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Ar射频放电特性随时间演化的PIC／MCC模拟
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摘要采用等离子体粒了模拟方法(PIC／MCC)方法对一维模型模拟了容性耦合等离f体(CCP)源放电过程中等

离子体的动力学行为。在模拟氩气放电的过程中，综合考虑了电子与舡之问的弹性碰撞、激发、电离以及

Af与Ar+之间的弹性碰撞和电荷交换过程。由模拟结果可知，射频极板附近鞘层区域在极短时问内形成，其

厚度随着时间的增加而增厚：而射频极板处的粒子通量随着时间的增加逐渐减小。经过一段时间后，射频极

板处平均粒子通量、平均电流以及鞘层平均厚度逐渐趋于平衡。在鞘层区域电流主要由位移电流构成，在等

离子体区域电流主要由传导电流贡献。最后讨论了达到平衡态后等离子体密度、电势、电场强度和能量的空

间分布情况。
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射频溅射制膜装置中产生的非平衡态等离子体

中的电子平均速度远大于离子，到达射频极板表面

的电子数远多于离子。这些电子一部分与表面发生

复合，大部分则聚集在极板表面，导致极板附近相

对于等离子体区呈负电势，此负电势阻挡电子向极

板处运动，并吸引正离子，导致极板附近区域离子

密度与电子密度分离而形成鞘层【1卅。等离子体中的

离子经鞘层电场加速后轰击靶材使其发生溅射，溅

射出的中性靶原子或摹团大部分以扩散的方式沉积

在基片上，但有些在输运过程中与等离子体碰撞，

形成离子而轰击基片。这表明射频溅射制膜工艺是

个非常复杂的过程，它包括等离子体放电行为、溅

射产物的输运以及等离子体与基片表面相互作

用【5，6J。为理解薄膜制备过程中的各种微观机理行

为，有必要研究射频溅射工艺中等离子体放电行为。

然而，常用的等离子体诊断手段仅能探测等离子体

区域和预鞘层区圳4|，用实验手段了解射频放电行
为有一定的局限性。

计算机模拟方法可有助于了解等离子体放电过

程中的动力学行为。邱清泉【7]等模拟了平面直流磁

控溅射放电等离子体，发现随着气压的升高，鞘层

厚度基本不变，鞘层电势降会增大。Lee J K【8'9】等

用一维等离子体粒子模拟法(particle．in．cell／Monte

Carlo collision，PIC／MCC)，研究了容性耦合等离子

体(Capacitively Coupled Plasma。ccP)源中的氩气放

电行为，发现时+离子能量分布中的高能峰明短随

着射频频率增大。Nanbu等1101发现，相对于磁场而

言，气压对电场的影响较小。

本文用PlC，MCC法利用一维模型模拟CCP源

氩气放电过程中等离子体动力学行为。主要考察射

频极板处和腔体中心处粒子流量、电流以及鞘层厚

度随时问的演化关系。从理论上探讨射频等离子体

放电过程中的物理和化学机制。

1 PIC／MCC模拟方法

PIC／MCC通过求解牛顿运动方程追踪大鼍超

粒子(106-109个电子或离子)在外加电场及自洽电场

中的运动过程，同时应用蒙特卡洛碰撞模型得到超

粒子碰掩之后的运动状态，得到模拟系统中每个超

粒子在求解时间内的运动轨迹【11d21。可用统计平均

法求解等离子体密度、温度、电势、电场和粒子通

量等放电特性。通过跟踪不同时刻等离子体特性参

量的变化，可以实现分析等离子体特性随时间的演

化过程。粒子模拟不需要电子和离子处于平衡态的

假设，因此可以对鞘层区域进行精确求解。
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1．1 模拟模型

本文选用Georgieva和Bogaerts掣uJ的CCP源
模型。模拟过程中假设只有电场，并无磁场，位置

方向为一维，速度方向为三维。模拟中腔体长度

磊=2．5 cm。zn=0为接射频电压极板，Zn=2．5 cm为

接地极板，腔体内工作气体为氩气，气体初始温度

为300 K，气压为26．66 Pa，初始电子和离子温度分

别为2 eV和0．043 eV。模拟过程中，射频源电压

为≯=％sin(cot)(V0=100 V co=2 rcJ)，本次模拟中频

率厂选为13．56 MHz，并将腔体一维长度方向划分

为100个格点，选用的时间步长为3．7X lO-11 s(电子)

和9．25×10。1”s(离子)。

1．2 模拟流程

图l PIC．MCC模拟单个循环流程

Fig．1 PIC-MCC computational cycle，one time—step

1．2．1模拟初始化

初始值设置包括空间位置初始化和速度初始

化。模拟开始前，电子和Ar+离子随机均匀的分布

在每个网格点上，带电粒子速度分布服从麦克斯韦

分布。

1．2．3电场和电势的计算

用粒子云分室法(CIC)[12】计算每个格点的电荷

密度，其代入泊松方程，求得它们的电势和电场。

∥矽／a，=一P／a-o (1)

历=一a≯／az (2)

L2．4带电粒子受力

用CIC插值法求解每个带电粒子所处位置的电

场大小。设带电粒子所处的位置为磊i，相邻两格点

的位置和电场大小分别为z／，z2+i和弓，弓+1．则和
处的电场大小为：

E(％)=弓(o。一％)／△z+弓+。(％一zj)／Az(3)

由F=eq得到此处带电粒子所受的电场力为：

‘=qpi∑Ejs(zj-z，i) (4)
J

1．2．5带电粒子在电场中的运动

带电粒子在电场力作用下运动，服从牛顿定律，

因此，

mdv／dt=F (5)

dx／dt='， (6)

用leap_frog法【131得到每个带电粒子的新位置
和速度。

1．2．6边界条件

模拟中所选模拟区域为射频极板与接地极板之

间，边界为两极板Zn=O，zn=2．5 cm)。射频极板处

％=O)的电势随时间呈周期性变化≯=／／sin(cot)，接
地极板处(zn=2．5 era)电势≯=0。

1．2．7MCC模型

用MCC模拟粒子在运动过程中的碰撞过程，

判定是否发生碰撞，发生何种碰撞。在一个时间步

长△f内，第f个粒子发生碰撞的概率为：

只=l—exp[一K△fc■(巨)吩(墨)】 (7)

式中v，为带电粒子速度，仃r为碰撞截面，局为带

电粒子能量，聊为时原子密度。求解Pf值即可判
断粒子运动一段时间后是否会发生碰撞。取随机数

月，若尺>只，则不发生碰撞。若R<只，则发生碰

撞。

1．3 碰撞反应

在心放电中，本文考虑以下5种反J应【13小】：

表1模拟中碰撞反应的类型和阈值
Table 1 All collisions considered in the model，with the

corresponding thresholds for the cross-section data

碰撞反应 反应类型

Collision reaction Collision type

反应阈值

Threshold／

eV

e+¨e+时 篡警‰n鸭 。

e+扣e“篓黧疵粼；劬n¨56
e+¨2e+Ar+ 电离Ionization 15．80

缸w一～洲慧孚兰岫 。

2结果与讨论

图2为射频极板处鞘层平均厚度与时间关系。

由模拟初始条件可知，未加射频电压前，极板间粒

子均匀分布且作无规则热运动。施加射频电压后，

在极短时间内射频极板处形成厚0．28 cm的鞘层。

初始阶段鞘层厚度随时间增加，经过2．65×10-4S趋

于稳态，稳态鞘层平均厚度约为0．41 cm。
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图2射频极板处鞘层厚度随时间的变化关系
Fig．2 Sheath thickness as a function of time at the powered

electrode．

图3(a)为电子和时+离子在射频极板处的平均
粒子通量随模拟时间的变化，时+离子轰击射频极
板上的粒子通量随时间增加而迅速减少。经

2．65×10-4 S后，极板处的舡+离子和电子平均粒子

通量趋于平衡。平衡后时+离子的通量(6．8×1017

m-2·S-1)大于电子的通量(6．4×10¨m-2．S_1)。图3(b)

为电子和Ar+离子在腔体中心处的平均粒子通量随

模拟时间的变化，腔体中心处的粒子通量随时间的

增加迅速减少，1．03×lO_4 S后趋于平衡。4．12×10-4

S后腔体中心处的电子平均通量与心+离子平均通
量几乎相等。比较图3(a)、(b)可知，极板处舡+离
子的平均粒子通量大于腔体中心处。

图3电子和时+离子在射频极板卜(a)和在腔体中心处(b)的
粒子通鼍随模拟时I’日J的变化关系

Fig．3 Flux ofelectron andAr+as a function oftime，atthe

powered electrode(a)and middle ofthe reactor(b)．

图4为射频极板处和腔体中心处平均电流密度

随时间的变化。由图4(a)，射频极板处的平均电流

密度随时间的增大而减小，2．65×104 S后平均电流

密度趋于平衡。当射频极板处平均电流密度趋于稳

定时，电子的平均电流密度几乎为零，而Ar+离子

的平均电流密度为3．0×10。3～岔。图4(b)是腔体中

心处的电子和时+离子平均电流密度随时间的变

化，在腔体中心处Ar+离子平均电流密度基本保持

不变(7．0×10巧～fm2)，而电子平均电流密度随时间

的增加逐渐减小，在1．03×l旷s之后趋于平衡，达
到0．32Mm2。从图中还可以看出，腔体中心处电子

的总电流密度大于Ar+离子。

图4射频极板处(a)和腔体中心处(b)电流密度随模拟时间
的变化

Fig．4 Current density as a function oftime．at the powered

electrode(a)and middle ofthe reactor(b)．

图5所示为一个放电周期内，电场强度在不同

相位(f-0，n／2，71：，3n／2)时的空间分布。在等离子体

区域(0．75一1．75 cm)，电场强度很小且不随时间发生

变化。在鞘层区域和预鞘层区域(分别为射频极板附

近O．75_0 cm和接地板附近1．75_2．5 cm)，电场随时

间发生变化。在／=0时，z=O和z=2．5 cm处，电场

分别为一14387 v／『m，15433 V／m。在扛re／2时，z=0

和z=2．5 cm处，电场分别为_26255 V／m，3512．5

v／m。在扛兀时，z=0和z=2．5 cm处，电场分别为

一15190V／m，14575 V／m。在i=3n／2时，z=-0和z=2．5

cm处，电场分别为-3296．2 V／m，26466 V／m。

图5单个射频放电周期内电场在不同相位的空间分布
Fig．5 Electric field at different phases ofan RF cycle．
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射频放电中极板间的电流由位移和传导电流组

成。位移电流是由随时间变化的电场产生的，传导

电流的主要载流子为电子05]。鞘层内(o-o．5 cm和

2-2．5 em)电子密度很低(图7a)【l'3’7】，而电场强度随

时间变化(图5)，则此区域内电流密度主要由位移电

流贡献，故Ar+离子的平均电流密度大于电子的平

均电流密度(图4a)。在等离子体区域(0．75一1．75 cm)，

电场强度几乎不随时间发生变化(图5)，这意味着位

移电流为零，则该区域的电流主要由传导电流贡献，

故此处的心+离子平均电流密度小于电子的平均电

流密度(图4b)。

昌

譬0．8

圣

兽o．6

占

(a)Generated from Ionization Reactions

Simulation Parameters

f=13．56 MHz P=26．6 Pa

％5100 V％lag：o

0 1．5 3．O 4．5 6．0 7．5

Time／10—4S

在e+时_2e+心+电离反应中，有大量心+离
子产生，同时模拟中也有大量时+离子轰击到极板
上而损失掉。图6(a)、(b)和(c)分别为腔体内产生和

损失的心+离子数密度以及腔体内总的心+离子数
密度随时间的变化关系。由图可知，随模拟时间的

增加，参加电离反应产生的心+离子数密度增多，
而损失的缸+离子数密度和腔体内的舡+离子数密
度减小。1．03×10-4s时，产生和损失的加+以及腔
体内的离子数密度趋于稳定。

3．O

毛2．5
宝2．0

鲁1．5
置

言1．0

0．5

(b)Density Loss at the Boundaries

Simulation Parameters

f=13 56MHz P=266Pa

瞻=100 V Zb妇；o

0 1．5 3．0 4．5 6．0 7．5

Time／lo—s

0 1．5 3．0 4．5 6．0 7．5

Time，10。4s

图6离化反应产乍的(a)、损失的(b)和腔体内的(c)Ar+离子数密度
Fig．6 Ar+ion densities generated from ionization reaction(a)，lost at the boundaries(b)，and in the plasma reactor(c)．

图7给出了等离子体达到平衡后等离子体特性

参量对时间平均后的空间分布。图7(a)是等离子体

达到平衡时电子和加+离子数密度的空间分布，在
中心等离子体区(0．75一1．75 cm)和预鞘层区(O．5-o．75

和1．75—2．0 cm)，电子和离子密度相等，而鞘层区
域(0加．5 cm和2-2．5 cm)电子密度明显小于离子密

度。图7(b)为等离子体达到平衡时由空间电荷形成

的电势在空间的分布，鞘层区域相对中心等离子体

区域呈负电势，中心等离子体区电势基本保持不变，

而鞘层区域电势迅速下降。由式(1)，由于中心等离

子体区净电荷密度p=0(图7a)，因此电势基本保持

不变；而在鞘层区域p>0(图7a)，极板间净电荷为

正电荷，因此电势迅速下降。图7(c)为等离子体达

到平衡时电场强度的空间分布，在腔体中心处电场

强度几乎为零，而在鞘层区域电场强度变化显著。

由式(2)，在中心等离子体区域电势无变化，因此电

场强度很小且基本不变；而在鞘层区域，电势的迅

速下降导致了电场强度的剧烈变化。图7(d)为平衡

时电子和舡+离子能量的空间分布，舡+离子的能
量在等离子体区域仅0．04 eV左右。因此，在等离

子体区域，粒子的热运动占优势。离子进入鞘层区

域后受到鞘层电场的加速作用(图7c)，其能量明显

升高，最高可达4．58 ev(在两个极板处)。电子则在

刚进入鞘层阶段能量有所增加，最高能量为

3．41eV(0．25和2．25cm处)，当电子进入鞘层之后，

由于鞘层的阻碍作用其能量迅速下降。
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图7 Ar+离子和电子的甲均密度(a)、电势(b)、电场强度(c)、平均能量(d)
Fig．7 Density(a)，potential(b)，electric field(c)and averaged energy(d)ofelectron andAr+ion．

本文通过PIC．MCC方法利用一维模型模拟了

CCP源氩气放电过程中等离子体的动力学行为，通

过对模拟结果分析，得到以下结论：

1) 射频极板处鞘层在极短时间内形成，其厚度随

着时间的增加而增厚，2．65×10-4S时鞘层厚度

基本稳定，厚度为0．41 cm。

2) 射频极板处粒子通量随时间的增加而逐渐减

小，之后射频极板处粒子通量达平衡，整个模

拟中极板处离子通量略大于电子通量。腔体中

心处的粒子通量也随时间的增加逐渐减少最后

逐渐趋于平衡且电子平均通量几乎与时+离子

平均通量相等。

3) 等离子体区域电流密度主要受传导电流影响，

其电子平均电流密度大于心+离子平均电流密
度；鞘层区域主要受位移电流影响，其电子平

均电流密度小于心+离子平均电流密度。
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PIC／MCC simulation of RF-discharge plasma
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2(Institute ofPlasma Surface Interactions，Guizhou University,Guiyang 550025，China)
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Abstract In this paper,the one-dimensioual particle-in-cell／Monte Carlo collision model is used to simulate time

evolution ofthe Ar discharges produced by a single-frequency capacitively coupled reactor,by considering the elastic

and inelastic collisions between吣。》0．Ar"and electrons．The results show that the sheath near the powered

electrode is formed in a short time and thickness of the sheath increases诵tIl the simulation time．while fluxes of the

electrons and Ar+ions at the powered electrode decrease with increasing time．The flux,potential，current and sheath

t11ickness reach their equilibrium in a few hundred microseconds．The plasma density,potential，electric field and

averaged energy are discussed．

Key words Plasma，Sheath，Particle-in-eell／Monto Carlo collision，Capacitively coupled reactor
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