RELATORIO FINAL
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SIMTRA.
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Deposices de filmes de titanio, aluminio, gadolinio e cobre por pulverizacdo catodica foram
simuladas com o programa SiMTra, variando a pressdo e a distancia tela-alvo. A presséo interfere na
taxa de deposi¢do, na energia e no angulo de incidéncia. A presenca da tela aumenta a energia média
dos &tomos depositados.

1. Introducéo

Uma das maneiras mais usuais de se modificar as propriedades superficiais de um material €
revesti-lo com um filme fino. A deposicdo de filmes possui aplicagbes em &reas tecnologicas e
cientificas como na microeletronica, 6tica, metalurgia e também pode ser usada para fins decorativos.
Existem varios processos de deposi¢cdo de filmes finos, entre eles se destaca a deposicdo por
pulverizagdo catodica (magnetron sputtering) que consiste basicamente na deposi¢do de &tomos
gjetados por bombardeamento idnico da superficie de um alvo. Os ions que atingem o alvo sdo
gerados em um plasma magneticamente confinado em frente ao mesmo.

No sputtering convencional o alvo é colocado no catodo do sistema e o substrato, superficie
em que o filme sera depositado, pode ou ndo constituir o dnodo (Fig. 1a). Dentro do reator é colocado
um gas inerte, geralmente argénio. Quando se aplica uma tensdo entre os eletrodos do sistema é gerada
uma descarga elétrica que produz ions positivos desse gas. Os ions séo acelerados em direcdo ao alvo
e colidem nele gerando um processo de colisdes em cascata na superficie desse solido (Thompson,
2002), o que faz com que atomos desse alvo possam ser ejetados. Os atomos ejetados sdo
transportados na fase de vapor e quando encontram uma superficie, condensam e formam o filme,
ocorrendo deposi¢do em todas as superficies do reator, mas principalmente no substrato.
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Figura 1: Sistema do sputtering convencional (A) e do magnetron sputtering (B). (Fontana, 1997)
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O magnetron sputtering é muito semelhante ao sputtering convencional. A diferenca é a
presenca de um campo magnético ndo-homogéneo em frente ao catodo (Fig. 1b). Isso aprisiona os
elétrons secundarios (elétrons arrancados do alvo devido a colisdo dos ions) préximos ao alvo,
aumentando a taxa de ionizagcdo do plasma e aumentando consequentemente o nimero de atomos
ejetados. Entre as variagBes do sistema magnetron sputtering, destaca-se o sistema triodo magnetron
sputtering (Fontana, 1997), em gque uma tela aterrada é inserida entre o alvo e o substrato (Fig. 2). A
tela atua como anodo e o plasma fica confinado entre o alvo e a tela.
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Figura 2: Sistema Triodo Magnetron Sputtering do Laboratério de plasma da UDESC de Joinville.
(Dianclen, 2013)

As propriedades do filme formado dependem da condicéo de deposicdo, podendo ser alteradas
de acordo com a aplicacdo de interesse. Utilizando um programa de simulagdo pretende-se estudar
mais detalhadamente esse processo, de modo a compreender melhor o processo de deposicdo. Para
isso, é preciso obter o perfil de deposicdo, a energia e o angulo de incidéncia dos atomos que estao
sendo depositados e analisar a variacdo desses dados em relagdo a presenca da tela no processo e em
funcdo da presséo e da distancia entre a tela e o alvo.

O programa utilizado para as simulagdes é o SiMTra (Simulation of Metal Transport)
disponibilizado gratuitamente pelo grupo DRAFT da Universidade de Ghent na Bélgica (VAN
AEKEN et al., 2008; DEPLA e LERQY, 2012). Ele utiliza 0 método de Monte Carlo para descrever o
transporte dos atomos ejetados do alvo durante a fase de vapor. O método de Monte Carlo possibilita
estudar um grande nimero de particulas. Ele precisa das propriedades iniciais dos atomos quando eles
deixam o alvo (MAHIEU et al., 2006) e a partir dai descreve o seu transporte na fase vapor. Para isto,
0 SiMTra calcula o livre caminho médio e as colisfes durante o transporte, obtendo entdo a energia e 0
cosseno do angulo de incidéncia dos atomos quando estes encontram uma superficie e 0 nimero de
atomos que se depositam em cada superficie interna do reator.

2. Método

E preciso fornecer alguns dados iniciais para o SimTra, como temperatura, pressao, gas e
metal utilizado, nimero de atomos ejetados cujas trajetorias serdo seguidas, as distribui¢des angular e
de energia dos atomos ejetados, o perfil da zona de erosdo do alvo e a geometria do reator. O perfil da
zona de erosdo (Fig. 3) é necessario pois a erosdo do alvo ndo é uniforme e a partir do perfil sabe-se 0s
locais em que é mais provavel que um &tomo seja ejetado. As distribuicGes angular e de energia
fornecem os valores mais provaveis de energia e a direcdo com que os &tomos saem do alvo. E a
geometria do reator consiste em desenhar todas as pecas que fazem parte do reator.



RELATORIO FINAL

™

Perfil (u.a.)

N

0 10 20 30 40 50
Raio (mm)

Figura 3: Perfil da zona de eroséo do alvo.

O SRIM (The Stopping and Range of lons in Solids), utilizado para calcular as distribuigdes
angular e de energia, é um conjunto de programas que utiliza o método de Monte Carlo para analisar
as interacdes entre os fons energéticos do gas e um alvo amorfo. E utilizado no estudo de implantacéo
de ions e sputtering. O programa precisa como dados iniciais a energia e 0 angulo de incidéncia dos
ions no alvo e caracteristicas desse alvo, sua composicao e espessura. A energia utilizada foi 0,47 keV
(correspondente a tensdo aplicada ao catodo), gas argbnio e o angulo de incidéncia igual a zero, ou
seja, 0s ions colidem perpendicularmente a superficie. Foram feitas simulacdes para alvos de titanio,
cobre, gadolinio e aluminio. A figura 4 traz a distribuicdo angular para esses elementos, onde este
angulo com que os atomos sdo ejetados é medido em relacdo a normal a superficie do alvo. Nota-se
que o aluminio apresentou uma distribuicdo angular bastante diferente das demais.
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Figura 4: Distribuicdo angular para &tomos de titanio, cobre, gadolinio e aluminio, sendo que o angulo
é medido em relacdo a normal a superficie do alvo.
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A figura 5 traz a distribuicdo de energia calculada pelo SRIM para os alvos de aluminio e
cobre. Todos os elementos utilizados como alvo apresentaram distribui¢cbes muito semelhantes.
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Figura 5: Distribuigdo de energia calculada pelo SRIM para alvos de aluminio e cobre.

Para realizar as simulagdes foi desenhado o reator utilizado no Laboratério de Plasmas,
Filmes e Superficies do CCT/UDESC (Fig. 6 e 7), utilizado gas argdnio e temperatura de 300 K em
todas as simulacdes. O perfil da zona de erosdo de um alvo utilizado no laboratorio foi obtido
utilizando um microscopio confocal localizado no Laboratério de Filmes Finos do CCT/UDESC (Fig.
3).

Com as simulagdes do SiMTra foram analisados o perfil de deposic¢do, a energia média e o
angulo de incidéncia dos atomos no substrato pois eles interferem nas propriedades do filme. Foram
realizadas simulagdes para 10" &tomos, com uma presséo de 0,4 Pa, para alvos de titanio (Ti), aluminio
(Al), cobre (Cu) e gadolinio (Gd), primeiramente sem a tela e depois variando a distancia desta até o
alvo entre 10 e 40 mm. Posteriormente, a pressdo foi variada entre 0,0 e 1,0 Pa, para 10° 4tomos
ejetados de um alvo de titénio, sem e com tela a uma distancia de 20 mm do alvo. Para analisar melhor
a energia média com que os dtomos se depositam foram feitas simulagdes para aluminio, titanio e
gadolinio com valores maiores de pressao, até 10,0 Pa. Nestas simulagdes foi considerado como
substrato uma superficie com 100 mm de didmetro no lugar do porta amostras (Fig. 6).
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Figura 6: Geometria do reator para as simulacdes sem e com a tela, assim como com o substrato de
100 mm de didmetro.
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Também para analise da energia média, foram feitas simulacdes utilizando além da tela uma
mascara na frente do porta amostras. Nestas, foram analisados os dados obtidos para uma amostra de
19 mm de didmetro (Fig. 7), tamanho usual de amostras usadas no laboratorio.
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Figura 7: Geometria do reator para as simulagdes com a amostra de 19 mm (A) apenas com a tela (B),
com a méscara (C) e com a mascara e a tela (D).

3. Resultados e Discussao:

A partir dos dados obtidos das simulacBes foi possivel analisar o nimero de &tomos
depositados no substrato e o perfil de deposicdo. Com 0 aumento da pressdo, 0 nimero de atomos
depositados diminui (Fig. 8). Isto acontece porque aumenta o nimero de colisbes entre os atomos
ejetados e os atomos do gés, essas colisdes desviam os atomos de suas trajetorias e estes se depositam
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em outras superficies do reator. A tela também diminui este valor (Fig. 8), pois parte dos atomos
passam a se depositar na tela e ndo mais no substrato. Mas, a distancia tela-alvo ndo interfere nessa
guantidade (Fig. 9).
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Figura 8: Numero de atomos depositados em fungao da pressao para um alvo de titdnio com e sem a
tela.

O perfil de deposicdo é diferente para cada metal utilizado como alvo. A figura 9 traz esse
perfil para os alvos de aluminio e gadolinio, sendo que o comportamento do gadolinio é muito
semelhante ao do titanio e do cobre, como mostra a figura 10 que traz uma simulacdo da deposi¢édo no
substrato. Essa diferenca no perfil estd relacionada a distribui¢cdo angular dos atomos (Fig. 4). A
maioria dos &tomos de aluminio saem do alvo com trajetorias perpendiculares a ele e como para baixas
pressdes esses atomos ndo sofrem grandes desvios em suas trajetdrias a deposicdo é maior nas regides
do substrato perpendiculares a zona de erosdo do alvo, onde a taxa de sputtering é maior. J& para 0s
outros metais, os dtomos possuem angulos inicias maiores e a deposi¢cdo € maior no centro do
substrato.
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Figura 9: Perfil de deposi¢do para um alvo de gadolinio (a) e aluminio (b) sem a tela e com a telaa 10
e 40 mm do alvo a uma presséo de 0,4 Pa.
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Figura 10: Deposicéo no substrato para alvos de titanio, gadolinio e aluminio sem a tela e comela a
uma distancia de 20 mm do alvo a uma pressao de 0,4 Pa.

Também foi analisado o angulo de incidéncia das particulas que se depositam no substrato.
Este angulo é o angulo em relacdo a normal. O valor médio do angulo de incidéncia aumenta com o
aumento da pressdo devido aos desvios nas trajetorias dos atomos causados pelas colisdes (Fig. 11). E
a presenca da tela ndo interfere no angulo de incidéncia (Fig. 12). O mesmo comportamento €é
observado para os outros metais usados como alvo, no entanto, esses valores variam para cada
elemento, pois dependem das caracteristicas de cada um.
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Figura 11: Distribuicdo do &ngulo de incidéncia para as pressoes de 0,2 e 1,0 Pa com a presenca da tela
a 20 mm do alvo.
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Figura 12: Cosseno do angulo de incidéncia em funcédo da distancia tela-alvo para o gadolinio a uma
presséo de 0,4 Pa.

O aumento do angulo médio com que os atomos atingem o substrato (Fig. 11), devido o
aumento da pressdo, altera o perfil de deposi¢do do aluminio (Fig. 13). Com 0 aumento no nimero de
colisdes os atomos sofrem mais desvios durante a fase de vapor, ndo possuindo mais trajetorias
perpendiculares ao substrato quando se depositam. E a deposi¢do passa a ser maior no centro do
substrato.
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Figura 13: Perfil de deposi¢éo para o aluminio com tela para 0,2 e 1,0 Pa.

A energia com que os 4tomos sdo depositados também foi analisada com as simulagdes. A
energia média diminui com o aumento da pressdo (Fig. 14). Isto acontece pois aumenta o nimero de
colisGes durante o transporte dos 4tomos e como nas colisdes 0s 4&tomos perdem energia, a energia

média deles é menor quando eles encontram a superficie.
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Figura 14: Energia média com que os 4&tomos atingem o substrato em funcédo da pressdo sem e com a
tela a 20 mm do alvo para alvos de titanio, gadolinio e aluminio.
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Foi possivel observar que a presenca da tela influéncia na energia com que os &tomos atingem
0 substrato. A energia média é maior com a presenca da tela entre cerca de 1,0 e 8,0 Pa. O mesmo foi
observado com as simula¢@es em que foi incluida uma mascara na frente do porta amostras (Fig. 15), a
energia dos 4&tomos que se depositam na amostra € maior com a presenca dela. Com essas simulagoes
notou-se que quando sdo colocadas pecas entre 0 alvo e o substrato a energia média aumenta.
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Figura 15: Energia média com que os 4&tomos de titanio se depositam na amostra para as pressdes de
0,4,2,0e8,0Pa.

A figura 16 mostra a distribuicdo de energia com que os 4&tomos de titdnio se depositam na
amostra para uma pressao de 2,0 Pa. Parte dos atomos ejetados do alvo se depositam na superficie
mais préxima do mesmo. Como a populacdo de baixa energia € maior, é mais provavel que um atomo
de baixa energia se deposite na tela (ou na mascara) do que um atomo de alta energia. Como
consequéncia, isto reduz a populacdo de baixa energia que chega na amostra, aumentando a energia
média. Assim, quando acrescentadas a tela e a mascara, grande parte dos atomos com baixas energias
se depositam na tela e na mascara, aumentando a energia média com que as particulas se depositam na
amostra. Logo, os 4tomos que colidem na amostra possuem energia média maior do que 0s que
colidem na tela e na méascara. Quanto mais superficies existirem entre o alvo e a amostra, maior é a
energia média com que 0s a&tomos se depositam na amostra.

—~ 2,54 Il 2.0 Pa - Sem mascara e sem tela
i [ 2.0 Pa - Sem mascara e com tela
_ - 2.0 Pa - Com mascara e sem tela
I 2,01 [ 2.0 Pa - Com tela e com mascara
S

©

E 151

c

o

S

S5 1,04

e

=

2

©

o 0,54

i@

(3

c

Tz

0,0 )

0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0
Energia (eV)

Figura 16: Distribuicdo de energia com que 0s 4&tomos se depositam na amostra a uma pressao de 2,0
Pa.
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Para baixas pressdes, menores que 1,0 Pa, a diferenca na energia média é menor (Fig. 14).
Mais atomos depositam-se na amostra, pois diminui a deposi¢cdo nas outras superficies do reator
devido ao pequeno numero de colisdes e isso aumenta a popula¢do de baixa energia que chega na
amostra. Também, aumenta a probabilidade de atomos de alta energia se depositarem na tela e na
maéscara (devido a forma da funcdo distribuicdo, como pode ser visto na figura 17), o que diminui a
populagdo de alta energia que colide na amostra. Para altas pressées, 0s atomos ja estdo termalizados
(Fig. 18) quando se depositam, por isso acima de 8,0 Pa ndo existe mais diferenca apreciavel na
energia média (Fig. 14).
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Figura 17: Distribuicdo de energia com que 0s &tomos se depositam na amostra a uma pressao de 0,4

Pa.
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Figura 18: Distribuicdo de energia com que os atomos se depositam na amostra a uma presséo de 8,0
Pa.
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Figura 19: Energia média em funcédo da distancia tela-alvo para o cobre a uma pressao de 0,4 Pa.

Contudo a distancia tela-alvo ndo interfere no efeito que a tela causa, o valor da energia média
é praticamente o mesmo para todas as distancias (Fig. 19).

4, Conclusao

As simulagdes possibilitaram analisar o processo de deposi¢do de filmes finos por magnetron
sputtering. Foi observado que a pressao interfere no nimero de atomos depositados, na energia e no
angulo com que essas particulas atingem o substrato. A tela diminui a deposi¢do nas outras superficies
do reator, mas ndo altera o &ngulo de incidéncia. As simula¢des que incluiam a tela e a mascara
mostraram que a presenca de superficies entre o substrato e o alvo interfere na energia média com que
0s atomos chegam no substrato, a medida que sdo acrescentadas essas superficies a energia média
aumenta. As simulagBes variando a distancia tela-alvo mostraram que o efeito da tela sobre a
deposicéo e a energia ¢ 0 mesmo independente da distancia tela-alvo.
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