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一维原子光刻经典模型的优化
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摘要　利用蒙特卡罗随机思想选取轨迹初始条件，将铬原子束同位素、纵向速度分布和横向高斯发散角等因素综

合考虑，对原子光刻经典粒子模型进行了优化。将优化后的模型与原模型进行了对比，同时定性分析了表面生长

效应。利用新模型在不同激光功率下对沉积过程进行数值模拟，结果表明模拟结果与实验符合得很好。进一步分

析了失谐对沉积的影响，当失谐选取２５０×２πＭＨｚ时，可得到较好的沉积结果。该模型较好地整合了沉积过程中

的各个影响因素，这为正在进行的实验提供了更好的理论基础。
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１　引　　言

对光学操纵粒子的研究极大地促进了纳米微结

构制作的发展，其中一个重要应用即为原子光刻。

原子光刻是一种新型的沉积型光刻方法，它利用激

光光场作为掩膜，能制作出与光场形状一致的纳米

微结构。与传统刻蚀型光刻技术相比，原子光刻技

术的独特优越性在于：１）原子的德布罗意波长很小，

衍射效应对纳米结构的影响大为减弱；２）沉积过程

中，原子的电中性可以有效地阻止化学反应的发生，

从而减小对基板的破坏。经研究，基于这种技术的

一维激光驻波场会聚铬原子沉积［１］所制作的以半波

长为周期的纳米光栅，可用作原子力显微镜等纳米

测量工具的计量标准［２］。

研究激光驻波场Ｃｒ原子沉积过程的模型主要

有经典粒子模型［３～７］及量子模型［８～１０］。在低功率大

失谐实验条件下，一般采用经典粒子模型。本文基

于粒子光学模型，利用蒙特卡罗随机思想为铬原子

轨迹提供初始位置、纵向速度、原子束发散角以及判

断是否为同位素等初始条件，更为精确地描述出原

子沉积过程。

０５１４００４１
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２　理论模型

２．１　经典粒子光学模型

一维激光驻波场会聚 Ｃｒ原子沉积如图１所

示［１］，横向激光冷却准直好的原子束在通过由激光

驻波场（Ｓｔａｎｄｉｎｇｗａｖｅ）形成的原子透镜时，原子会

在驻波场偶极力的作用下向低势阱处会聚，在基片

上沉积形成周期性纳米结构（Ｄｅｐｏｓｉｔｅｄｌｉｎｅｓ）。假

设原子束沿犗犣轴入射，激光驻波场沿犗犡 轴分布，

此时高斯激光驻波场光强的分布为

犐＝犐０ｓｉｎ
２（犽狓）ｅｘｐ（－狕

２／２狑２０）， （１）

式中犽＝２π／λ（λ为激光波长），狑０为激光束腰宽度，

犐０ 为高斯光中心处光强。

图１ 激光驻波场会聚Ｃｒ原子沉积示意图

Ｆｉｇ．１ Ｇｅｏｍｅｔｒｙｆｏｒｌａｓｅｒｆｏｃｕｓｅｄａｔｏｍｉｃｄｅｐｏｓｉｔｉｏｎ

根据量子理论分析［８］，在低功率、大失谐实验条

件下，激发态原子在激光驻波场中的比例不足

１０％，所以此时可以忽略激发态对沉积的影响。基

态原子所受到的光学势能为

犝 ＝ （珔犺Δ／２）ｌｎ（１＋狆）， （２）

式中珔犺 ＝犺／２π，犺为普朗克常量，Δ 为失谐。狆 ＝

（犐／犐ｓ）［Γ
２／（Γ

２
＋４Δ

２）］为饱和参数，其中Γ为自发

辐射率，犐ｓ为饱和激光光强。

根据经典粒子理论，二能级原子在激光驻波场

中的运动轨迹方程为［３］

狓′＝α

α′＝
１＋α

２

２（犈０－犝）
α
犝

狓
－
犝

（ ）烅

烄

烆 狕

， （３）

式中狓′＝ｄ狓／ｄ狕，α为初始发散角，犈０ ＝犿狏
２／２，犿

为原子质量，狏为原子的纵向速度。

２．２　蒙特卡罗随机思想提供初始条件

文献［３～７］利用的经典粒子模型或多或少涉及

一些随机思想，但在原子束初始状态选取上一般只

是定性离散地考虑各个参量，难以综合考虑各个初

始参量，另外，这种思想模型难以考虑同位素效应。

本文将依据蒙特卡罗随机思想，用一组随机数来表

示原子初始状态。此模型的优点是综合考虑了表征

原子初始状态的各个参量，并包含了同位素效应。

本文用（狓犻，狏犻，α犻，犜犻）来表示每条轨迹的初始条件。

其中狓犻表示原子进入光场的初始位置。在文中，如

果对狀个周期内的沉积进行模拟，那么初始位置狓犻

应选择［－０．２５狀λ，０．２５狀λ］当中的随机数。狏犻表示初

始纵向速度，α犻 表示初始发散角。在原子光刻实验

中，原子纵向速度满足麦克斯韦 玻耳兹曼分布律，

其最可几速率与原子炉温度有关。横向速度分布符

合高斯分布，发散角应为横向速度与纵向速度的比

值。纵向速度狏犻与发散角α犻满足联合分布函数
［３］

犘（狏犻，α犻）∝狏
４
犻ｅｘｐ －（狏

２
犻／２狏

２
０）（１＋α

２／α
２
０［ ］），

（４）

式中狏０ 为原子纵向最可几速率，

α０ ＝αＦＷＨＭ／（ 槡２ ２－槡 １），

αＦＷＨＭ为激光冷却实验中原子束发散角分布的半峰

全宽。

为了选取符合（４）式分布的随机数序列，狏犻与α犻

按如下思路进行：首先在三维空间中选取随机点

（狏犻，α犻，犘犻），将犘犻 与犘（狏犻，α犻）相比较。如果犘犻 ＜

犘（狏犻，α犻），则选取的（狏犻，α犻）有效；反之，则重复上述

过程，直到选取的随机点满足犘犻＜犘（狏犻，α犻）为止。

这样即可产生符合（４）式分布的随机数序列。

铬元素各自然同位素中，５２Ｃｒ原子所占比重最

大，其丰度约为８４％，剩下的同位素如５３Ｃｒ，５４Ｃｒ等

总和只占１６％。本文的研究对象是能与会聚激光

相互作用的原子５２Ｃｒ，其他同位素均不与激光驻波

场发生作用。为此，首先选取均匀分布于［０，１］之间

的随机数狉，如果狉∈［０．１６，１］，则认为此时产生的

原子为５２Ｃｒ，原子的轨迹方程按（３）式来计算；如果

狉∈［０，０．１６），此时认为原子的属性为
５２Ｃｒ的同位

素。由于同位素不与光场耦合，在这里也忽视重力

的作用，故同位素的运动轨迹应是一条直线，其运动

轨迹应满足方程狓′＝α。

这样，通过蒙特卡罗随机方法确定了每条轨迹

的初始条件（狓犻，狏犻，α犻，犜犻）之后，即可通过轨迹方程

来追踪原子运动。

３　模拟结果

３．１　优化模型与原模型的对比

激光驻波场Ｃｒ原子沉积过程中，５２Ｃｒ原子的工

作谱线对应共振能级跃迁７Ｓ３→
７Ｐ０４，其对应的波长

为λ＝４２５．５５ｎｍ，自发辐射率为Γ＝５×２πＭＨｚ，饱

和光强犐ｓ＝８５ｍＷ／ｃｍ
２。会聚激光束入射功率为

０５１４００４２
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犘＝７．８６ｍＷ（对应高斯激光驻波场中心光强为犐０＝

１．３７×１０３ｍＷ／ｃｍ２），失谐为Δ＝２５０×２πＭＨｚ，束腰

半径狑０＝６０μｍ。

从高温原子炉中泄流出来的铬原子束，其纵向

最可几速率可表示为狏＝ ３犽（狋＋２７３）／槡 犿，其中犽

为玻耳兹曼常数，狋为原子炉温度，犿 为原子质量。

在实验中，原子炉温度通常设定为１５５０℃，所对应

的最可几速率狏０≈９５０ｍ／ｓ。铬原子束的准直是通

过一维多普勒［１１］或亚多普勒激光冷却［１２］的方式来

实现的，本文选取最佳结果为αＦＷＨＭ＝０．１６ｍｒａｄ。

图２（ｂ）显示了蒙特卡罗随即思想模型中３０条

原子轨迹。为了对比，图２同时给出了一般离散化

思想模型中原子轨迹［图２（ａ）］。从中可以看出在

一般离散化思想模型中，初始条件的选择是很局限

的：轨迹的初始位置的间隔是均匀的，纵向速度一般

是一个固定值，横向发散角的分布只是选取几个离

散的值，并不能体现高斯分布这一特性。另外，这种

模型无法体现同位素效应。而蒙特卡罗随机思想模

型中，初始条件都是根据实验条件随机选择的，不仅

能将纵向速度的麦克斯韦玻耳兹曼分布、横向发散

角的高斯分布特性以及同位素效应［图２（ｂ）中粗实

线描述的轨迹］都能体现出来并考虑进去，而且还符

合不确定的原子行为。因此，这种思想模型更能精

确地反映原子的沉积过程。

图２ 原模型与优化后模型的对比。（ａ）原模型，（ｂ）优化后的模型

Ｆｉｇ．２ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｂｅｔｗｅｅｎｏｒｉｇｉｎａｌｍｏｄｅｌａｎｄｏｐｔｉｍｉｚｅｄｍｏｄｅｌ．（ａ）ｏｒｉｇｉｎａｌｍｏｄｅｌ，（ｂ）ｏｐｔｉｍｉｚｅｄｍｏｄｅｌ

图３ 不同轨迹条数下沉积情况

Ｆｉｇ．３ Ｆｌｕｘｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｗｉｔｈｖａｒｙｉｎｇｔｒａｊｅｃｔｏｒｉｅｓ

　　实验中，原子数与沉积时间成正比，为了显示纳

米结构在不同时间段的生长情况，将基片设置在会

聚驻波场中心，在三个周期的长度上，分别选取了

１００００，３００００，５００００和１０００００个原子来模拟沉积

条纹，结果如图３所示。所得的半峰全宽（ＦＷＨＭ）

分别为１１２，８４，６０及５８ｎｍ。与原模型模拟结果相
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比，模拟所得基底较厚，这是由于考虑了同位素影响

的缘故。当沉积原子数为１００００时，所得微结构轮

廓粗糙，高度较小；当沉积原子数增加时，微结构轮

廓变平滑，高度增加。这说明沉积的时间越长，所得

结果越好。如图３（ｄ）所示，当沉积原子数为１０００００

时，归一化的原子通量分布与狀＝５００００时［图３（ｃ）］

并无显著差别。这说明由于基板表面生长机制的作

用，微结构的质量并不是随着沉积原子数增加一直改

善。当在一个周期内的沉积原子数大于１６０００时，所

得微结构形状将保持一致。

３．２　激光功率对沉积的影响

不同激光功率下，沉积条纹的半峰全宽变化如

图４所示。为了进行比较，同时给出了美国 ＮＩＳＴ

的实验结果［４］。参数与３．１节相同，基板位置位于

高斯光强中心处。在一个周期内，沉积原子数狀＝

２００００。由图４可以看出，当激光功率小于１０ｍＷ

时，半峰全宽显著减小；当激光功率大于１０ｍＷ时，

半峰全宽逐渐递增。这种趋势来源于不同激光功率

所形成的不同透镜模型：小功率下（小于１０ｍＷ）原

子透镜属于薄透镜，此时原子透镜焦距较大，聚焦平

面远离基板，这对沉积影响很大，半峰全宽变化显

著；当功率增加时，聚焦平面逐渐向基板移动，当功

率为１０ｍＷ时，聚焦平面刚好在基板附近，此时沉

积质量最好。大功率下（大于１０ｍＷ）原子透镜属

于沟道化厚透镜，此时，原子透镜聚焦能力变强，焦

距变小，并会在高斯光束范围内形成多个聚焦平面，

不过在基板附近总会有相应的聚焦平面，因此半峰

全宽变化缓慢。实验与理论计算都表明，当激光功

率选取５～４０ｍＷ 时，利用上述参数可以得到较好

的沉积结果。另外，模拟结果与实验数据符合得很

好，这说明改进后的模型更加符合原子沉积的物理

过程。

图４ 激光功率对沉积条纹的半峰全宽的影响

Ｆｉｇ．４ ＦＷＨＭｏｆｄｅｐｏｓｉｔｉｏｎｆｒｉｎｇｅｖｅｒｓｕｓｌａｓｅｒｐｏｗｅｒ

３．３　失谐对沉积的影响

不同激光失谐量情况下沉积条纹如图５所示，

基板位于高斯光强中心处。参数与３．１节相同，在

一个周期内，沉积原子数为２００００。其中图５（ａ）为

Δ１＝２５０×２πＭＨｚ，图５（ｂ）为Δ２＝５００×２πＭＨｚ。

经计算，条纹的半峰全宽分别为３４ｎｍ和５６ｎｍ。

这说明在当前实验条件下，利用Δ１ 所得的沉积结果

相对较好。当然，实验中采用大失谐可以进一步减

小激发态原子的比重，减弱其对沉积的影响。使用

大失谐，可使原子透镜聚焦能力减弱，从而使得聚焦

平面向激光驻波场光强较弱处移动，这样基板衍射

效应［４］可以在一定程度上避免。

图５ 失谐对沉积条纹的半峰全宽的影响。（ａ）Δ１＝２５０×２πＭＨｚ，（ｂ）Δ２＝５００×２πＭＨｚ

Ｆｉｇ．５ ＦＷＨＭｏｆｄｅｐｏｓｉｔｉｏｎｆｒｉｎｇｅｗｉｔｈｖａｒｙｉｎｇｄｅｇｒｅｅｓｏｆｄｅｔｕｎｉｎｇ．（ａ）Δ１＝２５０×２πＭＨｚ，（ｂ）Δ２＝５００×２πＭＨｚ

４　结　　论

本文利用蒙特卡罗思想为每一条原子轨迹提供

初始条件，综合考虑了同位素、纵向速度分布和横向

高斯发散角等因素对沉积的影响。改进后的经典模
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型更符合沉积的物理过程，填补了原模型只能单一

分析某一种影响因素的缺陷，对实验有很好的指导

作用。本模型的分析中，忽略了原子间的碰撞、基板

衍射等因素的影响，这些都是将来努力的方向。
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