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摘要
:

为了研究铬原子经过波长为 4 25
.

55 n m l 维高斯激光驻波会聚作用后的沉积情况
,

采用原子与激光相互作用

的原子轨道方法和波动方法两种理论模型进行了 3 维仿真
。

结果表明
,

同一激光功率条件下
,

两种方法的仿真条纹在激

光束方向上都具有相同的周期性
,

在垂直激光束方向上具有非常相似的延展性
,

即随着激光功率的增加
,

原本的一条仿

真条纹会逐渐分裂开来
,

由于原子波动性的影响
,

波动方法仿真的条纹中还有明显的干涉边峰
,

这种现象随着激光功率

的增加而变得更加明显
。

这些仿真结果为实验提供了更加丰富的理论指导
。
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引 言

上世纪 60 年代以来
,

随着激光技术的突飞猛进
,

原子操控技术也逐步变成现实
。

能够减小原子速率
,

降低其动能的激光冷却技术 〔̀
一

,了 ;能够稳定捕获原子的

磁光阱技术 〔4占〕 ;能够导引冷原子 〔6刀 〕的磁光传输技术

等发明 ;原子惯性技术 (原子陀螺
、

原子加速率计
、

原

子重力仪 )[
8
一

l0]
、

原子激光 〔川 和原子钟毛” ]等仪器的研

制
、

开发和应用表明
,

原子光学无论在理论探讨还是实

验手段上都已经进人成熟阶段
。

基于此
,

原子光学在

微纳米制造领域内的应用
,

尤其是原子光刻技术逐步

走进人们的视野 [` 3
一

, 7」。

与传统光学光刻技术不同的

是
,

原子光刻技术中
“

光源
”

是横向激光冷却作用下 的
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高准直度
、

高通量密度的原子束
, “

掩膜
”

是横向激光

驻波场构成的原子透镜阵列
。

这种技术的优势主要体

现在
:

( l) 原子物质波波长短
,

衍射极限很小 ; ( 2 )原子

具有电中性
,

原子间不存在库仑力作用 ; ( 3) 原子的动

能非常小
,

对基板无破坏作用
。

实验中
,

这种高准直

度
、

高通量密度的原子束经过横向激光驻波场构成的

原子透镜阵列聚焦并沉积在基片上得到纳米图形
。

根

据原子与基片作用方式的不同
,

这种技术总体上可 以

分为直接沉积型 仁’ 3
一

,` 〕和抗蚀剂型 〔’ 8〕两种类型
。

两者

的区别在于前者是被激光驻波场会聚的原子束直接沉

积在基片上
,

形成特定的纳米结构
,

后者是被激光驻波

场会聚的原子束首先曝光沉积基片表面的抗蚀剂
,

然

后通过标准刻蚀技术将特定图案转移到基片上
,

形成

纳米结构
。

美国国家标准与技术研究院的 M cc L E L LA N D[
’ 7」

小组于 19 98 年利用直接沉积型原子光刻技术在蓝宝

石基片上沉积出了 1维铬原子纳米光栅标样
。

经过详



第 35 卷 第 3 期 张宝武 铬原子束沉积纳米光栅结构的 3 维仿真

细的理论和实验分析得出
,

这种标样节距平均值的实

验结 果 为 ( 2 1 2
.

7 7 7 7 士 0
.

0 0 6 9 )
n m

,

和 理 论 值

( 2 12
.

7 7 57 士 0
.

0 0 4 9 )
n m 吻合得很好

。

由此可知
,

通

过这种技术制备的纳米光栅标样平均节距的相对不确

定度为 10
一 ’ ,

可 以直接溯源于铬原子 的共振跃迁频

率
。

这种标样如果完成国际 比对
,

将在纳米计量上具

有潜在的应用前景
,

原因在于其独特的实验方案
:

( l)

通过绝对稳频方案
,

会聚激光驻波场的频率被锁定

在
5 ,

cr 原子的共振跃迁 (
7

5 3、
,

凡
。

)上
,

由于原子的共

振跃迁频率是不随外界环境的变化而变化
,

这就保证

了会聚激光驻波周期长度可以溯源于原子共振跃迁频

率 ; ( 2) 基片表面和会聚激光驻波场平行
,

并且通过一

个法布里
一

拍罗干涉腔来防止会聚激光驻波场波节或

波腹相对于基片的运动
,

这就保证了沉积出来的光栅

结构周期长度精确地复现了会聚激光驻波场的周期长

度 ; ( 3 )实验物质为硬质材料铬
,

其表面活性比较低
,

在大气环境下可以形成一层稳定的保护膜
,

因而沉积

样品的表面形貌可 以在大气环境下直接利用原子力显

微镜来分析
。

伴随着实验的进行
,

相关的理论工作也

在不断地加深推进 〔’ -92
` 〕。

作者分别以原子轨道法和量子波动法理论模型为

基础
,

模拟分析了激光冷却准直铬原子束经过波长为

4 25
.

55
n m 的 1 维激光驻波场会聚作用后的沉积情况

,

其中
,

首先通过数值方法求解会聚激光驻波场中原子

满足的运动方程和原子波包满足的演化方程
,

获得了

原子运动轨迹和原子波包演化图像
,

然后考察了激光

驻波场会聚焦平面内不同激光功率条件下沉积条纹的

分布情况
。

1 模型的基础理论

1
.

1 原子与激光相互作用的半经典理论

在稳态情况下
,

激光驻波场形成的光学势阱可 以

表示为〔州 :

M
,

~ 一 `

U =

等 I n LI + 尸。
G ( x ,

了
, z ) 」 ( l )

2 一
` 一 f ” 一 “ 一 , J , 一 J

式中
,

九为除以 2二 的普朗克常数 ;△ 为激光频率相对

一一 ~
. , _

~
,

~ 一 ~
, 。 _ 、 ` 。

~ 几 尸 _ 。 一 ~
于原子共振频率的失谐量 ;P

。 =

子 ;了七下
,
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~

’ “ ` ’ ` 卜~
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目一
’ 厂 u

l
,

尸
十 4△ z ’ -

一一
’ `

跃迁的自然线宽
,

1
5

为原子跃迁的饱和强度 ;0I 为人射

激光强度 ; C (
x ,

少
, :

)是一个与空间相关的无量纲函

数
,

对于一个沿
:
轴传播的高斯激光驻波场而言

,

此函

数可表示为
:

G (
x ,

J
, :

)
= e x p [

一 2 (
: , + J ,

) / 叨 2

」S i n Z
(凡

:
) ( 2 )

式中
,
二 为激光束腰半径 ;k 为激光波数

。

利用保守系的拉格朗日方程可得原子在驻波场中

的运动方程 (推导过程中忽略激光场对原子的沿 y 轴

方向的作用力 )
:

日U (
: , :

)
a x

= O

( 3 )
a U (

x , z
)

a z

l一ml一m十+
人一22一2U一ēdùd一月reses̀.声、..,sè

式中
,

t 为时间参量
,

m 为原子的质量
。

消去时间参量
,

( 3 )式可以化简为
x
对

:
的微分方程

:

劣一2
2一名

a一
ù
d

一一

l + 另 `2

2 ( E 。 一 U )

,

日U a U 、 l
,

a x ,’

X

—
一

—
j , I X = — : X

日2 a x / \ d名
’

( 4 )

式中
,

E 。
为原子运动的动能

。

在这种理论框架内仿真铬原子会聚沉积情况时
,

设定 4 x lo ,
个人射原子均匀地分布于驻波场的一个

周期内
。

首先利用恰当步长 的 4 阶 R u n g e 一

K ut at 算法

数值求解 ( 4) 式
,

获得每个人射原子通过驻波场的运

动轨迹
,

并且记录下每个原子在焦平面内的最终落点
,

然后通过柱状图累加这些落点反映出仿真条纹
。

其中

每个人射原子的纵向速率和横向速率分别满足参考文

献 [ 2 6 ]中给出的 M a x w e ll
一

B o l t z m a n
分布和高斯分布

,

条纹高度以条纹中心高度为归一化条件
。

1
.

2 原子与激光相互作用的波动理论

按 d e B or isl
e
关系

,

作者假定沿
:
轴方向以平均速

率
: :

传输的铬原子束对应的是一个平面波
,

原子在某

一时刻出现在某一位置附近的几率分布在
x ,

y
, : 3 个

方向上都为高斯分布
,

并且将这个高斯型几率分布定

义为一个波包 〔’ 7〕 ,

其平均中心沿
:
方向具有一定的初

始平均动量
,

则在坐标表象内波函数 (记人时间相关

因子 )为
:

~
,

八 厂万下一 l 二 2 、
岁又x , z , ` ) = {一一妥二 e x P } 一 蕊二万 l x

叼『
x

丫乙下
、 , J

: ’

厂飞一
l : 2

二
、

/一
一一二二二 e X p f 一 一一一一二 + l凡

_

Z 一 l田 t l 吸〕 )

叼『
:

丫乙叮
` 斗口

z

式中
,

,
二

和 二
:

分别表示
:
方向和

:
方向上原子波包的

初始宽度 ; k、 是原子波包传播的波数 ;。 为原子波包传

播频率 ;i 为虚数单位
。

驻波光场中原子波函数随时间的演化由含时薛定

愕波动方程给出
,

即
:

i、 立咧
二

.

:
.

约 =

d t !
一

氦
V

’ + U

]
少`· , : ,

t ) ( 6 )

因为式中的哈密顿量 H =

因此 ( 6) 式的定态特解为
:

矿
2 m

v
z + U 不随时间变化

,

少 (
x , : ,

t )
=

吻卜
九 /

少 (
x , z ,

P
: ,

t

中 (
x , z

)
e x p

= 0 )
x

/ i E
n

t \
,

_
、

l 一 - - 止乞 ! 又 / )
\ 九 /
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式中
,

中 (
x , : ) 为波函数中与时间无关的部分

。

( 5) 式将 ( 7) 式代人 ( 6) 式
,

整理得
:

C o n t l n ll e

P a r a m e t e r s v
al u e s u n i t s

d 二
,

— q 少 L X
,

万 少 =

d之
{

a

典
+ 。于 )中 (

: , :
)

\ d % n 刃 : ,

联合

( 8 )

式中
, a = i九

, 一 i
,

二一一一一 : D =

—
U

。

Z姗
:

’

汽公
:

在这种理论框架内仿真铬原子会聚沉积情况时
,

设定原子波包处于驻波场的一个周期内
,

首先将
x
方

向(驻波场方向 )和
之
方向 (原子束传输方向 )各自均

分为 100 份
,

然后利用有限元微分方法数值解 ( 8) 式
,

获得原子波包通过驻波场的演化情况
,

最后取纵方向

焦平面内原子波包几率分布轮廓即可反 映出仿真条

纹
。

条纹高度以条纹中心几率为归一化条件
。

模拟参量如表 1 所示
,

并且 图中的 坐标改记为

X = x /入
,

Y =
厂功

,

Z = 盯 w
。

r

Ta b l e 1 P a ar m e t e r s fo r e a l e u l a t i o n

P a ar m e t e r s v a lu e s u n i t s

5, C r er s o n a n t I ar n s i t i。 。 ’ 53
*

, 4P o
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40 m w
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s

a t o m i c m a s s m 二 52 岁m o l

at o m i e b e a m d i v e gr e n e e a 二 0
.

16 mr ad

i n i t i a l p e a k w i d t h 『二 = 7
.

9 n m

e v o lu t i o n t i m e t 二 3
.

12 5 x 10
一 7 5

s i m u l a ri o n g ir d N = 100 x 10(]

l o n ig t u d i n al por p a g a ti n g d i s t a n e e a n d er s o l u t i o n L = 3 0 0 ;击 二 3 林m

X 。
[
一 4 2 5

.

5 54/
,

tran
s v e r s e ra n罗 a n d r e s o lu t i o n 4 2 5

.

5 5麟」; d: 二 2
.

12 5 n m

a t o m i e t raj
e e t o ir e s 4 x 1 0 5

2 模拟结果

2
.

1 驻波场中原子的运动轨迹及原子波包的演化

图 1 中给出了驻波场中原子的运动轨迹 (图 la 为

了显示清晰
,

只给出 5 00 条 )
,

为了对比
,

图 l a 和图 I c

同时给出了原子波包演化过程中
x
方向的几率分布情

况 (驻波中心位于
:
轴 150 林m 处 )

。

从图中可以看出
,

不管是原子轨道方法还是波动方法
,

原子束在穿过驻

波场时都是先被驻波势阱会聚
,

随后又会慢慢扩散
。

F ig
.

1 P i e tu er w h e n a t o m s 即 t h or u g h t he l a s e r s t a n d i n g w va
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,

9 3 m w )
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一

p a e k e t e

一 p l a n e p i e t u er of
e v o

lu t i
o n o f a t o m i e w a v e

一

p a e k e t

2
.

2 沉积条纹的 3 维仿真

作者采用上述两种方法
,

以表 1 中的数据为参量
,

详细模拟了不同激光功率条件下 5 条沉积条纹的情

况
,

如图 2 和图 3 所示
。

对比图 2 和图 3 中的 4 张图可 以看出
,

在同一激

光功率条件下
,

两种方法的模拟结果都显示沉积条纹

沿
x
方向结构质量的周期性是相同的 ;沿 y 方向上 的

结构质量也非常相似
。

另外
,

不管采用哪种理论模型
,

仿真结果都显示
,

当激光功率较小时 (尸
二 3

.

93 m w )
,

沉积条纹沿 y 方向上的结构质量在一定范围内具有很

好的一致性
,

并且每一根条纹都是非常清晰的
。

随着

激光功率的增加 ( 尸
=

40 m w )
,

每一根沉积条纹呈现出

较为复杂的结构
:
在激光束的中轴区域附近 〔 一 1

.

08
,

1
.

08 〕
,

原本在 3
.

93 m w 时的 1 根条纹分裂成 3 根
,

其

中的中心条纹在 y 方向上保留有一定的一致性
,

而两

边的条纹却在 y 方向随着远离激光束中轴线而慢慢地

与中心 条 纹 回 合
。

在 此 区 域 之外
,

条纹 恢 复到

3
.

93 m w 时的情况
。

从 3 维仿真结果中可以看出
,

由于原子的波动性
,

波动方法的沉积条纹中有明显 的干涉边峰
,

并且这种

现象随着激光功率的增加而变得更加明显
。

由此可

见
,

激光功率的高低会直接影响原子会聚沉积条纹的

结构质量
,

因此
,

实验中应适当地选择激光功率
。

为

此
,

可见参考文献「28 」中的相关公式
。
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3 结 论

基于原子与激光相互作用 的不同理论
,

3 维仿真

了原子激光会聚沉积条纹
。

同一激光功率条件下
,

两

种方法的模拟结果都显示沉积条纹沿激光束方向结构

质量的周期性是相同的 ;沿垂直激光束方向上 的结构

质量也非常相似
。

随着激光功率的增加
,

沉积条纹会

逐渐分裂开来
。

由于原子的波动性
,

波动方法的沉积

条纹中有明显的干涉边峰
,

并且这种现象随着激光功

率的增加而变得更加明显
。

这些仿真结果为实验提供

了更加丰富的理论指导
。

F ig
.

2 Sim u lat e d d e p o s i t e d n a n o l i n e s

( P = 3
.

93 m w )
,

F ig
.

Z a a n
d F ig

.

Z
e

15 3
一

D s im u l a t i o n
,

F i g
.

Z b a n d F i g
.

Z d 15 v
ar i a t i o n o f t h

e n a n o l i n e s

a lo n g x d i re e t i o n i n p l a n e o f y = 0

a ,

b一 part i e l e 一 o p ti e s a p p or a e h e
,

d一
w a v e

一

m e e
h

a n
i

e a l a p pro a e h
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度起调制作用
,

影响了散射光强度分布的轮廓特征
。

图 4 中的总效果与图 3 中的散射特征反映的规律

非常一致
,

说明以上分析是合理的
。

类似的分析也适

用于其它情形
,

比如 p 线偏振光人射的情形等
。

4 结 论
J

利用 K icr h h o ff 近 似
,

用 M o n te 一

C a lr o
方法 模 拟

G u as is an 随机粗糙面
,

计算了一组相同 自相关长度
,

不同方均根高度的电介质表面在
:
线偏振光人射下

的散射光强度空 间分布 ; 研究针对的表面均在弱粗

糙范围内
。

随均方根高度的增加
,

散射光强度分布出现峰值

衰减
、

展宽和向右移动移动等散射特征
,

其中峰值向右

移动的趋势和 p 线偏振光人射时是相反的
。

根据 iK cr hh off 理论
,

考虑 1
”

表面
一 6

“

表面各散射

方向对应的本地斜率分布的变化趋势和本地反射率两

个因素
,

对上述散射特性给出了解释
:
散射光能量分

布逐渐展宽和峰值减小是由于面元本地斜率的分布趋

于分散
,

对应镜向的面元数量有所减少 ; 散射光能量

逐渐向右移动则是因为镜向附近散射方向对应的面元

数量逐渐和镜向趋于接近
,

且对应镜向右侧的面元本

地反射率高于镜向
。

本文中的研究可以为更复杂的散射特征形成机制

(例如在强粗糙情形下 )研究提供一些参考
。
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