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Abstract　At  present,  batch  atomic  layer  deposition  reactors  have  some  disadvantages,  such  as  uneven  gas
diffusion,  low chamber utilization,  the residual  reaction of  by-products,  etc.,  which affect  the quality of  deposited
films and reduce production efficiency. In view of the above problems, the simulation model of batch atomic layer
deposition  reactor  is  established  by  using  Fluent  software.  Firstly,  the  effects  of  adding  uniform gas  baffles  with
different structural sizes to the reactor on gas velocity, concentration and diffusion time are analyzed; secondly, the
influence of the distance between the racks on the gas velocity is analyzed. The results of Al2O3 film uniformity in
the  experiment  and  simulation  are  compared  to  verify  the  accuracy  and  reliability  of  the  simulation  model.  It
provides a reference for the improvement and optimization design of batch atomic layer deposition reactor.
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摘要　目前批量原子层沉积反应器存在气体扩散不均、腔室利用率低、反应副产物残余等缺点，影响了沉积薄膜的质量，

降低了生产效率。针对以上问题，利用 Fluent软件建立起批量原子层沉积反应器的仿真模型，首先分析了反应器添加不同结

构尺寸的匀气挡板对气体速度、浓度以及扩散时间的影响；其次分析了片架间的距离对气体速度的影响；并将 Al2O3 薄膜的

均匀性实验结果与仿真模拟结果进行对比，验证了仿真模型的准确性与可靠性，为批量原子层沉积反应器的改进与优化设计

提供了参考。
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原子层沉积（ALD），是目前先进的表面处理和

纳米镀膜技术。该技术将不同前驱体源交替脉冲

通入加热的反应腔室，以单原子层形式一层一层地

沉积在基底表面[1]。前驱体源之间则用惰性气体对

反应腔室进行吹扫，以清除多余的前驱体源和反应

副产物，保证薄膜的质量。

传统的原子层沉积反应器高度很低，一般都为

毫米级，虽然能够缩短反应时间和吹扫时间，但是

生产效率较低，而且无法适用于尺度较大的三维样

品[2-5]。国内外学者对原子层沉积反应器结构进行

了优化与改进。Yang等 [6] 设计的喷嘴式分隔流动

水平反应器和 Theodoropoulos等 [7-10] 设计的交替多

环形缝隙入口结构，有效避免了前驱体源之间的反

应，提高了前驱体源的利用率。来邻等[11] 分析了柱
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形反应器的沉积过程，得到了优化沉积区域，并对

半球基底开展实验，薄膜均匀性明显提升。Rigardt
Alfred MaartenGoetzee等 [12-15] 研究了 Gemstar6反应

器两种不同的进气方式对氧化铝薄膜制备的影响，

发现相比于多个入口岐管，开槽式进气岐管可以显

著增大生长速率、提高薄膜的均匀性。文献报道表

明鲜有对批量原子层沉积反应器结构的研究，因此，

对批量原子层沉积反应器的分析很有必要。

而反应器尺寸的增加也带来了一定的弊端

（1）前驱体源的通入时间。若通过工艺实验去

分析验证前驱体源的浓度分布和扩散时间，则增加

了工艺研发时间；

（2）惰性气体吹扫时间。若惰性气体吹扫不充

分或腔室存在死角区域，则会导致寄生反应[16-19]，增

加了反应器的保养频率；

（3）反应器内片架间距离。若片架间的距离过

大，会导致反应腔室利用率下降，从而降低了生产

效率；若片架间距离过小，会导致片架间流速不均

匀，降低沉积薄膜的质量。

由于流场直接影响气体的速度、浓度变化，进

而影响沉积薄膜的质量。因此，流场分析已经成为

批量原子层沉积反应器结构设计中必须考虑的一

个问题了。本文利用 Fluent软件，建立了一个气相

CFD模型，对批量原子层沉积反应器进行流场分析

研究，验证了仿真模型的准确性与可靠性，为批量

原子层沉积反应器的优化设计提供了参考依据。

 1　ALD 反应器模型的构建
依据现有的工艺设备，对原子层沉积反应器进

行了流场的模拟，如图 1所示，建立了长 700 mm、

宽 260 mm、高 300 mm的矩形反应器，入口、出口

直径 30 mm，内部包含片架和基底（片架长 500 mm、

宽 240 mm，基底为半径 50 mm的硅片）；图 2为匀

气挡板结构图，挡板上可添加排气孔（排气孔直径可

更改）。图 3为添加匀气挡板后反应器的内部设计

图，匀气挡板开口方向直对入口，更利于气体的扩

散，d 为匀气挡板到壁面的距离，D 为片架间的距离，

简称层间距；图 4为匀气挡板设计图，挡板厚度为

2 mm，d1 为挡板直径，  b 为排气孔直径。在 Fluent
软件中对上述设计方案进行了速度场、浓度场的模

拟。首先针对匀气挡板进行了分析，讨论了匀气挡

板直径、距离和排气孔对气流速度、浓度、前驱体

源通入时间的影响。最后，讨论了不同层间距对气

流速度的影响。
 
 

图1　反应器结构图

Fig. 1　Reactor structure diagram
 
 

图2　匀气挡板结构图

Fig. 2　Structure diagram of the homogenizing baffle
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图3　反应器设计图

Fig. 3　Reactor design drawing
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图4　匀气挡板设计图

Fig. 4　Design drawing of the homogenizing baffle
 

 2　ALD 反应器的数值模拟
为了简化复杂的气相沉积过程，忽略了热辐射

效应和表面化学反应过程[20]。数值模拟研究使用

了 Fluent软件，对反应气体的传输过程进行了模拟，

通过求解质量守恒和动量守恒方程，得出反应器内不

同时刻下的速度场和浓度场。质量守恒方程[21-22] 为
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∂ρ

∂t
+∇ · (ρv) = S m （1）

式中 ρ 为前驱体源气体与氮气的混合气体密度，v
为混合气体的速度矢量，Sm 为气体总质量，t 为时间。

动量守恒方程[23-24] 为

∂ (ρv)
∂t
+∇ ·
(
ρv2
)
= −∇pI+∇ ·τ+ρg+F （2）

式中，p 为混合气体的静态压，I为单位矩阵，τ为混

合气体黏性应力张量，g为重力加速度，ρg为气体重

力，F为泵的抽力。假设流动的气体为不可压缩的

理想气体，泵的抽力及气体的黏性应力张量和重力

可忽略不计。

模拟时设置工作压力为 40 Pa，温度为 400 K，

入口流量 600 mL/min(标准状态)，采用连续流模式，

氮气和前驱体源（三甲基铝为例）同时输入，三甲基

铝的质量分数为氮气质量分数的 10%。先根据理

想气体状态方程计算低压环境下气体的密度，再根

据Maxwell-Stefan方程计算混合气体中各组分的扩

散系数，混合气体的密度、黏度[25] 分别为

ρ =
1∑

i

Yi

ρi,g

, i = T MA, N2， （3）

µ =
∑

i

Xiµi,g∑
j

Xi∅i j

, i = T MA, N2， （4）

最后计算雷诺数，根据雷诺数（Re<2000），判定

气体流动状态为层流[26]，扩散方式采用了入口扩散、

多组分扩散以及能量扩散。

 2.1　匀气挡板对气体浓度的影响

首先，针对匀气挡板对前驱体源在入口区域浓

度扩散的影响进行仿真模拟。设置混合气体的通

气时间为 100 ms，图 5为无匀气挡板和添加匀气挡

板的浓度对比图，min代表 TMA最小质量分数为 0，

max代表 TMA最大质量分数为 10%。很显然，添

加匀气挡板后，前驱体源在入口扩散的范围更广；

而无匀气挡板时，前驱体源相对集中在中间区域。

因此，匀气挡板的设计很有必要。

 2.2　匀气挡板到入口距离对气体浓度的影响

为了增加仿真实验的对比性，图 6与图 7为

50 ms下的浓度对比图。图 6所示，当 d=5 mm，前

驱体源聚集在挡板前侧，主要是由于匀气挡板过于

贴近壁面，减少了气体流经的空间，使得流导减小，

流导表示真空环境下管道或腔室通过气体的能力，

流导越大，通过能力越强；且流导与流阻互为倒数，

造成局部损失。辐射流结构流导公式[27] 为

h f =
πd
6η

p/In
e1

e2
， （5）

d 为匀气挡板到壁面的距离，η 为气体的粘滞

系数，p 为反应器内的平均压力，e1 为匀气挡板半径，

e2 为入口半径。
  

max

min

(a) (b)

(c) (d)

图6　挡板到壁面不同距离时前驱体源浓度对比图

Fig. 6　Comparison  diagram  of  precursor  source  concentration

at  different  distances  from  baffle  to  wall.  (a) d=5  mm,
(b) d=10 mm, (c) d=15 mm, (d) d=20 mm

 

随着距离的增加，流导逐渐增大，气体有足够

的空间流动，能够更好的扩散。因此，匀气挡板到

壁面的距离不宜过小。

 

max

min

(a)

(b)

图5　100 ms时前驱体源浓度对比图

Fig. 5　Comparison  diagram  of  precursor  source  concentration

at 100 ms (a) without, (b) with

 

max

min

(a) (b)

(c) (d)

图7　挡板不同直径时前驱体源浓度对比图

Fig. 7　Comparison  of  precursor  source  concentration  at

different  diameters  of  baffles  (a)  d1=20  mm,  (b) d1=

40 mm, (c) d1=50 mm, (d) d1=60 mm
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 2.3　匀气挡板的直径对气体浓度的影响

从图 7可以看出，当 d1=20 mm时，匀气挡板调

节气流的效果并不明显，主要是由于挡板直径小于

入口直径，气体直接从挡板四周流过。而随着挡板

尺寸的增加，尤其是 d1=60 mm时，根据辐射流结构

流导公式发现，此时流导减小，导致气体在匀气挡

板处的局部损失增大，阻碍了气体的扩散。因此，

匀气挡板的直径应略大于入口直径。

 2.4　匀气挡板添加排气孔对气体速度与浓度的

影响

由图 8可以看出，随着排气孔直径的增加，气

体扩散速度得到了提升。排气孔流导公式[27] 为

Uf = 2.87
r2

1r2
2

r2
1 − r2

2

√
T
M

（6）

Uf 为排气孔流导，r1 为入口直径，r2 为排气孔

直径，T 为气体温度，M 为气体摩尔质量。
 
 

max

min

(a) (b)

(c) (d)

图8　不同排气孔时前驱体源浓度对比图

Fig. 8　Comparison  diagram  of  precursor  source  concentration

at different exhaust holes (a) without, (b) b=1 mm, (c) b=

2 mm, (d) b=5 mm
 

根据公式计算可得，5 mm排气孔的流导大于

1 mm和 2 mm排气孔的流导，因此 5 mm直径的排

气孔的流阻最小，所以气体在中间区域扩散速度增

大；但是中间区域扩散较快，容易造成前驱体源浓

度不均，导致沉积薄膜厚度不均匀，降低薄膜质量；

而且图 9可以发现，当排气孔为 1 mm和 5 mm时，

在第 8至 10层片架（由下到上计算层数）附近的速

度不稳定（入口处匀气挡板的后方区域），主要是由

于排气孔位置分布造成的。因此，在生长过程中，

应选择 2 mm排气孔。

 2.5　匀气挡板对反应气体通入时间的影响

延长前驱体源的通入时间后发现，添加匀气挡

板后，气体扩散速度变快、扩散区域变大。更改前

驱体源通入时间，进行多次试验。如图 10所示，无

匀气挡板时，需要 500 ms反应气体才能在反应器中

均匀分布。而添加 2 mm排气孔的匀气挡板后，如

图 11所示，前驱体源只需要 450 ms的扩散时间，比

原先节省了 50 ms时间，提高了生产效率。
 
 

max

min

(a) (b)

(c) (d)

图10　不同时刻下前驱体源浓度云图（无匀气挡板）

Fig. 10　Cloud  diagram  of  precursor  source  concentration  at

different  times  (without  uniform  gas  baffle)  (a)  t=100

ms, (b) t=300 ms, (c) t=400 ms, (d) t=500 ms
 

 
 

max

min

(a) (b)

(c) (d)

图11　不同时刻下前驱体源浓度云图（有匀气挡板）

Fig. 11　Cloud  diagram  of  precursor  source  concentration  at

different times (with uniform gas baffle) (a) t=100 ms,

(b) t=300 ms, (c) t=400 ms, (d) t=500 ms
 

 2.6　不同层间距对气体速度的影响

为了提高反应器空间利用率，分析片架间的距

离对气体速度的影响。图 12所示，片架距离 10 mm
时，片架之间气体的密度相对较低。矩形截面管道

流阻公式[27] 为

 

max

min

(a) (b)

(c) (d)

图9　不同排气孔时前驱体源速度对比图

Fig. 9　Comparison  diagram  of  precursor  source  velocity  at

different  exhaust  holes (a)  without,  (b) b=1 mm, (c) b=
2 mm, (d) b=5 m
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Un =
12ηL

a2c2 p∅， （7）

Un 为矩形反应器截面管道的流阻，η 为气体的

粘滞系数，a 为间距，c 为片架宽度，L 为片架长度，p
为管道中平均压力。

根据公式计算可得，随着层间距 D 的增大，流

阻减小，片架之间的流经的气体也随之增加；层间

距的增大能够适应任何尺寸的三维样品；但是会导

致片架层数减少，造成反应器空间利用率的下降。
  

max

min

max

min

(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

(g) (h)

图12　不同层间距时前驱体源速度云图

Fig. 12　Velocity  nephogram  of  precursor  source  at  different

layer spacing (a) D=10 ms, (b) D=15 ms, (c) D=20 ms,
(d) D=25 ms, (e) D=30 ms, (f) D=35 ms, (g) D=40 ms,
(h) D=45 ms

 

 3　Al2O3 薄膜均匀性实验及结果
根据仿真模拟的结果，对层间距和匀气挡板进

行了实验验证，采用光滑表面的 4寸硅片作为衬底

开展了热型Al2O3 实验。实验中生长循环次数为 800，
生长速率约为 0.093 nm/cycle，故厚度约为 74.4 nm，

气体流量为 600 mL/min。表 1为 Al2O3 薄膜工艺中

反应气体及吹扫气体的通入时间，吹扫气体时间设

置的足够长以确保反应残余物被清洗干净，不影响

下一步反应。

在薄膜厚度测量过程中，采用 ELLiTOP公司

ESNano型椭偏仪，测量精度 0.01 nm，重复性误差小

于 0.1 nm，对硅片上、中、下、左、右五个点的厚度

进行测量，然后再对 Al2O3 薄膜的非均匀性进行计

算，非均匀性计算公式[28] 为

K =
(Tmax−Tmin)

2 ·Tave
， （8）

式中 Tmax 为硅片上 Al2O3 薄膜的最大厚度，Tmin 为硅

片上 Al2O3 薄膜的最小厚度，Tave 为硅片上 Al2O3 薄

膜的平均厚度。

 3.1　匀气挡板的均匀性实验

仿真结果表明，添加匀气挡板后，能够使得前

驱体源扩散的更加均匀。为了验证仿真结果，在反

应器入口、出口距离壁面 10 mm处，添加了直径为

40 mm的匀气挡板，开展不同排气孔的对比实验。

由图 13可以发现，没有匀气挡板时，Al2O3 薄

膜的整体均匀性为 1.82%，排气孔为 1、2、5 mm时

Al2O3 薄膜的最大非均匀性分别为 1.58%、1.32%、

1.75%，显然添加匀气挡板后，能够改善薄膜的质量，

而且匀气挡板排气孔为 2 mm时 Al2O3 薄膜的最大

非均匀性最小。
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图13　不同排气孔时 Al2O3 最大非均匀性曲线图

Fig. 13　Maximum  non-uniformity  curve  of  Al2O3  at  different

exhaust holes
 

 3.2　反应气体通入时间的均匀性实验

为了验证仿真结果，分别设置三甲基铝的通入

时间为 450 ms与 500 ms，其他参数不变，同时，分别

计算每层硅片（每层为 8片 4寸晶圆）整体的最大非

均匀性。

由图 14可以发现，各层硅片的非均匀性差异

 

表 1　Al2O3 薄膜的工艺参数

Tab. 1　Process parameters of Al2O3 film

Gas Time/s

TMA+N2 0.5

N2 10

H2O+N2 0.5

N2 10
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较小，因此，可以适当将三甲基铝的通入时间缩短

50 ms。

 3.3　层间距的均匀性实验

根据对模拟结果的分析，进行了层间距的对比

实验。为了保证实验的准确性，最底层片架保持同

一高度。

由图 15可知，层间距为 10 mm时，Al2O3 薄膜

的最大非均匀性为 3.78%，薄膜质量最差，与仿真结

果一致，此时片架区域的前驱体源浓度较低，进而

导致薄膜质量下降。随着层间距的增加，Al2O3 薄膜

的最大非均匀性逐渐减小，层间距为 20 mm时，最

大非均匀性已经降到 1.3% 左右；以硅片为例，

20 mm层间距相比于 25 mm层间距，片架层数增加

了 3层，增加了 27.3% 的产量。同时可以发现，当层

间距大于 25 mm后，薄膜的最大非均匀性稳定在

0.9% 左右，此时，层间距对薄膜质量的影响微乎

其微。

 4　结论
通过仿真模拟确定了批量原子层沉积反应器

中匀气挡板的最佳位置和片架间的最佳距离，并通

过实验验证了仿真模型的准确性与可靠性。同时，

得到了如下结论

添加直径为 40 mm、排气孔为 2 mm且距离壁

面 10 mm的匀气挡板时，前驱体源能够缩短 50 ms
通入时间且扩散效果最佳后。薄膜的最大非均匀

性相比于无挡板反应器减小了 27.4% 降至 1.3%；片

架间距离的优化，以硅片为例，20 mm层间距比

25 mm层间距增加了 27.3% 的产量，提高了生产效

率和反应器腔室的利用率。

在后续工作中，可在前驱体源浓度仿真的基础

上，通过计算官能团表面覆盖率和化学反应沉积速

率，进一步对表面沉积过程进行研究，分析沉积的

优化区域，尝试不同形状的三维样品，提高原子层

沉积的适用性。
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