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摘要:通过建立二维自适应模型,对等离子体化学气相沉积系统反应室中SiH４/H２ 在射频辉光放电条件下的多物理场进行仿真

模拟,模拟结果显示:当射频功率和硅烷体积分数增大时,极板间电子密度增大,薄膜沉积速率也随之加快,但沉积的均匀性

变差.结合利用该PECVD设备制备的薄膜微结构和沉积速率测试结果,得出射频功率为８０W,SiH４ 体积分数为１％时,薄膜

的平均晶粒大小和晶化率最大,薄膜沉积速率较快且均匀性较好.
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　　等离子体增强化学气相沉积 (PECVD)技术

是通过反应气体放电来实现薄膜材料生长的一种制

备技术[１].它有效地利用了非平衡等离子体的反应

特征,因此被广泛应用于现代工业生产中.利用

PECVD设备沉积薄膜材料,由于混合气体流动、
传热、非平衡气相/表面化学反应以及射频功率连

接产生的放电粒子间较强的相互作用,使得模拟低

温、弱电离的等离子体变得非常的复杂.
目前,已有几种不同类型的模型被用来对薄膜

的PECVD技术 (包括化学气相反应、表面等离子

体的相互作用和沉积过程等一系列复杂的现象耦

合)进行模拟研究,利用流体模型 (以流体力学理

论为基础)比数值计算方法 (以particleincell－
MonteCarlo,简称 PIC－MC颗粒模拟方法为基

础)模拟反应腔室内等离子体更有助于节省时间.
在众多的流体模型中,最为精确的是 Kushner[２]和

Nienhuis等人[３]的２种类型的模型,这两种模型都

是自洽的.本文对反应室中SiH４/H２ 在射频辉光

放电条件下的多物理场模拟结果和实验测得的数据

进行比较分析.

１　模型建立

图１为PECVD反应室中电极板结构的二维模

型.电极形状为圆柱形,直径为２２０mm,厚度为

２􀆰５mm,下方为两层 “喷淋式”平板电极接射频

电源,孔径分别为３mm 和５mm,上方电极板接

地.反应气体为硅烷和氢气的混合物,入口温度为

３００K.设定反应室壁面为绝热,箭头方向代表进

气方向.混合气体从进气口进入反应室,经过两层

平板储气室的混合减速,均匀喷射进入等离子体

区,经过射频辉光放电后产生等离子体.

图１　平板式PECVD反应室结构示意图

Fig􀆰１　SchematicdiagramofPECVDreactorwithparallel－plate

electrodes

在磁流体动力学理论中,将等离子体看作为连

续的介质,不考虑单个粒子的运动情况.等离子体

作为流体,满足 Boltzmann 方程 (连续性方程、
动量方程、能量方程)和 Poisson＇s方程[３－４].这

些方程给出了一个射频周期下,稳态放电的粒子密

度 (或其他等离子体参数)在时间和空间上的分布

状况.
在辉光放电中,各粒子 (电子、离子、中性基

团)密度平衡方程可表示为质量守恒方程 (又称为

连续性方程):

∂nj

∂t＋
Γj

∂x＝Sj (１)

其中,nj 和Γj 分别为第j 种粒子密度和粒子通量

密度,Sj 为第j种粒子的净产生项.
同时,在放电反应室中,总压强Ptot满足以下

理想气体定律:

Ptot＝kBTgas ∑
neutrals

nj (２)

其中,kB 为Boltzmann常数,Tgas为气体温度.在

辉光放电下反应室进口和出口压强分布比较均匀.
在电容耦合放电模型中,通常用漂移扩散近似

方程代替动量守恒方程表示.粒子通量Γ 是由扩

散项 (由密度梯度引起)和漂移项 (由电场引起)
组成:

Γj＝μjnjE－Dj
∂nj

∂x
(３)

其中,μj 和nj 分别为迁移系数和扩散系数.在这

里中性基团的迁移率为０.当满足以下２个条件

时,可以用漂移扩散近似方程.首先,动量迁移碰

撞 (电子粒子)间的特征时间尺度要比射频时间尺

度小.或者换句话说,迁移扩散近似方程假设电场

变化时,带电粒子瞬间发生反应,这是因为流体模

型的动量方程式通过忽略粒子的惯性得到简化.典

型的电子动量迁移频率为１００MHz,而离子特征动

量迁移频率只有几兆赫.
在漂移扩散近似方程中,射频频率高于几兆赫

时,方程 (３)中的电场E 被一个有效电场[５]代

替,表示如下:

∂Eeff,i

∂t ＝Vm ,i (E－Eeff,i) (４)

Eeff,i为有效电场,Vm ,i为离子i的动量迁移频率,
表示如下:

Vm ,i＝
e

μimi
(５)

其中,e为基本电荷,mi为离子质量.使用漂移扩
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散近似方程的第２个条件是碰撞的平均自由程要小

于放电特性梯度长度.换句话说,粒子运动方式必

须以碰撞为主.
通过Poisson＇s方程计算电场E 和电压V:

∂２V
∂x２＝－

e
ε０

∑
i＝ions

qini－ne( ) ;E＝－
∂V
∂x

(６)

其中,ε０ 为自由空间介电常数,ne 为电子密度,

ni 为离子密度.
电子的能量密度可以由二阶 Boltzmann 方程

的自洽计算得出:

∂we

∂t ＋
∂qw

∂x ＝－eΓeE＋Sw (７)

qw 为电子能量密度通量,可以表示为:

qw＝－
５
３μeweE－

５
３De

∂we

∂x
(８)

其中,μe 和De分别为电子的迁移率和扩散系数.
电子平衡能量方程中Sw 为电子相互碰撞损失的电

子能量,而电子相互碰撞的各源项取决于平均电子

能量.由于质量几乎相等的离子和中性原子之间有

效的能量迁移,因此离子几乎具有和中性原子相同

的能量.此外,由于离子的惯性较大,所以电场中

离子的能量增加较小,离子不能对快速振荡的电场

做出反应.
在电容耦合射频放电中,射频电极和接地电极

加载电源如下所示:

VRF＝V０sin２πf,Vground＝０ (９)
其中,V０ 为交变电压的振幅,f 为加载频率,本

文中f ＝１３􀆰５６MHz.在典型的射频放电频率下,
由于电子的质量远远小于离子的质量,因此电子能

够跟得上射频电压产生的时变电场的变化.

２　数值模拟

利用CFD－ACE软件[６]模拟多物理场耦合下

的平板电极间电子密度分布和硅薄膜沉积速率分

布.相对于其他参数来说,射频功率和硅烷体积分

数[７－１１]是影响薄膜质量的主要参数,下面将分别

对这两个参数的变化进行模拟分析.

２􀆰１　射频功率的影响

射频功率是影响薄膜质量的一个重要参数.图

２是在PECVD反应室压强为１５０Pa,衬底温度为

５５０K,SiH４/H２ 混合气体中硅烷体积分数为１％
的条件下,模拟了４种不同的射频功率 (６０W、

８０W、１００W、１２０W)的极板间电子密度分布.从

图中可以看出,保持极板间距离d１ 不变,电子密

度受功率的影响变化很大.由于在辉光放电条件下

电子和正离子发生碰撞主要在壁面位置,因此在极

板间中心位置的电子密度最大,离中心越远电子密

度越小.当功率由６０W 增大到１２０W 时,等离子

体区最大电子密度由１􀆰１６×１０１５m－３增大到１􀆰８３×
１０１５m－３.

图２　不同射频功率条件下极板间电子密度分布

Fig􀆰２　DistributionofelectrondensitybetweenelectrodeswithdifferＧ

entRFpower

图３为对应的不同射频功率的极板径向沉积速

率分布图.当射频功率为６０和８０W 时,沉积速率

在衬底中心区域基本保持不变,沉积薄膜均匀性较

好,在极板边缘处,由于边缘效应的影响,沉积速

率逐渐减小,计算得到极板径向沉积速率的非均匀

性分 别 为 ６􀆰１％ 和 ９􀆰１％,其 非 均 匀 性 均 小 于

１０％.而当功率为１００W 和１２０W 时,沉积速率沿

极板半径R 方向先增大后减小,在极板边缘处沉

积速率急剧降低,其非均匀性均大于１０％.比较

不同射频功率的沉积速率分布发现,当功率增大

时,电子密度也随之增大,从而沉积速率加快,但

极板边缘处的沉积速率低于极板中心处,沉积速率

的非均匀性区域也逐渐增大.

图３　不同射频功率条件下极板径向沉积速率分布
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Fig􀆰３　DistributionofdepositonratealongtheradiusofthesubＧ

stratefordifferentRFpower

图４　不同射频功率的晶化率和平均晶粒大小变化

Fig􀆰４　Crystallinevolumefractionandaveragecrystallinesizeof

thinfilmswithdifferentRFpower

利用该PECVD设备制备的不同射频功率的薄

膜材料的微结构和沉积速率变化如图４和图５.图

４为不同功率的薄膜晶化率和平均晶粒大小的变化

趋势.从图中可以看出,薄膜的晶化率和平均晶粒

大小都是先增大,当功率为８０W 时,晶化率最大

和平均晶粒大小达到最大,晶化率Xc＝５４％,平

均晶粒大小d ＝７􀆰８nm,薄膜能够充分晶化.继

续提高射频功率,薄膜的晶化率和平均晶粒大小开

始减小,当功率为１２０W 时,薄膜的 Xc＝ ４２％,

d ＝３􀆰５nm.
图５为实验测得的不同射频功率的薄膜沉积速

率变化趋势.从 图 中 可 以 看 出,当 射 频 功 率 由

６０W 增 加 到 ８０W 时,沉 积 速 率 显 著 加 快,从

３􀆰２５nm/min提高到３􀆰４７nm/min.当功率继续增

加到１２０W 时,沉积速率提高到３􀆰６nm/min,但

沉积速率提高较慢且逐渐趋于平缓.这是因为提高

射频功率,电子密度逐渐增大,与SiH４ 发生相互

碰撞的概率变大,气体的电离率提高,从而SiH４

分解生成的SiH３ 基团含量增加,加快了薄膜的沉

积速率.但是当硅烷浓度不变时,继续增加功率,

SiH４ 几乎完全分解,生成的SiH３ 含量缓慢增加,
薄膜沉积速率也缓慢提高.当功率增加到某一值

后[１２],SiH４ 完全分解,H 原子含量增加,薄膜的

沉积速率会逐渐减慢.

图５　不同功率的薄膜沉积速率变化

Fig􀆰５　DepositionrateofthinfilmswithdifferentRFpower

射频功率过低会导致电子密度过低,不能提供

激发所需的能量,因此适当的提高射频功率有利于

薄膜的晶化.综 合 以 上 结 果,得 出 射 频 功 率 为

８０W 时,电子密度较大,该功率下的沉积速率较

快且均匀性较好,同时薄膜的晶化率和平均晶粒大

小达到最大,有利于薄膜晶化,制备出薄膜的质量

也较好.

２􀆰２　硅烷体积分数的影响

图６是在PECVD反应室压强为１５０Pa,衬底

温度为５５０K,射频功率为８０W 的条件下,模拟了

几种不同的硅烷体积分数 (０􀆰５％、１％、１􀆰５％、

２％)的极板间电子密度分布情况.从图中可以看

出,硅烷体积分数增加,电子密度也显著增大,极

板间等离子体区中心处电子密度最大.当SiH４ 体

积分数为０􀆰５％ 时,等离子体区中心处电子密度最

小,约为１×１０１５m－３;当 SiH４ 体积分数增加为

２％ 时,电子密度最大约为２􀆰０４×１０１５m－３.
图７为对应的不同硅烷体积分数的极板径向沉

积速 率 分 布 图.图 中 显 示 当 SiH４ 体 积 分 数 为

０􀆰５％和１％ 时,在极板中心区域沉积速率分布均

匀,在极板边缘处沉积速率逐渐降低,计算得到极

板径向上的非均匀性分别为５􀆰６％和９􀆰１％,均小

于１０％.而当 SiH４ 体积分数为１􀆰５％和２％ 时,
沉积速率沿极板半径方向先增大后减小,在极板边

缘处沉积速率急剧降低,极板径向沉积速率的非均

匀性均大于１０％,衬底处沉积速率均匀性较差.
比较不同硅烷体积分数变化的沉积速率分布发现,
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当硅烷体积分数增大时,电子密度也随之增大,从

而沉积速率加快,但极板边缘处沉积速率逐渐减

慢,其非均匀性区域也逐渐增大.

图６　不同硅烷体积分数的极板间电子密度分布

Fig􀆰６　Distributionofelectrondensitybetweenelectrodeswith

differentvolumefractionofsilane

图７　不同硅烷体积分数的极板径向沉积速率分布

Fig􀆰７　DistributionofdepositonratealongtheradiusofthesubＧ

stratefordifferentvolumefractionofsilane

利用该PECVD设备制备的不同硅烷体积分数

的薄膜材料微结构和沉积速率变化如图８和图９.
图８是不同硅烷体积分数的薄膜晶化率和晶粒平均

大小变化趋势图.从图中可以看出,随着硅烷体积

分数的增加,晶化率和晶粒平均大小都先增大,当

硅烷体积分数为１％ 时,薄膜的晶化率最大,Xc

＝５４％,平均晶粒大小为７􀆰８nm,有利于薄膜晶

化.继续增加硅烷体积分数,薄膜的晶化率逐渐减

小,薄膜非晶化.当硅烷体积分数达到２％时,薄

膜基本是非晶硅,这和晶化率的变化趋势一致.因

此降低硅烷体积分数,增加 H２ 浓度有助于薄膜晶

化[１３－１４].

　　图９为不同硅烷体积分数的沉积速率变化趋

势.从图中可以看出,当硅烷浓度由０􀆰５％ 增加到

２％ 时,沉积速率显著提高,从２􀆰９７nm/min提高

到４􀆰２２nm/min.这是因为硅烷体积分数增加,从

而电子密度增大,生成的SiH３ 基团含量提高,薄

膜的沉积速率也相应加快.

图８　不同硅烷体积分数的薄膜晶化率和平均晶粒大小变化

Fig􀆰８　Crystallinevolumefractionandaveragecrystallinesizeof

thinfilmswithdifferentvolumefractionofsilane

图９　不同硅烷体积分数的薄膜沉积速率变化

Fig􀆰８　DepositionrateofthinfilmswithdifferentvolumefracＧ

tionofsilane

　　由分析可以看出,沉积过程中硅烷体积分数的

选择对薄膜是否晶化起决定性的作用.当SiH４体

积分数为１％时,电子密度较大,薄膜平均晶粒大

小和晶化率最大,有利于薄膜晶化,且该浓度下的

沉积速率较快且均匀性稳定,能够制备出高质量的

薄膜.

􀅰９􀅰陈明明等．电容耦合等离子体化学气相沉积系统二维射频放电及薄膜制备工艺的研究



３　结　论

通过对PECVD 系统反应腔室中 SiH４/H２ 在

射频辉光放电条件下的混合气体流动、传热、非平

衡气相/表面化学反应、等离子体等多物理场进行

仿真模拟,得出极板间电子密度分布和极板径向沉

积速率的分布情况.模拟结果显示:当射频功率和

硅烷体积分数增大时,电子密度增大,与硅烷发生

碰撞的几率变大,从而生成的 SiH３ 基团含量增

加,加快了薄膜的沉积速率,但沉积速率的均匀性

逐渐变差.结合利用该PECVD设备制备的薄膜的

微结构和沉积速率测试结果,得出射频功率为

８０W,SiH４ 体积分数为１％ 时,薄膜的平均晶粒

大小和晶化率达到最大,同时薄膜沉积速率较快,
极板 径 向 上 沉 积 速 率 的 非 均 匀 性 较 小,约 为

９􀆰１％,制备的薄膜质量较好.
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