza o tym, ze traktowanie
wszystkich rzedow w sasiedztwie dyslokacji identycznie
jest nieuzasadnione.

Oba te fakty Swiadcza rowniez o silnej zaleznos$ci pa-
rametrow geometrycznych dyslokacji od rodzaju struktury
krystalograficznej i oznaczaja konieczno$¢ prowadzenia
analogicznych badan takze w przypadku innych struktur.
Parametry geometryczne dystorsji sieci krystalicznej
w sasiedztwie dyslokacji okazujg si¢ bowiem niezwykle
istotnym czynnikiem wptywajacym na doktadno$¢ symu-
lacji Monte Carlo i poprawno$¢ otrzymywanych dzigki
nim wynikow.

5. Podsumowanie i wnioski

Procedura symulacji Monte Carlo procesu rozpra-
szania wstecznego w krysztatach zawierajacych dyslo-
kacje zostala zmodyfikowana z wykorzystaniem badan
strukturalnych za pomocag HRTEM. Ksztalt plaszczyzn
atomowych odksztatconych sigmoidalnie wskutek poja-
wienia si¢ dyslokacji w strukturze sparametryzowano za
pomoca funkcji arctan, co pozwolito na stworzenie mo-
delu zaburzen sieci krystalicznej w sasiedztwie dyslokacji.
Wspotczynniki opisujace funkcje arctan sa zalezne od
dwoch parametrow geometrycznych: kata ugigcia # oraz
odlegtosci migdzy asymptotami D. Wyznaczy¢ je mozna
dzigki nowo opracowanej metodzie analizy zaburzen
strukturalnych, wykorzystujacej krzywe Bézier 4-stopnia
prowadzone wzdhiz ugigtych rzgdow atomowych wi-
docznych na obrazach HRTEM struktur krystalicznych
zawierajacych defekty liniowe.

Parametry # i D maleja z odlegloscia ugietych rze-
dow (ptaszczyzn) atomowych od dyslokacji. Charakter
ich zaniku dobrze opisuje funkcja eksponencjalna, ktorej
wspoétczynniki wyznaczone dla dwu struktur: AlGaN oraz
SrTiO, zebrano w Tab. 1. Dane te wykorzystano do mo-
dyfikacji programu McChasy oraz w symulacjach Monte
Carlo widm rozpraszania wstecznego, co pozwolito na
ilosciowa parametryzacj¢ rozktadu dyslokacji w defekto-
wanych krysztatach. Uzyskano dobra zgodno$¢ wynikow
symulacji z danymi eksperymentalnymi (otrzymane gle-
bokosciowe rozktady defektow liniowych zgadzaty si¢ co
do rzedu wielkosci z ggstosciami wynikajacymi z analizy
obrazow HRTEM na danych gigbokosciach) i tym samym
potwierdzono poprawnos$¢ zastosowanych procedur.

Zmierzone dla AlGaN i SrTiO, parametry geometrycz-
ne sieci krystalicznej w sasiedztwie dyslokacji (7 1 D) sa
obok postulowanych rozktadow glgbokos$ciowych defek-
tow, zadawane przez uzytkownika w pliku zréodtowym za-
czytywanym przez program McChasy przed rozpoczgciem
symulacji. Wobec tego przed przystagpieniem do symulacji
widm RBS/C kazdego nowego materiatu nalezy wczesniej
wyznaczy¢ parametry # i D charakteryzujace dystorsj¢ je-
go struktury krystalicznej w sasiedztwie dyslokacji. Mozna
tego dokona¢ np. wykorzystujac kosztowna, czasochtonng
i niszczaca dla probek metodg HRTEM — lub przyja¢ ad
hoc arbitralne warto$ci parametréw 7 i D.

Docelowo planowane jest stworzenie uniwersalnego
modelu pozwalajacego na wyznaczenie parametrow # i D
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dowolnego zwigzku w sposob mniej skomplikowany niz
poprzez analizg obrazéw IFFT uzyskanych przy uzyciu
HRTEM. Obiecujace mozliwosci symulacji zaburzen
struktury krystalicznej w sasiedztwie dyslokacji daje dyna-
mika molekularna, a jej wykorzystanie dla potrzeb badan
analogicznych do opisanych w niniejszym artykule bedzie
przedmiotem badan naszego zespotu w przysztosci. Gdy
zachowanie parametréw # 1 D charakteryzujacych ugie-
cie rzedow (ptaszczyzn) atomowych w miar¢ oddalania
si¢ od polptaszczyzny dyslokacji zacznie by¢ znane dla
szerszej grupy zwiazkdw, wowczas informacje te zostang
wbudowane w kod zrédlowy programu McChasy i wybor
struktury krystalicznej bedzie jednoznacznie determinowat
warto§ci parametrow geometrycznych uwzglgdnianych
przez program podczas symulacji.

6. Podzigkowania

Badania zostaty przeprowadzone w ramach dziatalno-
sci statutowej ITME oraz czgéciowo przy udziale projektu
EMSL Open Access 34930. W publikacji zacytowano
fragmenty rozprawy doktorskiej mgr. Przemystawa Jozwi-
ka obejmujacej wyniki badan opisane w niniejszej pracy.
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