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Abstract: The low-energy sputtering of carbon material under Xe ion bombardment is studied 

through the molecular dynamics (MD) simulation. For the normal incidence of Xe, the MD 

result of sputtering yield almost agrees with the experimental result by Williams et al. 

(AIAA-2004-3788). However, the experimental result shows a less incident angle dependence 

than the MD result because the experiment performed on a rough surface. Low density of an 

amorphous carbon surface brings the decrease of the sputtering yield and the increase of 

high-energy sputtered atoms. The sputtered atoms from the amorphous surface lost the memory 

of the incident direction. 
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１．はじめに１．はじめに１．はじめに１．はじめに    

現在，開発が進められているイオンエンジンのグリッド耐久認定用数値解析ツールにおいて，グリ

ッドの損耗や変形をもたらす低エネルギー範囲でのスパッタリング・再付着現象に関する情報が必要と

されている[1]．従来，スパッタリング現象の解析には２体衝突近似(BCA)法に基づき原子衝突を追跡す

るMCシミュレーション・コード（例：ACAT [2], TRIM.SP [3]）が利用されてきた．イオンの入射エネ

ルギーが数 keV以上の高エネルギー範囲においてこれらのMCコードはスパッタ収量やスパッタ粒子の

放出角度・エネルギー分布をよく再現するが，多体衝突が重要となる低エネルギー範囲には２体衝突近

似が適さないため， MCコードの信頼性も低下する．一方で分子動力学(MD)法は，スパッタリングに

おける数 100eVの Xeイオンとグリッド表面の炭素原子との衝突や C-C結合の破壊による表面からのス

パッタ粒子放出，再付着における表面下注入や C-C結合形成といった広いエネルギー範囲の現象を理論

的に取り扱うことができる． 

イオンエンジンのグリッドに使用される炭素複合材(CC)は隙間の多いグラファイト構造を持ち，そ

の密度は 1.7～1.9g/cm3であるが，損耗を経た炭素材料表面はアモロファス化することが予想される．そ

のようなアモロファス炭素(a-C)表面におけるスパッタリングについて調べるために分子動力学シミュ

レーションを行った．本論文ではその途中経過について報告する． 
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２．ＭＤシミュレーションモデル２．ＭＤシミュレーションモデル２．ＭＤシミュレーションモデル２．ＭＤシミュレーションモデル    

MD法は Newtonの運動方程式を数値計算で解き，多粒子系の運動を追跡する方法で，減速過程・

多体衝突・熱的過程など広いエネルギー範囲の相互作用を扱うことが出来るため，原子の運動に関する

諸現象（スパッタリングや吸着・拡散など）の理論的研究を行う上で有力なシミュレーション手法であ

る[4]．MD法で最も重要な要素は原子間相互作用力の計算で，少数原子系に対しては量子力学的手法に

より計算可能であるが，大規模な原子系に対しては計算速度の観点から半経験的多体ポテンシャルが用

いられる．今回のMD計算では平衡距離で C-C相互作用に解析的ボンドオーダー型多体ポテンシャル[5]，

Xe-C相互作用に Lennard-Jones (LJ) ポテンシャル[6]，近接距離でMoliereポテンシャル[7]を用いた．多

体ポテンシャルの対斥力項や LJポテンシャルは３次補間関数でMoliereポテンシャルと滑らかに接続さ

れた． 

スパッタリングのMD計算では計算速度の観点からモデル依存性が見られなくなる最小限の大きさ

の原子系を考慮する．ただし原子系がもっと大きな表面の一部である様子を再現するための境界条件と

して，その外縁部に Langevin MD法[8]を適用し，温度 300 Kの熱浴と結合させた．また同時に Dumped 

Boundary [9]を適用し，外縁部の変位を補正するための応力を適用した． 

 

３．結果と議論３．結果と議論３．結果と議論３．結果と議論    

本研究で使用した a-C表面の密度分布を図１に示す．この a-Cはスパッタ蒸着のMDシミュレーシ

ョン[10]により生成された．再付着炭素の分布は黄色の曲線で描かれている．表面の低密度部分を除く

と再付着膜の平均密度は 2.8g/cm3で，基板に用いたダイヤモンドの密度 3.5 g/cm3より低く，グラファイ

トの密度 2.2 g/cm3より高くなる．このとき表面粗さは 1.5Å程度である． 

 

 

図 1：a-C 膜の密度分布． 

 

この表面には sp1結合による繊維状の構造が多数存在している．昨年の報告[10]では表面より上に飛び出

した繊維構造をスパッタ粒子判定に含めてしまったため，正確なスパッタ収量評価が出来ていなかった．

そこで今回は，クラスター解析により表面に結合している原子をスパッタ粒子候補から除外し，この問

題を解消した． 

 



図２に Xe垂直入射の場合における炭素スパッタ収量を入射エネルギーの関数として示す．比較の

ため多結晶ダイヤモンド表面のスパッタ収量も示した．これは sp3と表記される．垂直入射については

TRIM.SPによる計算[11]や，多くの実験報告 [12-17] がなされており，参考のためプロットしている． 

a-Cのスパッタ収量は sp3に比べて 70%～90%となった．これは a-Cと sp3の密度比と大体一致する．

MD計算による収量は実験値の下限に近いが，ACAT計算は 200eVで実験に比べ収量を 10-2程度過小評

価する．低エネルギーイオン衝突では表面との多体衝突による高密度でのエネルギー付与が起こる [18] 

ため，BCAに基づくMC計算ではエネルギー付与を過小評価すると考えられる．一方，残留した Xe原

子が表面の核的阻止能を増大させ，エネルギー付与の増大を引き起こす可能性も示唆されている [19]．

多体衝突と Xe残留のどちらがスパッタ収量の増大にとって支配的か判断するためには，炭素材料表面

の実験的な解析が必要である． 

 

 

 
図 2：Xe 垂直入射による炭素スパッタ収量の入射エネルギー依存性． 

 

図 3：200eV Xe 入射による炭素スパッタ収量の入射角依存性． 

 



 

図 4：α = 30°, 500 eV Xe 入射によるスパッタ粒子の放出エネルギー分布． 

 

   

図5：α = 60°, 500 eV Xe入射によるスパッタ粒子の放出角度分布．(左)放出角度の定義，(中)sp3，(右)a-C． 

 

 

微視的表面構造はスパッタリング現象にとって最も重要な要素の一つである．斜め入射では表面と

相互作用する時間が長いため，表面構造の影響が強く現れる．図３に 200eV Xe入射の場合における炭

素スパッタ収量の入射角依存性を示す．入射角度 α は表面垂直法線と成す角度である．α = 0° ~ 60°の

範囲で a-Cのスパッタ収量は sp3に比べて 70%～40%となった．斜め入射の衝突カスケードは表面近傍

で形成されるため，a-Cの低密度表面層の影響でスパッタ収量がさらに減少した．Williams達[12]の実験

と比較するとMD計算は平均的にスパッタ収量を過大評価する．これは CCに比べて a-Cや sp3が高密

度である事が原因と考えられる．ただし，シミュレーション結果と比べて実験結果は弱い入射角依存性

を持つ．CCは多孔質の炭素材料で，µmスケールの表面構造を持つ．低エネルギーの Xeイオンが表面

に接近すると表面近傍の数 Å範囲の原子と多体衝突が起こり，イオンはその局所的な表面の法線方向を

感じる．そのため実験では表面法線がランダム化しており，入射角依存性が減少したと考えられる． 

図４に 500eV Xe, α = 30° の場合におけるスパッタ炭素原子の放出エネルギー分布を示す．a-Cでは

低密度表面で反跳確率が減少するため，大部分で sp3と比べて収量が減少する．しかし高エネルギー部

分では a-Cが sp3と比べて大きい収量をもたらした．これは低密度表面がより少ない衝突回数での放出

を許したと考えられる。即ち，反跳確率の減少が低エネルギー反跳原子の減少と高エネルギー反跳原子

の生存を引き起こしたと言える． 



図５に 500eV Xe, α = 60° の場合におけるスパッタ炭素原子の放出角度分布を示す．sp3では入射方

向に沿った反射方向の近くに強いピークが現れる．これは低エネルギーで衝突カスケードが十分発達し

ないことにより，入射方向の記憶を保持したスパッタ粒子が放出されていることを示す．一方，a-Cで

は垂直入射の時に見られるようなハート型の放出角度分布に近い．これは何らかの原因によって入射方

向の情報が失われている事を意味する．可能性としては，Xeが低密度表面層を通過する際に入射角度

の分散が増大する事や，表面粗さの効果が考えられる． 

Xe照射下での CC表面の特徴については知られていない．恐らくアモロファス化し，ダイヤモンド

以下グラファイト以上の表面密度を持つと考えられる．より実際的なシミュレーションのためには，Xe

照射後の CC表面に対する AFM, RBS, XPSのような微視的表面解析が必要である． 

 

４．まとめ４．まとめ４．まとめ４．まとめ    

低エネルギーXeイオンによる a-C表面のスパッタリングについて調べるためMDシミュレーショ

ンを行った．典型的な a-C表面としてスパッタリング蒸着法による薄膜を想定し，連続再付着シミュレ

ーションにより a-C表面のサンプルを生成した．垂直入射ではMD計算は実験結果を大体再現した．し

かし斜め入射で実験結果は弱い入射角度依存性を示した．これは CCの表面構造の影響と考えられる．

a-Cでは sp3と比較して低密度なためスパッタ粒子の低エネルギー成分が減少し，高エネルギー成分が

増加した．さらに a-Cの場合の放出角度分布で，スパッタ粒子から入射方向の情報が失われている傾向

が見られた． 
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