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Abstract　In the process of depositing polycrystalline diamond thin films by microwave plasma method, the
adjustment of process parameters often has a greater impact on the size and uniformity of the plasma ball. Based on
the 5 kW MPCVD cylindrical chamber made in the laboratory, this paper combines multiple physical fields to study
the  axial  and  radial  electron  density  distribution  on  the  surface  of  tungsten  plate  under  hydrogen  discharge
conditions  under  different  process  parameter  conditions,  and  evaluates  the  uniformity  of  the  plasma  distribution
using the coefficient of variation. The main process parameters include input characteristics (power and pressure),
different heights of tungsten plates, and the use of different height tungsten rings. The simulation results show that
the  volume  of  the  plasma  ball  increases  with  the  increase  of  power  and  decreases  with  the  increase  of  pressure.
Compared  with  power,  pressure  change  has  a  greater  impact  on  the  axial  uniformity  of  the  plasma  ball  electron
density. The surface radial uniformity of the tungsten plate will be affected by the height being too low or too high,
and the more obvious edge discharge phenomenon will be observed as the height increases. The addition of tungsten
rings can improve the surface uniformity, and the radial uniformity is better when the height of the tungsten plate
and the tungsten ring is approximately the same, among which the coefficient of variation of the radial uniformity is
11.1% when the tungsten plate is 0.2 mm higher than the tungsten ring, an improvement of 59.6% compared with
the condition without tungsten ring.
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Uniformity

摘要　使用微波等离子体法沉积多晶金刚石薄膜过程中，工艺参数调整往往对等离子体球大小及均匀性影响较大。文

章基于实验室自制的 5 kW MPCVD柱形腔，通过耦合多物理场，在氢气放电环境下对不同工艺参数条件下钼板表面轴向及径

向电子密度分布进行研究，并结合变异系数评价等离子体分布的均匀性。主要工艺参数包括输入特性（功率、压强），不同钼

板高度以及不同高度钼环使用。仿真结果表明：等离子体球的体积随功率增加而增加，随着压强的增大而减小，相比较于功

率，压强改变对离子体球轴向电子密度均匀性影响较大；钼板高度较低或较高均会影响表面径向均匀性，随着钼板高度增加

边缘放电现象越明显；钼环的增加能够改善表面均匀性，钼板与钼环高度在持平附近径向均匀性较好，其中钼板高出钼环 0.2 mm

变异系数为 11.1%，相比较于无钼环工况下径向均匀性提高了 59.6%。
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人工合成的多晶金刚石膜拥有媲美天然金刚

石的热导率，其高热导率可以作为集成电路的散热

衬底，高电阻率可作为绝缘层 [1]。微波等离子体化

学气相沉积（MPCVD）不使用金属电极放电，由微波
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能量维持等离子体，避免了沉积过程中因电极使用

造成的污染[2]。另外，MPCVD放电区域比较集中，

不但能产生高密度的等离子体活性基团，且放电过

程即为稳定，也正因此，MPCVD一直是国内制备金

刚石膜的首选方法[3-6]。在 MPCVD沉积过程中由

于设备内在高电场情况下钼板边缘处容易出现放

电现象，导致等离子体在钼板中间分布稀疏、边缘

电子密度聚集，从而导致薄膜生长不均匀，大大减

小了金刚石的可用面积[7]。想要沉积出大面积高均

匀性金刚石，需要对腔体等离子体分布状态分析并

结合工艺改进。现有研究员通过设计新 MPCVD设

备，改变气体流动进出方式或通过改善基台结构来

改善沉积均匀性，但以上方法成本高，周期长较为

复杂[8-9]。对于 MPCVD的仿真分析，德国科学家

Füner M等 [10] 针对 MPCVD提出了唯象线性模型，

该模型对 TM01比较适用，主要对电场强度以及电

子密度简化计算。法国的 Hassouni K等 [11] 在基于

大量的粒子碰撞截面数据、化学反应相关的数据将

等离子体中各种现象进行耦合，构建自洽耦合模型。

金帅[12] 建立了基于纯 H2的多物理场耦合的二维模

型，主要研究了沉积室中氢等离子特性，但电子碰

撞仅仅考虑了电子和氢气高能反应，没有考虑电子

与氢原子以及离子之间的碰撞。产思义等[13] 了模

拟不同基台高度对 2英寸衬底表面电场均匀性影响，

在实验中观测等离子球状态。上述学者对沉积过

程中使用简化物理模型对氢等离子体特性进行研

究，或使用单一物理场研究衬底表面均匀性。本论

文在前人的研究基础上，通过电子漂移扩散近似的

等离子体模拟方法建立了多物理场纯氢放电二维

数值模型，探索了等离子体放电过程中输入特性，

钼板高度以及钼环对沉积过程的电子密度分布与

均匀性影响。 

1　装置介绍及数值建模
本文模拟的柱形腔 MPCVD装置为自行研制

的圆柱形谐振腔，腔体结构分为上下两个不同直径

的圆柱腔，石英玻璃放置在两个圆柱体中间。设备

频率为 2.45 GHz，微波输出 0.5−5 kW连续可调，腔

体极限压力 20 kPa，MPCVD设备实物图及示意图

如下图 1所示。该设备主要包括微波源、微波传输

及耦合系统、等离子体反应装置、真空系统等。该

腔体谐振腔模式设计为 TM013，磁控管输出的微波

经由矩形波导以主模 TE波传输，通过天线模式转

换成 TM模在腔体平稳放电。
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图1　MPCVD实物图及结构示意简图。（a）实物图，（b）结构

示意简图

Fig. 1　MPCVD  equipment  and  schematic  diagram.  (a)  Physi-

cal drawing, (b) schematic diagram of the structure
  

1.1　数值建模

由于电场分布会直接影响等离子体的分布，所

以第一步应该求解的是电磁场，计算电磁场的过程

是在求解麦克斯韦方程组：

∇×µ−1
r (∇×E)− k2

0

(
εr−

jσ
ωε0

)
E = 0 （1）

E ω k0 ε0

µr εr σ

j

式中 是电场， 和 是电磁波的角频率和波数，

是真空介电常数， 、 和 分别是材料的相对磁导

率、相对介电常数和电导率， 为虚部单位。下腔体

为电离区域，由于电离后形成等离子体会改变放电

区域的介电性质，其电导率和等离子体的相对介电

常数由下式给出：

σ =
neq2

me(νe+ jω)
（2）

εp = 1−
ω2

p

(ω2+ v2
m)

（3）

ωp的计算式为：

ωp =

√
q2ne

ε0me
（4）
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式中 代表电子与粒子之间的碰撞频率 和 分别

是电子的电荷量与质量，电子密度为 。

等离子体模拟较为复杂，漂移−扩散近似是一

种较为准确的方法，它通过对等离子体宏观物理量

的描述来简化计算过程，假设电子能量分布函数为

麦克斯韦形式，可以推导出等离子体的漂移和扩散

行为。下面给出了求解电子密度变化率，电子能密

度变化率等控制方程：

∂ne/∂t+∇ · [−ne · (µe ·E)−De · ∇ne·] = Re （5）
∂nε

∂t
+∇ ·Γε+E ·Γe = Rε+

Qrh+Qgen

q
（6）

ue De nε

Qrh Γe Re

Rε

式中 是电子迁移率， 是电子扩散率， 是电子

能量密度， 为电子热源耦合， 是电子通量， 是

电子的来源， 是由非弹性碰撞引起的能量变化。

De = µeTe （7）

µε =
5
3
µe （8）

Dε = µεTe （9）

Qrh =
1
2
Re(j ·E∗) （10）

J =σE （11）
电子源定义为：

Re =

M∑
j=1

xjk jNnne （12）

x j j k j j

Nn

其中 是反应 的目标物质的摩尔分数， 是反应

的速率系数， 是总中性数密度，电子能量损失是

通过将所有反应的碰撞能量损失相加而获得的。

Rε =

p∑
j=1

x jk jNnne∆ε j （13）

H2 CH4

CH4

CH4

e H2,H,H(n = 2),H(n = 3),

H +H +
2 ,H

+
3

制备金刚石主要的气体是氢气和甲烷（5% 左右），

现有研究在二维模型中考虑 / 混合气体模拟[14]，

模拟结果表明 对等离子体的影响较小，因此模

拟过程中可以忽略 的放电带带来的影响。本文

中关于氢气的等离子体反应来自 Hassouni K等[15] 的

工作，生成 8种物质分别为 ,
，考虑了多种电子碰撞反应，相应的碰撞

截面数据从 LXCat数据库中获取，部分碰撞反应如

下表 1所示：

气体温度分布在传热方程中忽略对流效应对

于传热方程的影响，气体传热主要依靠氢气的热传

导[15]，具体公式如下：

ρCp
∂T
∂t
+∇ · (−k∇Tg) = Q （14）

k Q Tg式中 是气体的热导率， 为气体热源， 为气体

温度。 

1.2　MPCVD 仿真模型

由于三维模型仿真 MPCVD腔体计算量和复

杂性比较大，本文使用 COMSOL Multiphysics 中构

建的二维轴对称氢等离子通过配置多物理场接口

（电子热源和等离子体电导耦合），模型尺寸及网格

划分如图 2所示，其中基台高度 105 mm，钼板高

10 mm，直径 25 mm，钼环的直径设置为 58 mm。使

用更精细自由三角形进行划分，其中最小质量为

0.05 mm，平均质量为 0.862 mm。边界层属性包括

拉伸因子为 1.2的 3个边界层，并对等离子体室边

界也进行了细化。
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图2　模型尺寸及网格划分。（a）模型尺寸，（b）网格划分

Fig. 2　Model  size  and  meshing.  (a)  Model  dimensions,  (b)

meshing
 

H+2 ,H
+

H +
3

H +
3

H H(n = 2)

H(n = 3) H2

计算域电场覆盖整个模型，端口处选择同轴输

入，腔体内壁边界条件设置为理想电导体；等离子

体的计算域是在石英玻璃下方腔体进行，在等离子

体中下半腔体内壁设置为接地，初始电子密度为

1×1013 1/m3，初始电子平均能量为 2 V，粒子 初

始数密度设置为 1×107 1/m3， 来自电中性约束，由

于初始气体呈现电中性，所以 初始数密度与初始电

子密度一致， 初始摩尔分数 1×10−5， 为 1×
10−8， 为 1×10−10, 设置为来自质量约束[16-17]。 

 

表 1　电子碰撞部分反应

Tab. 1　Electrons collide with partial reactions

1 e+H2→ 2e+H+2 电离

2 e+H2→ e+2H 解离激发

3 e+H2→ e+H2 弹性碰撞

4 e+H→ 2e+H+ 电离

5 e+H2→ e+Hn2 激发

6 e+H2→ H+Hn3 复合
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2　仿真结果与分析研究 

2.1　输入特性（功率及压强）

设置压强不变（5 kPa）功率分别设置了 600 W−
1600 W，随着功率增加，气体分子获得的能量也会

增加，气体的电离程度加剧导致电子密度峰值增加，

功率增加仿真结果如下图 3所示，功率从 600 W到

1200 W工况中，腔体内等离子体球电子密度峰值和

体积慢慢增大，在 1400 W时，靠近石英玻璃处出现

微弱的次生等离子体，随着功率进一步增大到 1600 W
时，次生等离子体越来越明显，腔体内的峰值也开

始下降。由微波激发等离子体理论可知，只有当微

波产生电场的均方根值大于反应气体的击穿场强

时，才能使气体分子的核外电子脱离轨道，从而进

一步形成等离子体[18]。也就是说要达到激发等离子

体条件，微波产生的电场要能够与击穿场强相匹配，

当压强较小而功率较大时，激发等离子体相对容易。

当功率压强不匹配会出现跳模现象，氢气会刻蚀烧

灼石英玻璃。为了更好看出等离子体球体积与电

子密度变化,给出了 600 W−1000 W电场分布图，从

图 4中可以看出电场变化趋势与电子密度变化趋势

基本一致，随着功率增加衬底上方强电场区域逐渐

增大。
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图3　功率改变电子密度变化图。（a） 600 W，（b） 800 W，（c） 1000 W，（d） 1200 W，（e） 1400 W，（f） 1600 W

Fig. 3　Power change electron density change plot. (a) 600 W, (b) 800 W, (c) 1000 W, (d) 1200 W, (e) 1400 W, (f) 1600 W
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图4　功率改变电场变化图。（a） 600 W，（b） 800 W，（c） 1000 W

Fig. 4　Diagram  of  electric  field  change  of  power  change.  (a)

600 W, (b) 800 W, (c) 1000 W
 

通过 comsol后处理得到不同工况条件下钼板

上方轴向及其径向方向处的电子密度，其中轴向起

点为钼板正中心位置处，径向位置选取的是距离表

面 2 mm位置，后处理结果如下图 5所示，600 W−
1200 W轴向的电子密度先增大后减小，随着等离子

体球的增大在轴向方向呈现先上升后下降趋势，变

化不明显，说明增加功率对轴向方向的电子密度梯

度影响较小。径向方向电子密度变化趋势基本一

致，在 r=0−20 mm位置上电子密度变动幅度不大，

靠近边缘 r=25 mm处出现较高电子密度是因为衬

底边缘局部电场强度较大导致电子密度突增。

设置功率不变（1200 W），压强分别为 3 kPa−
8 kPa，功率恒定腔体内压强增大通常会导致腔体内

气体分子密度的增加，进而增加电子与气体分子的

碰撞频率，从而在一定程度上提高沉积速率。压强

变化电子密度变化如图 6所示，MPCVD装置在一

定功率下运行时，气压需要升高并超过一定的值才

能避免次生等离子体的出现[19]，3 kPa工况下靠近石

英玻璃的气体也被激发形成双等离子体球对沉积

产生不利影响，下图 7给出了 3 kPa−5 kPa电场仿真
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图，从图中可以看出随着压强增大，次生电场与钼

板表面电场差距逐渐增大，说明增加气压能够避免

次生等离子体产生。从 4 kPa提升至 8 kPa过程中

钼板上方等离子体球体积不断减小，对比 4 kPa和

8 kPa工况下发现等离子体球变得比较扁平。压强

增大等离子体球体积减小但电子密度峰值不断增

大，这也意味着等离子体内轴向电子密度梯度比较

大，对均匀性有一定影响。

压强变化电子密度在轴向以及径向变化如下

图 8所示，轴向位置选取的是钼板中心，轴向电子密

度同样先增大后减小，但是随着压强增大在轴向到

达峰值位置开始下降的速度不断增大，压强越大轴
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图5　功率改变轴向径向电子密度变化。（a）在 r=0，Z=115 mm处轴向电子密度变化，（b）在 r=0，Z=117 mm处径向电子密

度变化　　　　　　　

Fig. 5　Power changes axial and radial electron density changes. (a) Axial electron density changes at r=0, Z=115 mm, (b) radial elec-
tron density changes at r=0, Z=117 mm
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图6　压强改变电子密度变化图。（a） 3 kPa，（b） 4 kPa， （c） 5 kPa，（d） 6 kPa，（e） 7 kPa，（f） 8 kPa

Fig. 6　Pressure change electron density change plot. (a) 3 kPa, (b) 4 kPa, (c) 5 kPa, (d) 6 kPa, (e) 7 kPa, (f) 8 kPa
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图7　压强改变电场变化图。（a） 3 kPa，（b） 4 kPa，（c） 5 kPa

Fig. 7　Diagram  of  the  change  in  the  electric  field  due  to  the

change in pressure. (a) 3 kPa, (b) 4 kPa, (c) 5 kPa
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向峰值下降越陡，其均匀性也相对下降；径向位置

同样选取距离钼板表面 2 mm位置，可以看到在边

缘 25 mm处也出现电子密度激升现象，随着压强不

断增大，在径向 r=15 mm位置处出现部分电子密度

重叠，这说明压强增大对径向电子密度均匀性也有

一定影响。
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图8　压强改变轴向径向电子密度变化。 （a）在 r=0， Z=

115 mm处轴向电子密度变化，（b）在 r=0，Z=117 mm处

径向电子密度变化

Fig. 8　Pressure  changes  axial  and  radial  electron  density

changes.  (a)  Axial  electron  density  changes  at  r=0,

Z=115 mm,  (b)  radial  electron  density  changes  at  r=0,

Z=117 mm
  

2.2　钼板高度影响

在 3000 W，15 kPa的工况下研究不同钼板高度

对其表面等离子体均匀性的影响，仿真过程中基台

高度不变，钼板半径 25 mm，厚度分别设置为

H1=4 mm，H2=7 mm，H3=10 mm，电子密度变化如下

图 9所示。

对比三种不同高度钼板电子密度的仿真结果

可以看出在高度为 H1=4 mm时钼板过低没有出现

边缘放电现象，但等离子体没有完全覆盖整个钼板。

随着高度增加，钼板边缘开始逐渐有等离子体存在，

在高度 10 mm边缘放电最明显，同时腔体内电子密

度极值也不断增大，极值主要分布在边缘处。为了

更加直观的看出高度变化对表面均匀性的影响，后

处理截取钼板中心轴向 r=0，以及距离表面 2 mm径

向位置电子密度，变化如下图 10所示。

从图中可以看到高度改变轴向电子密度变化

趋势基本一致，表现为先上升后下降；径向方向在

H1 时发现从中心到边缘电子密度迅速下降，边缘电

子密度接近 0，在高度为 H2 和 H3 时可以直观看出

峰值主要出现在边缘位置，且随着高度增加，边缘

电子密度陡增现象越明显，其表面不平整性也越来

越高。为了进一步定性研究钼板高度变化对径向

等离子体分布均匀性的影响，通过采用变异系数计

算方法对各组电子数密度的均匀性进行评价。变

异系数是一组数据的标准差与其相应的均值之比，

主要用于比较不同组别数据的离散程度[20]，其计算

公式为：

Cv =
σ

µ
×100% （15）

Cv σ µ式中： 为变异系数， 为标准差， 为平均值。

通过计算得出不同钼板高度电子密度数据及

其变异系数如下表 2所示。

变异系数表示电子密度沿着平均值波动的幅

度比例，表格数据显示钼板厚度较低或较高时变异

系数较大，这表面径向电子密度分布不均匀，在高

度为 H2 时虽然存在边缘电子密度较大现象，但相比

较于 H1 和 H3 其均匀性适中。 

2.3　钼环的影响

在实际沉积薄膜时不好观测等离子体球放电

状态，选择较高钼板高度虽然边缘放电但能保证等

离子体完全覆盖钼板，所以有必要解决钼板高度较

高工况表面均匀性问题。本文通过添加不同高度

的钼环来调整相对位置，对 3000 W，15 kPa钼板半

径 25 mm高度 7 mm工况下表面电子密度进行分析，

仿真过程中基台高度保持不变，钼环高度分别为

6.8 mm、7 mm、7.2 mm ，钼环与钼板之间相对高度

分别选取 h1=−0.2 mm （凹） h2=0 （持平） h3=0.2 mm
（凸）三种情况，H2 即为钼板高度 7 mm无钼环工况，

仿真电子密度结果如下图 11所示。
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在 3000 W 15 kPa三种不同高度钼环工况下，

发现当钼板与钼环持平附近较强电子密度区域主

要是集中在钼环边缘区域，对比 H2 工况下避免了钼

板边缘放电现象，分布也比较均匀。后处理截取了

距离表面 2 mm，z=114的径向位置电子密度分布图，

其结果如下图 12所示。

从图中可以直观看添加钼环后钼板边缘电子

密度大幅度下降，对比 h1，h2，h3 三种工况下发现从

中心 r=0到 r=10 mm位置处均匀性基本一致，在

r=10 mm往后 h1 和 h2 下降趋势增加且 h3 下降更快，

这表明其径向均匀性相对较差。此外，电子密度原

始数据及其变异系数如下表 3所示。

由表格数据可以看出，在无钼环 H2 工况条件

下变异系数为 27.74%，添加钼环后变异系数有所下

降，表明钼环的添加能够改善表面其表面径向电子

密度的均匀性；在 h1 和 h2 工况下虽然能够一定程度

改善表面电子密度均匀性，但其线平均值相比于其

他高度都较小；相比较于前两种高度的钼环，在高

度为 h3 时其表面的变异系数最低达到了最低

11.15%，其表面均匀性达到最佳，线平均值最高。

综合以上分析结果考虑，钼板和钼环高度在持平附

近（−0.2 mm−0.2 mm）能够能够很好的改善电子密

度的均匀性，解决其钼板边缘尖端放电情况，其中

钼板高出钼环 0.2 mm时径向均匀性最好。 

3　结论
针对自制的 MPCVD柱形腔，采用数值模拟方

法对腔体内氢等离子体的电子密度进行研究，在其

他参数不变的情况下，研究了不同输入特性（功率

压强）其电子密度分布。在讨论功率以及压强工艺

参数对电子密度均匀性带来影响时，仿真过程中发
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图9　高度改变电子密度变化。（a） H1=4 mm，（b） H2=7 mm，（c） H3=10 mm

Fig. 9　The height changes electron density. (a) H1=4 mm, (b) H2=7 mm, (c) H3=10 mm
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图10　高度变化轴向径向电子密度分布图。（a）轴向电子密

度变化，（b）径向电子密度变化

Fig. 10　Diagram  of  the  height  variation  axial  radial  electron

density.  (a)  Change  in  axial  electron  density,  (b)

change in radial electron density

 

表 2　高度改变电子密度数据

Tab. 2　Height changes electron density data

高度 最大值 线平均值 标准差 变异系数

H1 7.94×1017 4.23×1017 2.65×1017 62.53%

H2 7.95×1017 4.65×1017 1.29×1017 27.81%

H3 1.04×1018 3.85×1017 2.12×1017 55.18%
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现钼板表面在径向位置边缘处呈现电子密度等激

增现象，在培育多晶金刚石时会影响表面均匀性，

探索钼板高度和钼环添加对钼板表面均匀性带来

的影响，结果表明：

（1）输入特性（功率压强）：功率增大（600 W−
1200  W）等离子体球体积逐渐增大 ，压强增大

（4 kPa−8 kPa）等离子体球的体积减小，因此要想在

等离子体球体积保持不变前提下提高功率密度，需

要功率压强同时调控；压强恒定（5 kPa），输入功率

过高会导致石英玻璃出现次生等离子体导致生长

无法继续，因此输入功率存在一个上限，不能单依

靠提高功率来实现大面积多晶金刚石生长；功率压

强增大腔体内电子密度峰值均相应增加，相比于增

加功率，压强的增加会导致轴向电子密度梯度增加，

对轴向电子密度均匀性影响较大。

（2）钼板高度：钼板高度改变会影响表面径向

电子密度分布，钼板高度较低等离子体不能覆盖整

个钼板，钼板高度较高电子密度主要集中在钼板边

缘，选择合适钼板高度能提高表面径向均匀性。

（3）钼环的添加能够有效改善钼板表面径向电

子密度，解决边缘尖端放电问题。计算钼板高出钼

环 0.2 mm时变异系数为 11.15%，相比于无钼环工

况下降低了 16.59%，均匀性达到最佳。
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Fig. 12　Number  density  distribution  of  radial  electrons.
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表 3　原始数据和电子数密度的变异系数
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