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ОБРАЗОВАНИЕ КУБИЧЕСКОГО НИТРИДА БОРА  
В ТЕРМОУПРУГИХ ПИКАХ ИОНОВ B+ ПРИ ИОННОМ  

ОСАЖДЕНИИ ПОКРЫТИЙ 
А.И. Калиниченко, С.С. Перепёлкин, В.Е. Стрельницкий

Национальный научный центр «Харьковский физико-технический институт»,  
 Харьков, Украина

В модели нелокального термоупругого пика теоретически исследуется процесс образования фазы куби-
ческого нитрида бора в аморфном нитриде бора при облучении ионами B+ с энергией E от 25 до 1000 эВ. На 
фазовой P,T-диаграмме нитрида бора определены начальные положения и траектории точек, соответствую-
щих состоянию вещества в пиках ионов B+ с различными энергиями. Показано, что термодинамические ус-
ловия в пиках способствуют образованию cBN-фазы при температурах осаждения от 300 до 1500 K. Полу-
ченные результаты сравниваются с результатами анализа образования ta-C в пиках ионов С+ при ионном 
осаждении алмазоподобных покрытий и с данными экспериментов. 

 
Анализ показывает [1], что при имплантации 

низкоэнергетического иона в твердое тело возникает 
малая область перегрева, в которой реализуются 
температуры до нескольких тысяч градусов и давле-
ния в десятки гигапаскалей. В таком нелокальном 
термоупругом пике (ТУП) создаются особые усло-
вия протекания разнообразных кинетических про-
цессов, в том числе структурных переходов, играю-
щих важную роль при формировании экстремаль-
ных свойств покрытий, получаемых методами ион-
ного осаждения. В [1,2] модель ТУП применялась 
для описания процессов образования тетраэдриче-
ского аморфного углерода (ta-C) при бомбардировке 
углеродного покрытия ионами C+. В частности, ис-
следовалось влияние температуры подложки T0 на 
внутренние напряжения и структуру осаждаемого 
покрытия. Результаты анализа качественно согла-
суются с экспериментальными данными.  

В настоящей работе теоретически исследуется 
образование фазы cBN в термоупругих пиках ионов 
B+ с энергией от 25 до 1000 эВ в аморфном BN. По-
лученные результаты сравниваются с результатами 
анализа процесса образования ta-C в пиках ионов С+ 
при ионном осаждении алмазоподобных покрытий 
[2]. 

ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ

 

E

Согласно модели ТУП область взаимодействия 
низкоэнергетического иона с материалом мишени 
можно аппроксимировать сферическим сегментом 
объёмом , примыкающим к поверхности и 
содержащим энергию фононных потерь иона 

( , )V t E

phE ( E )η=  [1,2]. Центр ТУП находится в середи-
не среднего проективного пробега иона L(E). Изме-
нение эффективного радиуса пика  

( )2
2

L( E )R( t,E ) tκ τ= + + ,               (1) 

как и средней температуры  в нем, проис-
ходит за счет фононной теплопроводности. Здесь 

0T( t,E,T )
κ  

- коэффициент температуропроводности материала 
мишени; τ  - время ион-ионной релаксации. Для 
аморфного cBN оценки дают 0,012 смκ ≈ 2/с и 
≈ 2.8·10-14с. Значения функций ( E ),η   

 для ТУП иона В

L( E ),

R( t,E ) + в мишени из a-cBN, вы-
численные с помощью TRIM2006 [3], показаны на 
рис. 1.  
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Рис.1. Доля фононных потерь энергии ( E )η  

(сплошная линия), средний проективный пробег иона 
L( E )  (пунктирная линия), начальный радиус ТУП 

 (штриховая линия) термоупругих пиков B(0, )R E + 
ионов в мишени из нитрида бора 

 
Как показали оценки, модель сферического тер-

моупругого пика для комбинации B+-BN остаётся 
справедливой для ионов с энергией от 25 до 
1000 эВ. Начальный объём ТУП содержит от 60 до 
4000 возбуждённых атомов. Средние квадратичные 
флуктуации температуры и давления в ТУП не пре-
восходят нескольких процентов, что допускает ис-
пользование термодинамического формализма для 
описания физических процессов в объёме ТУП [1,4]. 

Температура в ТУП определялась из интерполя-
ционной формулы Дебая [1,5]. На рис.2 приведена 
энергетическая зависимость начальной температу-
ры  в пике иона B0T( ,E ) + в мишени a-cBN при раз-
личных температурах осаждения  Расчёт 

 проводился при К.  
0.T

0(0, , )T E T 0 300,1000T =τ
ВОПРОСЫ АТОМНОЙ НАУКИ И ТЕХНИКИ. 2009. №2. 
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Рис.2. Начальная температура  в ТУП 
ионов B

0(0, , )T E T
+ в мишени из нитрида бора при различных 
энергиях и температурах осаждения 

 
Импульсное изменение объема ТУП за счет теп-

лового расширения и внесения дополнительного 
объема первичным ионом приводит к генерации 
высокого давления, имеющего как переменную 
(акустическую), так и (квази)статическую состав-
ляющие. Давление в пике ( ),P t E  рассчитывалось с 
помощью уравнений радиационной акустики [6]. 
Для качественного анализа кинетических процессов 
в ТУП использовалось следующее грубое выраже-
ние для ( ),P t E : 

( ) 1 1, 0 (0, ) / ;( ),
/ 3, (0, ) / ,( , )

t R E sE E KVP t E
d t R EV t E

η ≤ ≤⎧Γ +
≈ ⎨ ≥⎩ s

  (2) 

где . Здесь Г, П и K – параметр 
Грюнайзена, коэффициент Пуассона и модуль все-
стороннего сжатия материала мишени соответст-
венно; V

2(1 2 ) /(1 )d = − Π −Π

1 – объем нетермического происхождения, 
вносимый внедренным ионом. Зависимость от вре-
мени t выражения (2) характеризует процесс воз-
никновения и развития механических напряжений в 
центре пика. В начальный момент времени проис-
ходит быстрое нарастание давления до максималь-
ной величины ( ) ( )0maxP ,E E ( E ) KV V ( ,Eη= Γ + 0 ) , 
которая сохраняется на примерно постоянном уров-
не в течение времени акустической разгрузки 

( )0 0t R ,E s≤ ≤ . После ухода акустической волны 

давление резко падает до величины ( )0maxP ,E d 3

)

, 
и далее происходит относительно медленное паде-
ние квазистатических напряжений по мере увеличе-
ния объема пика за счет его остывания. 

Кроме давления  в пике, как и во всем 
объеме покрытия, действуют остаточные напряже-
ния сжатия 

(P t,E

( )0,r E Tσ , которые рассматриваются как 
результат двух процессов: роста напряжений сжатия 
при подповерхностном внедрении ионов и релакса-
ции напряжений в ТУП ионов за счет миграции де-
фектов. Выражение для ( )0,r E Tσ  в покрытии, оса-
ждаемом при ионной бомбардировке, имеет вид: 

( ) ( )
1 2

0
0

,
1 ,r

M Y EE T B
R j w E T

σ
ρ

=
− Π +

.       (3) 

Здесь B – постоянная, не зависящая от параметров 
иона и мишени; М и ρ  - масса атома мишени и её 
плотность; Y – модуль Юнга; R – плотность потока 
осаждаемых атомов; j – плотность потока бомбар-
дирующих ионов. Функция w(E,T0) задает число 
атомов с энергией, превышающей энергию актива-
ции процесса миграции дефектов U, образующихся 
в ТУП [2]. На рис. 3 приведены зависимости оста-
точного напряжения ( )0,E Tσ  в ТУП иона B+ в 
аморфном BN от энергии иона при U =0,3 эВ и при 
двух температурах осаждения.  
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Рис.3. Остаточное напряжение в ТУП ионов B+ в 
аморфном BN. Температура осаждения 300 К  

(кривая 1) и 1000 К (кривая 2) 
 
Суммарное давление ( )0, ,P t E T , возникающее в 

ТУП иона, зависит от сорта и энергии иона и может 
быть представлено приближенным выражением: 

( ) ( )0 0, , ~ , ( , )rP t E T P t E E Tσ+ .         (4) 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 
Вычисление температуры ( )0, ,T t E T и суммар-

ного давления ( )0, ,P t E T в ТУП иона B+ позволило 
определить начальную локализацию пика на фазо-
вой P,T-диаграмме нитрида бора [7] и его “P,T-
траекторию”, а также исследовать возможность об-
разования в пиках ионов B+ различных аллотропи-
ческих модификаций BN. На рис. 4 показано вычис-
ленное положение точек на фазовой P,T-диаграмме 
BN соответствующих ТУП ионов B+ при T0 = 300 и 
1000 K. Как видно из рисунка, начальная локализа-
ция ТУП и все P,T-траектории пиков ионов B+ лежат 
в области стабильности cBN. Таким образом, во 
всех пиках ионов B+ с энергией от 25 до 1000 эВ при 
температурах осаждения  реализу-
ются термодинамические условия, способствующие 
формированию sp

0 300...1500T K=

3-связей и cBN-фазы.  
Для сравнения рассмотрим положения ТУП ио-

нов C+ на фазовой P,T-диаграмме углерода и их 
“P,T-траектории”. Анализ показал существенное 
влияние температуры осаждения на формирование 
фаз в пике с различным содержанием sp3-связей. 
Как следует из проведенных расчётов [2], остаточ-
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ное напряжение rσ (E,T0) уменьшается с увеличени-
ем температуры мишени от 300 до 600 K, а точки, 
соответствующие начальным состояниям в ТУП 
ионов вместе с их P,T-траекториями, перемещаются 
из области устойчивости алмаза (конфигурация свя-
зи sp3) в направлении области стабильности графита 
(конфигурация связи sp2) (рис. 5). В частности, из 
рис. 5 видно, что при T0 = 300 K ТУП ионов C+ с 
энергиями E < 250 эВ лежат в области стабильности 
алмаза (точки 1’ – 4’). Траектории этих пиков также 
лежат в основном в области стабильности алмаза. 
При таких условиях осаждения в пиках образуются 
преимущественно sp3-связи. При увеличении темпе-
ратуры подложки до величины T0 = 600 K траекто-
рии ТУП ионов с энергиями E > 75 эВ, включая их 
начальные локализации, смещаются в область более 
низкого давления и полностью располагаются в об-
ласти стабильности графита (точки 1’ – 5’). Это дает 
основание утверждать, что при таких условиях оса-
ждения в пиках образуются преимущественно sp2-
связи.  
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Рис.4. Положение термоупругих пиков ионов B+ 
различной энергии на фазовой диаграмме нитрида 
бора при двух различных температурах осаждения 

10

20

1 -  75 эВ

3 - 150 эВ

5 - 300 эВ
4 - 200 эВ

 P,
ГПа

0
2000 3000 T, K

Графит
23

4

4

3
2

1

1

5 5

2 - 100 эВ

-  T = 300 K
0-  T = 600 K
0

- траектории
   пиков

Алмаз
,

,
,

,,

Рис. 5. Положение термоупругих пиков ионов C+ 
различной энергии на фазовой диаграмме углерода 
при двух различных температурах осаждения 

Полученные результаты качественно согласуют-
ся с экспериментальными данными по формирова-
нию кубической (c-BN) фазы нитрида бора и осаж-
дению углеродных пленок из потоков ионов C+ при 
различных температурах осаждения [8,9]. 

ВЫВОДЫ
Анализ термодинамических характеристик ТУП 

низкоэнергетических ионов B+ в мишени BN, про-
веденный с использование фазовой P,T-диаграммы 
BN, показывает, что в широком диапазоне темпера-
тур осаждения 300…1500 K в пиках ионов реализу-
ются условия, способствующие образованию cBN-
фазы. Полученные результаты качественно согла-
суются с экспериментальными данными по осажде-
нию пленок нитрида бора из потоков ионов B+ при 
различных температурах осаждения.  

Результаты данной работы, как и полученные 
ранее, относящиеся к случаю ионного осаждения 
углеродных покрытий, демонстрируют примени-
мость модели нелокального термоупругого пика к 
описанию широкого класса явлений, возникающих 
при взаимодействии низкоэнергетических ионов с 
твердотельной мишенью. 
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УТВОРЕННЯ КУБІЧНОГО НІТРИДУ БОРА В ТЕРМОПРУЖНИХ ПІКАХ ІОНІВ B+ 

ПРИ ІОННОМУ ОСАДЖЕННІ ПОКРИТТІВ  
О.І. Калініченко, С.С. Перепьолкін, В.Є. Стрельницький

У моделі нелокального термопружного піка теоретично досліджується процес утворення фази кубічного 
нітриду бора в аморфному нітриді бора при опроміненні іонами B+ з енергією E від 25 до 1000 еВ. На фазо-
вої P,T-діаграмі нітриду бора визначені початкові положення і траєкторії крапок, що відповідають станові 
речовини в піках іонів B+ з різними енергіями. Показано, що термодинамічні умови в піках сприяють утво-
ренню cBN-фази при температурах осадження від 300 до 1500 K. Отримані результати порівнюються з ре-
зультатами аналізу формування ta-C в піках іонів C+ при іонному осадженні алмазоподібних покриттів і з 
даними експериментів. 
 

 
 

FORMATION OF CUBIC BORON NITRIDE IN THERMOELASTIC PEAKS OF B+IONS AT 
ION DEPOSITION OF COATINGS 

A.I. Kalinichenko, S.S. Perepelkin, V.E. Strel’nitskij 

In model of a nonlocal thermoelastic peak (TEP) the formation of cubic boron nitride at bombardment of amor-
phous boron nitride by ions B+ with energy from 25 up to 1000 eV is theoretically explored. On phase P, T-diagram 
of boron nitride initial positions and trajectories of the points corresponding to the matter state in peaks of B+ ions 
with various energies are determined. It is shown that thermodynamic conditions in peaks facilitate the formation of 
cBN phases at deposition temperatures from 300 up to 1500 K. The obtained results are compared with those of 
analysis of ta-C formation in peaks of C+ ions at ion deposition of DLC coatings and with experimental data. 
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