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где ai (i = 1, 2, 3) – направляющие косинусы между вектором 


R mnp[ ] и базисными векторами ai  прямой 
решетки в кристаллофизической (ортогональной) системе координат.

Модуль Юнга текстурированного TiN-слоя (оценка по Фойгту) в перпендикулярном направлении 
оценивался через соответствующие модули столбчатых нанокристаллов посредством усреднения с по-
мощью текстурных (весовых) коэффициентов w mnp[ ]:

E w E w E w Ec = + +[ ] [ ] [ ] [ ] [ ]111 111 220 220 200 200[ ].

Аналогично проводилось усреднение константы упругой податливости текстурированного слоя:
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Результаты моделирования упругих свойств текстурированного TiN-слоя в зависимости от его тол-
щины представлены на рис. 4. Согласно экспериментальным данным [6; 7], для нанокристаллических 
TiN-пленок толщиной примерно 336 – 400 нм модуль Юнга принимает значения 280 –342 ГПа. Несо-
ответствие расчетных значений экспериментальным связано с  тем, что получаемые тонкие пленки 
являются менее плотными вследствие наличия пор по сравнению с  объемным материалом  [9]. Так, 
относительная массовая плотность  rr может составлять 0,5– 0,8, что подтверждается рентгеновской 
рефлектометрией [17]. Поэтому необходимо ввести поправку на пористость путем умножения упругих 
модулей (а упругих податливостей, как обратных величин, – путем деления) на относительную массо-
вую плотность как на коэффициент. Это показано на рис. 4, что удовлетворительно согласуется с экс-
периментальными данными. Далее при расчетах величину введенного коэффициента полагаем равной 
среднему значению rr = 0 65, .

Аморфный Si3N4-слой выбирался с толщиной более 5,0 нм. Значение модуля Юнга из эксперимента 
для аморфной Si3N4-пленки толщиной примерно 284 нм составляет около 200 ГПа [18], что заметно 
ниже, чем расчетное 315 ГПа для аморфной матрицы [13]. Существенную разницу между указанными 
значениями модулей можно объяснить тем, что плотность аморфной пленки, полученной эксперимен-
тально, ниже плотности объемной матрицы (3,1 г/см3 ). В работе [19] с помощью методов молекулярной 
динамики созданы аморфные структуры Si3N4 с различными плотностями от 2,4 до 3,4 г/см3, для которых 
были определены структурные характеристики (длины связей и углы) и механические свойства. Экспе-
риментальное значение Ea = 200 ГПа [18] соответствует теоретическому [19] в случае, если массовая 
плотность составляет около 2,7 г/см3. Изменение модуля Юнга с плотностью в данном случае связано 
с варьированием структурных характеристик аморфного Si3N4 , т. е. с изменением топологии структуры 
случайной тетраэдрической сетки связей.

Рис. 4. Зависимость модуля Юнга текстурированного  
TiN-слоя от толщины (оценка по Фойгту)

Fig. 4. The dependence of the Young modulus  
for the textured TiN-layer on the thickness (the Foight’s evaluation)


