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TÓM TẮT: Al2O3 được ứng dụng rộng rãi làm chất gây xúc tác dưới dạng gốm xốp hoặc 
dạng màng mỏng. Nó có thể được tạo ra bằng phương pháp phún xạ magnetron phản ứng từ bia 
kim loại hoặc trực tiếp từ bia oxide. 

Mục tiêu của bài viết này là mô phỏng để xác định các điều kiện thích hợp nhằm phún xạ  
màng Al2O3 từ vật liệu  Al kim loại bằng hệ phún xạ mangetron RF và DC. Việc mô phỏng được 
dựa trên phương pháp Monte Carlo và các tham số ban đầu kể cả các tham số hình học của hệ. 
Công việc tính toán thực hiện bằng ngôn ngữ lập trình Matlab với chế độ dòng lệnh để khảo sát 
và chế độ đồ họa để minh họa. 

Các kết quả bao gồm (a) các phân bố góc và năng lượng phún xạ ban đầu, (b) quá trình 
chuyển dời các hạt phún xạ, (c) phân bố không gian, năng lượng và góc của hạt phún xạ ở bề mặt 
đế, (d) sự lắng đọng của màng có tính đến sự khuếch tán. Các kết quả được so sánh với các kết 
quả tương tự của các tác giả khác và với kết quả thực nghiệm để hòan thiện mô hình. 

1.GIỚI THIỆU 

Kỹ thuật phún xạ được áp dụng rộng rãi nhờ vào khả năng tạo được rất nhiều loại màng. Đặc 
biệt là việc tạo màng rắn chống ăn mòn trong công nghiệp [4] mà Al và Al2O3 là tiêu biểu. Mặc 
dù hiện tượng và các hiệu ứng của phún xạ đã được nghiên cứu nhiều nhưng mô tả lý thuyết của 
nó thì chưa hoàn thiện. Cho đến nay, việc phủ màng và tối ưu hóa các tham số phún xạ chủ yếu là 
nhờ quá trình thực nghiệm. Hơn nữa, trong trường hợp oxyt nhôm và hệ phún xạ mangetron RF 
và DC thì việc mô phỏng là hết sức cần thiết. 

Bài viết này trình bày mô hình Monte−Carlo thực hiện đối với quá trình phún xạ Magnetron 
Sputter. Phương pháp này cho phép khảo sát mô hình dựa trên các định luật vật lý nhằm nghiên 
cứu màng mỏng vô định hình Al2O3 và chuyển pha bằng xử lý nhiệt sau đó. 

Màng được dự kiến thực hiện theo hai hướng: 
− Phún xạ màng Al từ vật liệu nhôm trong môi trường khí Ar và được oxyt hóa sau đó trong 

môi trường không khí. 
− Phún xạ màng Al2O3 từ vật liệu nhôm trong môi trường hỗn hợp khí Ar: O2 . 
Vật liệu đế được chọn là đế thủy tinh và Si, phún xạ đồng thời, nhằm có thể đo đạc được sản 

phẩm bằng cả phương pháp truyền qua khả kiến tử ngoại (đế thủy tinh) và hấp thu hồng ngoại (đế 
Si). 

Công việc mô phỏng được tiến hành trên các đối tượng Al, Al2O3, Ti, TiO2 và Cu. Trong đó, 
các kết quả mô phỏng trên Ti, TiO2 và Cu là để so sánh với các kết quả đã tiến hành của các tác 
giả khác đã công bố [8, 9, 12,14] nhằm đối chứng kết quả mô phỏng.Các kết quả đối với Al, 
Al2O3 được áp dụng vào thực nghiệm và được hiệu chỉnh hòan thiện.  

2. MÔ HÌNH MÔ PHỎNG 

2.1. Quá trình phún xạ vật liệu 
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Trong quá trình phún xạ, do các hạt chuyển động đồng thời và ngẫu nhiên nên rất khó mô tả 
quá trình bằng một vài công thức toán học đơn giản. Với việc mô phỏng bằng máy vi tính, chúng 
ta có khả năng ước lượng được các mối quan hệ giữa các tính chất màng và các điều kiện thực 
nghiệm. Phương pháp Monte Carlo (MC) nói chung gồm một số lượng rất lớn các sự kiện ngẫu 
nhiên tạo ra một công cụ hữu hiệu với một ít giả thiết để mô phỏng quá trình này.  

Từ mục tiêu trên, việc nghiên cứu được tiến hành với mô hình sau: 
Phún xạ và các điều kiện mô phỏng: 

Bia:     Al, Al2O3  Đường kính bia: 75 mm 
Đường kính miền ăn mòn: 50 mm   Đế:    Si, SiO2 

Áp suất chân không:  10−4 Torr  Khí phún xạ:    Ar:O2 ~ 10:1 

Áp suất phún xạ:   10−2 ÷10−3 Torr              Khoảng cách bia−đế: 40 mm  
Đế không phân cực và không được nung nóng, nhiệt độ tự nhiên ước lượng được tối đa cỡ 

200°C. 
Phân đoạn phún xạ: 
Dưới tác dụng của điện trường và từ trường trực giao, các electron thu được động năng ban 

đầu từ lớp vỏ plasma trên bề mặt cathode, chúng ion hóa khí làm việc (Ar). Các ion dương này 
tăng tốc trong điện trường hướng về phía cathode và đập vào bề mặt bia với năng lượng cao. Ở 
đó, xảy ra trao đổi năng lượng và động lượng, đồng thời các phần tử của bề mặt bia xô đẩy lẫn 
nhau làm bứt ra các hạt bia. Trong trường hợp bia kim loại, 95% hạt bứt ra là nguyên tử trung hòa 
[8]. Các hạt này có động năng ban đầu E0 và góc xuất phát {θ0, ϕ0}, tuân theo những phân bố xác 
định. Trong đó, θ0 là góc cực giữa phương chuyển động và pháp tuyến mặt ngoài bia, ϕ0 là góc 
phương vị tương ứng. Các đại lượng này thu được nhờ các tính tóan mô phỏng phún xạ. Phân 
đoạn này phụ thuộc không chỉ vào năng lượng oanh tạc Ebom mà còn vào năng lượng liên kết bề 
mặt Eb của vật liệu bia. 
Gọi J(E0) là hàm phân bồ của các hạt theo năng lượng ban đầu E0, chúng ta có thể viết:  
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Trong đó C là hệ số chuẩn hóa. Và nếu gọi εE là thừa số xác suất, E0 có thể tính được theo:   
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Trong đó M và m là khối lượng nguyên tử của hạt phún xạ và phân tử khí gas. 

Phân bố góc dJ/dθ  tuân theo phân bố cosine quen thuộc nên ta có các quan hệ sau: 
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và                        ϕ0 = 2π.εϕ..                                                            (5) 

Tương tự trên εθ , εϕ  là các thừa số xác suất. 
Ngoài ra, mô phỏng còn tính đến tương tác giữa các hạt phún xạ từ các lớp dưới mặt và các 

hạt trên bề mặt bia. 
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2.2.Chuyển động của các hạt phún xạ: 
Sự chuyển tải vật liệu từ bia đến đế có thể được mô hình hóa và mô phỏng theo các va chạm 

ngẫu nhiên giữa chúng và các phân tử khí làm việc. Do áp suất tương đối thấp, tương tác lẫn nhau 
giữa các hạt khí làm việc có thể bỏ qua góp phần làm đơn giản đáng kể mô hình. Việc mô phỏng 
thừa nhận các giả thiết sau: 

• Các va chạm chỉ xảy ra giữa bia và các hạt khí làm việc. 
• Các va chạm là đàn hồi và năng lượng chỉ mất do va chạm.  
• Các quãng đường tự do tức thời (current free path) là đường thẳng. 
• Tương tác thế giữa các hạt bí và các hạt khí làm việc là nhỏ đủ để bỏ qua. 
Sau khi rời bia, mỗi hạt đi qua đoạn đường λj (quãng đường tự do tức thời) và va chạm với 

các hạt khí môi trường (được giả thiết là ít di chuyển). Va chạm làm thay đổi năng lượng và 
hướng chuyển động của hạt phún xạ và hạt tiếp tục di chuyển cho dến khi gặp một va chạm khác 
(hình 1). λj có giá trị ngẫu nhiên và được xác định nhờ quãng đường tự do trung bình λp và thừa 
số xác suất ε1: 

                   λj = − λp ln(ε1)                                 (6) 

Với λp được tính theo:  
m
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Trong đó R là đường kính nguyên tử, n là mật độ nguyên tử, T là nhiệt độ, các chỉ số g và p 
ký hiệu tương ứng cho phân tử khí và hạt phún xạ.  

Việc đưa đại lượng nhiệt độ vào nhằm tính đến độ linh động của các hạt tham gia tán xạ.  

   
  

Hình1. Mô hình va chạm của hạt phún xạ với các 
hạt khí môi trường. 

Hình 2.Mô hình hình học của miền không gian 
xảy ra phún xạ. 

Trước khi đến bề mặt đế, một hạt vật liệu phải trải qua một chuỗi các va chạm ngẫu nhiên 
như trên. Nếu gọi Θ là góc tạo bởi đường nối tâm của hai hạt và hướng chuyển động trước đó của 
hạt vật liệu tại thời điểm va chạm, độ biến thiên hướng bay δ  và năng lượng γ của hạt vật liệu 
được tính theo: 

Bia 

Đế 
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Với        2arcsin ε=Θ   ε2 là một thừa số xác suất khác                (10) 

Mô phỏng quá trình chuyển tải mỗi hạt được thực hiện liên tục, quỹ đạo được theo dõi cho 
đến khi nó thóat ra khỏi miền làm việc hoặc năng lượng còn lại nhỏ hơn năng lượng khí làm việc 
hoặc đến được đế.  

Các kết quả được ghi nhận khi hạt đến được đế bao gồm vị trí đến, năng lượng và góc tới.  

2.3. Phân đoạn lắng đọng 
Từ kết quả các phân bố năng lượng và góc thu được ở trên của các hạt đến đế, chúng ta có thể 

xem xét quá trình lắng đọng. Một diện tích nhỏ được chọn ở tâm của đế có kích thước 100 x 100 
x 20 đơn vị. Mỗi hạt lắng đọng được xem như một hình cầu có đường kính đơn vị được đặt ngẫu 
nhiên vào tọa độ (x,y) của ma trận hai chiều 100 x 100. Chỉ các hạt có góc tới thích hợp (nhỏ hơn 
hoặc bằng 600) mới có khả năng tạo màng. Chúng ta giả thiết là có một giới hạn khuếch tán bề 
mặt khi hạt đến một vị trí được chọn ngẫu nhiên có tọa độ (x,y,z(x,y)) nó có thể ở lại đó hoặc 
khuếch tán đến một trong các vị trí gần nhất để giảm thiểu năng lượng dưới dạng năng lượng liên 
kết. Do đó, hành vi của hạt có thể là khuynh hướng khuếch tán đến vị trí thích hợp ở lân cận tuân 
theo một rào năng lượng Vs nhằm hạn chế sự khuếch tán tùy tiện. 

Đối với Vs lớn, hạt vật liệu ở lại nơi mà nó rơi vào, điều này được gọi là mô hình lắng đọng 
ngẫu nhiên. Ngược lại, hạt có thể khuếch tán đến một trong tám vị trí so với vị trí rơi: trên trái, 
trên, trên phải, trái, phải, dưới trái, dưới, dưới phải hoặc ở lại vị trí cũ với một lựa chọn ngẫu 
nhiên. Như vậy có 9 khả năng tương ứng với 9 vị trí lân cận nhau. Ký hiệu z(x,y) để chỉ độ cao 
của các lớp đã lắng đọng tại vị trí xác định (x,y). Xác suất khuếch tán đến một trong các vị trí nói 
trên phụ thuộc vào năng lượng của các vị trí lân cận, hạt có khuynh hướng rơi vào nơi có năng 
lượng thấp nhất rồi mất một phần năng lượng cho sự khuếch tán và năng lượng liên kết bề mặt. 
Sự khuếch tán này có thể duy trì cho đến khi năng lượng hạt đạt cực tiểu. Tuy nhiên, trong bài 
viết này, chúng ta giả thiết sự khuếch tán xảy ra nhiều nhất là 02 cấp. Các hành vi như trên của 
hạt cũng hàm ý về hiệu ứng che phủ và bỏ qua sự tái phát xạ. 

Kết quả của mô phỏng phân đoạn này là ma trận 3 chiều lưu trữ các vị trí hạt đã lắng đọng 
trên các lớp và một ma trận ba chiều khác lưu trữ năng lượng dư của mỗi vị trí. Từ đó, chúng ta 
có thể trích xuất hình thái, năng lượng dư và độ xốp của màng. Mô hình dựa trên các giả thiết 
tương tự cũng đã được các tác giả khác công bố trong [1, 8]. 

3. KẾT QUẢ VÀ BÀN LUẬN 

So sánh đồ thị phân bố số hạt theo năng lượng từ mô phỏng 100’000 hạt với các kết quả 
tương tự của các tác giả khác đã công bố, chúng ta có được sự phù hợp tốt, chẳng hạn đối với Ti 
(hình 3), do đó các kết quả đối với Al có thể áp dụng được vào thực nghiệm. 

Các hạt đến bia khuếch tán trên bề mặt theo nhiều cách. Do đó, phân bố độ dày màng là rất 
quan trọng cần cho mô phỏng và thực nghiệm. Từ các kết quả thu được, có thể trích xuất hình 
thái màng Al2O3 (hình 5). 

 



TAÏP CHÍ PHAÙT TRIEÅN KH&CN, TAÄP 10, SOÁ 03 - 2007 
 

 
Hình 3. Phân bố số hạt theo năng lượng 100’000 hạt phún xạ Al và Ti (trái) và kết quả tương tự [8] 

với môi trường Ar và năng lượng bắn phá cỡ  440 eV (phải). 

Quỹ Đạo Mô Phỏng của 500 Hạt Al Phún Xạ Quỹ Đạo Mô Phỏng của 500 Hạt Al3O3 Phún Xạ 
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Hình 4. Mô phỏng quỹ đạo của 500 hạt Al (trái) và Al2O3 (phải) trong miền không gian phún xạ. Tỉ lệ đạt 

đến bia đối với Al cỡ 8% và đối với Al2O3 cỡ 1%. 

4.KẾT LUẬN 

Thuận lợi chính của mô phỏng bằng máy tính đối với quá trình phún xạ là hầu như các tham 
số đều có thể được tiến hành. Điều này làm giảm đáng kể thời gian và chi phí nghiên cứu. 

Một số kết quả ban đầu được rút ra nhằm thu hẹp phạm vi thực nghiệm và làm tiền đề cho 
việc tạo màng: 

− Các hạt phún xạ có năng lượng tập trung vào cỡ 10 − 20 eV, các năng lượng cá biệt cao có 
số lượng rất thấp. 

− Ở áp suất thấp 0.3Pa, điện áp phún xạ 500 VDC tỉ số đến được bia đối với các hạt Al cỡ 8% 
và các hạt Al2O3 chỉ cỡ 1% và có số hạt tuân theo phân bố năng lượng tương tự như lúc rời bia 
nhưng với giá trị cực đại thấp hơn, các kết quả này phù hợp với [10]. Phạm vi áp suất thuận lợi là 
0.1 – 0.5 Pa. 
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Hình 5.Hình thái bề mặt màng Al2O3 từ kết quả mô phỏng lắng đọng. 
 

Các kết quả tính được khá phù hợp với kết quả của các tác giả đã công bố và sẽ phải được 
hoàn thiện bởi các quan sát thực nghiệm. Kết hợp mô phỏng quá trình lắng đọng với quá trình 
phún xạ và sự hình thành màng cho ta một công cụ hữu hiệu để hoàn thiện công việc nghiên cứu 
kỹ thuật phún xạ và sự hình thành màng. 
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