
 

磁控溅射源中氩辉光放电的等离子体行为及分布特性
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Abstract　In this paper, a 3D Particle-in-Cell numerical simulation model of DC magnetron sputtering source
based on an existing structure is built. By simulating plasma behavior and distribution characteristics of argon glow
discharge  in  an  existing  magnetron  sputtering  source  structure,  information  about  target  utilization  efficiency  and
also power efficiency can be obtained. Analysis of ion trajectories, energy and incident angle distribution indicates
that bombarding ion portion decreases from 80% to 67% with the discharge voltage increasing from 260 V to 340 V
due to the spatial distribution of electric potential. Since ions can be accelerated both moving toward and away from
the  target,  an  over-high  discharge  voltage  is  not  beneficial  to  increasing  power  efficiency.  On  the  other  hand,
increasing discharge voltage facilitates ions to impact the target with higher mean kinetic energy, which is beneficial
to increasing sputtering yield. Therefore, choosing a proper discharge voltage according to working pressure is an
effective way to increase power efficiency. Since the reliability of the simulation model is verified by comparison of
ion sputtering position distribution and target actual erosion profile, simulation and analyzing methods in this paper
are useful for the optimization design of the magnetron sputtering source.
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摘要　通过三维粒子数值模型对现有磁控溅射源结构中氩辉光放电的等离子体行为和分布特征进行了模拟，从而得到

靶材利用率和能量利用率的信息。离子轨迹、离子能量和离子入射角分布的分析结果表明，由于电势的空间分布影响，放电

电压从 260 V增加到 340 V，使得轰击离子比例从 80% 降低到 67%。由于离子向靶材移动和远离靶材都会得到加速，过高的

放电电压不利于提高能量利用率。另一方面，提高放电电压有利于离子以更高的平均动能撞击靶材，有利于提高溅射产额。

因此，根据工作压力选择合适的放电电压是提高电源效率的有效途径。通过离子溅射位置分布与靶材实际侵蚀剖面图的对

比，验证了仿真模型的可靠性，对磁控溅射源的优化设计具有一定的参考价值。
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与传统的水镀技术相比，等离子涂层技术具有

涂层性能优异、无污染、能耗低等特点，属于朝阳产

业。磁控溅射技术在工业领域得到了广泛的应用。

大多数薄膜产品都采用磁控溅射源（MSS）设备生产。

MSS的运行参数、结构设计和放电特性等因素对薄

膜产品的生产成本和性能有很大影响。因此，通过

提高靶材和电能的利用效率来降低生产成本是磁

控溅射技术发展的必要条件。MSS设备的优化设
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计还需要进一步的研究工作。

数值模拟是一种经济、省时的研究方法。对于

MSS设备，仿真研究早在几年前就开始了。1988年，

Gu和  Wendt通过理论计算和实验验证相结合，对

MSS放电中的电流径向分布和光发射轴向分布进

行了研究，为 MSS的数值模拟研究奠定了基础 [1-2]，

粒子间的碰撞不可忽视，因为 MSS的工作压力通常

在 1 Pa以下，忽略粒子碰撞的流体模拟对 MSS的

模拟研究有其局限性[3]。因此，粒子云（PIC）或混合

模拟与蒙特卡罗碰撞（MCC）方法相结合，可以跟踪

粒子的输运，成为 MSS放电模拟的热门选择。

遗憾的是，近年来关注 MSS器件仿真的报道

较少。然而，由于工业领域的需求不断增加，有必

要对器件进行优化设计。作为器件设计的一种补

充方式，不同维度的仿真模型被应用于不同的研究

课题。对于一维模型，Gramer等 [4-5] 采用半经验公

式对等离子体鞘层进行一维模型研究，讨论了 3种

工作压力和电磁场对等离子体鞘层的影响。对于

二维模型，Shon等使用二维 PIC模型分析磁控溅射

源放电中的等离子体。得到了带电粒子的空间分

布和速度分布，并讨论了入射离子通量分布与工作

压力、磁场和电场强度的关系 [3,6]。此外，Shon等 [7]

还通过一种具有二维空间坐标和三维电磁场数据

的“2.5D”模型获得了带电粒子的空间和温度分布

以及靶材侵蚀剖面。邱清泉等[8-9] 致力于利用二维

和三维 PIC-MCC模拟模型预测靶材侵蚀并提高靶

材利用率。此外，Sheridan等[10] 利用三维模型模拟

了离子与靶材材料原子碰撞产生二次电子的过程，

并预测了碰撞位置的空间分布。Nanbu等 [11] 建立

了三维 PIC-MCC模型研究带电粒子的空间分布，

获得了等离子体鞘层的信息。在此之前，各种数值

模型已被用于模拟磁控溅射源放电过程，并获得了

许多有价值的研究结果。上述仿真研究起步较早，

是MSS器件仿真的代表作品。

然而，仍然有一些问题很少被提及。例如，大

多数报道的侵蚀剖面都是根据靶表面附近离子密

度的空间分布估计得到的，没有考虑入射角和能量

的影响。大多数相关研究只关注靶材利用效率，而

不考虑能量利用率，而能量利用率也是工业领域降

低能耗和生产成本的关键因素。能量利用率与恒

定功率下产生的离子数量和轰击离子比例密切相

关[12]。

为了通过提高靶材利用率和电功率来降低磁

控溅射的生产成本，利用粒子数值模拟的优势，可

以为磁控溅射优化提供更多的参考信息。本文基

于已有的 MSS结构，建立了 PIC-MCC三维数值模

拟模型。该模型记录了磁控溅射源放电中带电粒

子的行为和分布特征。并通过实际靶材冲蚀剖面

验证了模型的可靠性。 

1　数值仿真模型介绍
近年来，建立三维 PIC-MCC模型和分析等离

子体行为的方法被应用于霍尔等离子体加速器的

研究。采用数值模拟的方法研究了放电特性[13]、离

子行为[14] 和放电稳定性 [15]。特别是对于带电粒子

非轴对称分布的研究[16]，这种研究方法有其自身的

优势。由于 MSS与霍尔等离子体加速器具有相似

的放电机理，因此采用类似的研究方法模拟了 MSS
中的氩气辉光放电。随着高功率脉冲磁控溅射

（High Power  Impulse  Magnetron Sputtering，HiPIMS）
成为近年来的研究热点[17-21]，该模型也可以用于模

拟 HiPIMS的放电过程。

以 AJA公司物理 V气相沉积（Physical  Vapor
Deposition, PVD）系统中的 2英寸 MSS结构为基础，

利用 Tech-X公司的 VORPAL软件 [22] 建立了三维

PIC-MCC模型，如图 1所示。三维模型的仿真区域

尺寸为 100 mm×20 mm×100 mm （图 1中红色虚线包

围），考虑到计算效率，网格尺寸设置为 2 mm×2 mm×
2 mm。在每个网格中，宏粒子的数量设为 5，模型

中考虑的宏粒子总数为 2.5×105。为了避免网格尺

寸大于德拜长度（Debye length）所导致的“网格加热

效应”（一种在模拟中会导致等离子体密度高得多的

数值不稳定性）[23]，模型采用了粒子电荷和电流的高

阶插值，有效地保证计算精度。

仿真区域外的其余固体部分不影响磁控溅射

源放电，考虑到计算效率，将其省略。仿真区域的

实体部件如图 1的右上角所示。

在放电初始阶段，认为中性氩气均匀分布在 6
个模拟区域内。靶和压环具有给定的负电势，模拟

区域内其余部分的电势设为 0 V。通过求解泊松方

程，可以计算出放电过程中每个时间步长的电场：

∇2ϕ = −e
ni−ne

ε0
（1）

ϕ ε0

ni ne

式中， 为电势，e 为基本电荷， 为真空介电常数

（8. 85×10−12 F/m），  和 分别为离子和电子的密度。

522 真　空　科　学　与　技　术　学　报 第 44 卷



初始阶段，模拟区域内静态均匀分布着近 4×
103 的电子宏粒子，此电子被称为“种子电子”，用于

启动放电。在电磁场的作用下，这些“种子电子”在

靶材表面附近开始振荡。等离子体是由少数“种子

电子”与中性氩粒子之间的碰撞电离碰撞产生的[15]。

整个模型采用吸收边界。一旦粒子到达模拟区域

边界，该粒子将被消除，其跟踪也将停止。在洛伦

兹力的作用下，带电粒子的运动可以表示为：

m
dv
dt
= q(E+ v×B)

dr
dt
= v

（2）

式中 m 为粒子质量，v为粒子速度，t 为时间，q 为粒

子电荷，E为电场强度，B为磁场强度，r为粒子位置。

利用上述运动方程，可以对带电粒子进行跟踪，并

得到它们的运动轨迹。

对于粒子间的相互作用，模型考虑了五种碰撞

过程。对于电子和中性粒子，考虑了电离、激发和

弹性碰撞；对于离子和中性粒子，动量和电荷交换

过程被考虑在内。这些碰撞可以表示为：

e + Ar→ e + Ar(elastic collision)
e + Ar→ e + Ar∗(exciting collision)
e + Ar→ 2e + Ar+(ionizing collision)
Ar + Ar+→ Ar + Ar+(momentum exchange)
Ar+ + Ar→ Ar + Ar+(charge exchange)

（3）

对于弹性碰撞，应用动量守恒定律计算粒子碰

撞后的速度；但对于非弹性碰撞（激发和电离），能

量和动量守恒不再适用。因此，引入电子速度减小

因子[24]，可描述为：

η =

√
1− 2∆ε

mv2
（4）

∆ε mv2/
2式中：  为电子碰撞后的能量损失， 为电子碰

撞前的动能。

对于离子与中性粒子之间的动量交换，取随机

数 R 计算粒子碰撞后的速度：E′i = Eicos2θ

cosθ =
√

1−R
（5）

Ei E′i θ式中 和 分别为碰撞前后的离子动能， 为碰撞前

的轴向角，R 为 0~1之间的随机数。

离子和中性粒子之间的电荷交换是一个比较

简单的例子。所需要做的就是在碰撞后在两个粒

子之间交换信息。

Rψ χ

ψ

对于模型中所有类型的碰撞，将需要在 0到 1
之间的另一个随机数 来获得碰撞后的轴向角 和

方位角 。
ψ = 2πRψ

χ = arccos(1−Rψ) · · · · · · for electrons
χ = arccos(1−2Rψ) · · · · · · for ions

（6）

(vx,vy,vz)对于碰撞后的粒子速度 ，应用经典欧

拉变换：
vx

vy

vz

 =
v


cosχsinθcosφ− sinχsinψsinφ+ sinχcosψcosθcosφ
cosχsinθ sinφ+ sinχsinψcosφ+ sinχcosψsinθcosφ
cosχcosθ− sinχcosψsinθ


（7）

θ φ式中 v、 、 为碰撞前粒子的速度大小、轴向角和方

位角。

根据 MSS的常用操作参数，氩气压力设为 0。
5 Pa，放电电压（靶材电位幅度）在 260~340 V范围

内调节。

磁场数据由数值计算软件编制，并导入三维模

型。磁通密度数据采用有限元法得到。数据由每

个网格节点上的磁通密度 B分量 Bx、By 和 Bz 组成。

在模拟区域的其他空间点上，通过线性插值计算 B。
在MSS放电过程中，离子向靶材移动，形成垂直于

靶材表面的离子流。根据麦克斯韦方程组，电流对

磁通密度的影响可表示为：

∇×B = µ0 J +ε0µ0
∂E
∂t

（8）

µ0 4π J

ε0µ0 E
式中 为真空导率（ ×10−7 H/m），  为表面电流密

度（A/m2）。因为 相当一个较小常数和 的时间
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图1　磁控溅射源剖面图示意图（1内磁铁、2外磁铁、3靶（阴

极）、4压环、5阳极环）

Fig. 1　Schematic  diagram  of  magnetron  sputtering  source  in

section  view （1-inner  magnet,  2-outer  magnet,  3-target

（cathode）, 4-pressing ring, 5-anode ring）
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ε0µ0
∂E
∂t

J

B

变化也小，方程中 可以忽略。通常情况下，

MSS表面电流密度 小于 250 A/m2，导致磁通密度

小于 3 G的方位偏差。由于 的量级为数百 G，因

此偏差很小，也可以忽略。也就是说，可以忽略离子

电流对磁场的影响，将静态磁场数据导入三维模型。

然而，对于 HiPIMS，表面电流密度 J通常比直

流MSS器件高两个数量级。在这种情况下，必须考

虑到离子电流对磁场的影响，在每个时间步长都要

更新电磁场数据。电磁场数据的更新基于电磁感

应法拉第定律和安培定律，可以表示为：

Bn+1 = Bn−∆t(∇×En+ 1
2
) （9）

ε0En+ 1
2
= ε0En− 1

2
+∆t(∇× Bn

µ0
− J) （10）

Bn+1 Bn

∆t En+ 1
2

n+
1
2

En− 1
2

n− 1
2

式中 为时间步长 n+1时的磁场强度， 为时间

步长 n时的磁场强度， 为时间步长， 为时间步

长 时的电场强度， 为时间步长 时的电

场强度。

如图 2所示，磁场具有平行于靶材表面和垂直

于靶材表面的分量。在磁控溅射源放电中，电子主

要被平行磁场限制在靶材附近，使得电子中性碰撞

概率增大[25]，等离子体能在较低的气体压力条件下

产生和维持。对于 MSS放电，溅射效率取决于平行

磁场分量。模型的可靠性还取决于输入数据与实

际磁场值的一致性。因此，将计算值与靶材表面

（图 2中的 L1）上的实测值进行比较。如图 3所示，

计算值和实测值都在 50~400 G的范围内，两者之间

存在约 15% 的偏差。由于小表面积的位置测量偏

差可能导致较大的测量误差，因此模拟可以接受磁

场数据的相对误差为 15%。从而证实了磁场数据

的可靠性。 

2　计算结果讨论

vx vy vz

v∥ = vx+ vz

在模拟过程中，记录了所有氩离子和电子的空

间坐标（x, y, z）和速度（ , , ）。通过跟踪离子在

相邻时间节点上的空间位置得到离子的轨迹，如图 4
所示。由于离子具有不同的非零水平速度分量

，它们与靶材表面的入射角不同。在图 4
中可以观察到另一种现象。如图 4中不同颜色的轨

迹所示，并不是所有的离子都能到达靶材表面，部

分离子（红色轨迹）只是移动，最终从靶材表面“逃

逸”。这种离子行为是图 5中电势分布的结果。由于

正电荷离子的存在，轴向位置 12~16 mm区域（图 5
黄色区域）的电势高于其他区域。因此，无论离子

向靶区移动还是远离靶区移动，由于电势的空间分

布（由高电势区向低电势区），离子总是会加速。

在图 6中，每条单线在 10 km/s离子轴向速度

值附近都有另一个峰值。随着放电电压的增大，各

峰值对应的速度幅度也增大，是由于逃逸离子受到

电势的作用而得到加速的证据。

vy

vy vy

vy

vy

由于离子总是受到电势的加速作用，因此离子

的初始轴向速度分量将决定它们是否能够撞击靶

材而引起溅射。根据该推论，离子的分布与能量利

用率（电源输出功率的利用效率）有关。换句话说，

负 值的比例越大，轰击离子的比例就越高，从而使

得能量利用率越高。图 6显示了离子轴向速度分量

的分布，负 值表示离子向靶材移动。从图 6中

可以看出，放电电压的变化对离子轴向速度分量的

分布趋势没有影响，总体上有 20% 以上的离子从靶

中逸出。但是，通过进一步分析离子轴向速度分量

的数据，可以得出放电电压对轰击离子比例的影

响，如图 7所示。通过计算具有负 值的离子的比
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图2　MSS磁场二维建模结果

Fig. 2　2D modeling result of magnetic field of MSS
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例，可以得到轰击离子的比例。从图 7中可以清楚

地看出，轰击离子量随着放电电压的增加而减小。

这是因为，增加放电电压固然可以产生更多的氩离

子，但由于密度较大的离子之间的相互作用，离子

从靶体逸出的概率也增加了。结果，有效轰击离子

比例降低。从这个角度来看，过高的放电电压可能

会降低能量利用率。
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影响 MSS能量利用率的另一个因素是溅射效

率。能否产生溅射粒子取决于轰击离子的入射

能量和入射角[26-27]。基于以上考虑，采用统计方法

计算出离子入射能量和入射角分布，如图 8和图 9
所示。
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图8　离子的入射能量分布

Fig. 8　Incident energy distribution of ions
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图9　离子入射角分布

Fig. 9　Incident angle distribution of ions
 

由于模型具有吸收边界，离子一旦到达靶材表

面就会从模拟区域中被移除。图 8和图 9的结果是

根据靶材表面附近 1 mm范围内的离子数据得出的。

大多数离子的入射能量在 40 eV~160 eV之间，平均

入射能量随放电电压的增加而增加。模拟结果与

相关文献中的测量结果吻合较好[28]。用自制的栅格

离子能量分析仪（又称减速场能量分析仪，RFEA ）进
行了验证试验。四网格探针位于距靶材表面 15 mm
处（模拟区域上边界），面向靶材表面，可获得距靶

材表面 15 mm处的离子能量分布。试验中，工作气

体压力 0.5 Pa，放电电压 300 V，电源输出功率 100 W。

通过图 10的测量和仿真结果对比，证实了建模的有

效性。

对于入射角，超过 60% 的离子入射角在 1°~10°
范围内，这表明这些离子很难产生有效的溅射（窄入

射角对应的溅射良率 16相当低），器件本身还需要

进一步优化以获得更好的性能[26]。从图 9也可以看

出，放电电压对离子入射角分布没有明显影响。综

上所述，提高放电电压有利于离子以更高的入射能

量撞击靶材，有利于提高溅射成品率。

通过以上分析，可以得出 MSS的放电电压是

一个至关重要的工作参数。一方面，增加放电电压

会减少轰击离子部分，似乎不利于提高能量利用率。

另一方面，增大放电电压，离子的平均入射能量增

大，有利于提高溅射成品率。因此，在兼顾溅射成

品率和能量利用率的前提下，根据工作压力选择合

适的放电电压是MSS参数优化的关键。

本文讨论了能量利用率的影响因素，并对靶材

利用效率问题进行了探讨。虽然根据以上模拟结

果，有效溅射部分相对较低，但靶表面的蚀刻轮廓

仍然与轰击离子沉积位置密切相关。原因是离子

溅射只发生在轰击离子沉积区，离子溅射会在靶表

面形成蚀刻槽。靶材利用率随刻蚀槽宽度和深度

的增加而增加。因此，可以基于轰击离子沉积位置

的分布来分析靶材利用效率。

从图 11和图 12可以清楚地看出，放电电压对

轰击离子在靶上的沉积位置分布没有影响。在靶

表面，65% 以上的轰击离子沉积在一个宽度为 6 mm
的环空区域（FWHM见图 12），平均半径约为 14 mm
（峰值见图 12），该区域也是侵蚀槽所在的区域。根

据侵蚀面积比例，可以推断出靶材利用效率约为

30%。轰击离子部分的最大值出现在 14 mm~15 mm
径向位置，说明侵蚀槽深度也应在该区域达到峰值。

并通过实际靶材的侵蚀剖面测量结果验证了仿真

结果。

由于工作功率低（≤100 W），对靶材的平均侵蚀

速率很低（~20 nm/min），需要长时间工作（≥1000 h）
才能出现明显的靶材侵蚀轮廓。因此，通过侵蚀新

靶材来验证模型的有效性并不是一种经济可行的

方法。然而，由上述结果可知，离子轰击位置分布
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与放电电压（或电源输入功率）无关，因此，在不同

工作功率条件下，累积侵蚀的靶材可以作为离子轰

击位置分布结果建模有效性的证明。图 13显示了

不同材料的侵蚀靶材。所有靶材的侵蚀深度在径

向位置达到峰值，约为 14.5 mm，在 21 mm半径的圆

形区域内存在侵蚀现象。回顾图 12中虚线包围的

区域，可以得出仿真和测量结果非常吻合的结论。 

3　结论与展望
基于 2英寸 MSS结构，建立了三维粒子数值模

拟模型，研究了决定 MSS性能的离子行为。仿真结

果与实测结果吻合较好，验证了仿真的可靠性。

MSS优化既需要提高靶材利用率，也需要提高能量

利用率。通过离子行为的模拟结果，可以得出以下

结论：

（1） MSS的能量利用率和放电电压是相互矛盾

的。从以上模拟结果可以看出，由于离子的空间分

布，生成离子的密度越大，轰击离子的比例就越小。

为了提高能量利用率，必须牺牲一部分由高放电电

压带来的高溅射产额和沉积速率的有益效果。

（2）轰击离子沉积位置的分布与MSS的结构设

计密切相关。为提高靶材的利用效率，应优化磁场

分布，特别是使水平 B分量分布更均匀。根据一些

相关的研究工作，通过使用更小的磁体或增加磁靴

来增加磁环数是值得尝试的方法。

此外，通过优化 MSS的结构，提高离子的产生

速率和平均能量等努力仍然值得尝试。数值模拟

模型和分析方法为 MSS性能优化的进一步研究提

供了理论依据。
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