
物理学报 Acta Phys. Sin. Vol. 61, No. 22 (2012) 225203

增强辉光放电等离子体离子注入的

三维 PIC/MC模拟*

何福顺† 李刘合 李芬 顿丹丹
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采用三维粒子模拟/蒙特卡洛模型自洽地模拟了增强辉光放电等离子体离子注入过程中离子产生和注入,获得

了放电空间的离子总数、电势分布、等离子体密度分布和离子入射剂量等信息.模拟结果表明, 5 µs时鞘层达到稳

定扩展, 15 µs时离子的产生与注入达到平衡,证实了增强辉光放电等离子体离子注入能在一定条件下实现自持的辉

光放电. 注入过程中,在点状阳极正下方存在一个高密度的等离子体区域,证实了电子聚焦效应.除靶台边缘外,离

子的注入速率稳定且入射剂量均匀. 脉冲负偏压提高时注入速率增加但入射剂量的均匀性变差.
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1 引 言

等离子体浸没离子注入 (PIII)[1] 已广泛应用于

各种材料的表面改性, 包括改善材料的物理、化

学、光学、电学、磁学等性能,其应用领域从冶金

扩展到半导体、微电子及生物工程等领域 [2−5]. 传

统的 PIII方法需要通过射频、微波、热丝和真空

电弧等方法产生等离子体 [6]. 本课题组发明了一

种增强辉光放电等离子体离子注入 (EGD-PIII) 方

法 [6−8],该方法采用空心点状阳极和大面积圆形阴

极靶台产生聚焦电场,利用电场对电子的聚焦作用

及电子与中性粒子在阳极附近的碰撞产生等离子

体,不需要额外的离子源设备即可实现稳定的辉光

放电 [9]. EGD-PIII 的等离子体密度 (约 1016 m−3)

比常规的 PIII 方法高 [10], 在同样的注入参数下,

EGD-PIII方法的保留剂量高斯峰峰值约是 RF-PIII

注入剂量峰值的 1.5倍 [11].

目前对 EGD-PIII 已有大量的理论和实验研

究 [11−15]. 鉴于 EGD-PIII 特殊的放电特性, 研究

鞘层的动力学扩展行为对于改善注入效果至关重

要. Lu[16], Li[17]等用二维柱坐标系的 PIC模型研究

了 EGD-PIII 的鞘层扩展及注入剂量的均匀性. 由

于 EGD-PIII注入过程中电子与中性粒子的碰撞是

等离子体的产生来源,而二维 PIC模型无法研究这

一问题. 因此本文采用三维 PIC/MC 方法对 EGD-

PIII自持放电物理过程进行模拟,重点跟踪二次电

子与中性粒子碰撞产生等离子体的过程及离子的

在鞘层中的运动.

2 模型及模拟过程

图 1 为 三 维 模 型 示 意. 模 拟 的 区 域

为 0.0512 m× 0.0512 m× 0.0656 m, 网 格 尺 寸

为 dx = dy = dz = 0.0008 m, 即模型具

有 64 × 64 × 82个三维网格.初始时每个网格随机

地放置 1个离子. 由于同时跟踪离子和电子的运动,

而电子的运动速度远超过离子,采用多时标法推动
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粒子, 离子和电子时间步长分别设为 0.9dz/υi max

和 0.9dz/υ e max, υi max 和 υ e max 分别为离子和电

子可能的最大速度.阴极圆形靶台半径为 25dx,材

料为铝,二次电子发射系数 [18] r = A + B × E0.5
i ,

其中 A = −3.836, B = 0.0995, Ei 为离子能量 (单

位 eV).

图 1 模拟区域示意图

初始时离子密度 ni、电子密度 ne 及等离子

体密度 n0 均为 1.0× 1015 m−3,放电气压为 5.0 Pa.

阴极靶台电势为零, 在开始后的 1 µs 线性增加到

最大值 (−10 kV),并维持最大值至脉冲结束 (脉冲

宽 51 µs),空心点状阳极接地. 等离子体为氩等离子

体,电子温度为 8 eV,绝缘罩的相对介电常数为 7.5.

为研究 EGD-PIII 自持的辉光放电机理, 初始化时

随机地在每个网格里放置 1个离子. 虽然初始时离

子数目很少但不会影响模拟计算的准确性,这是由

于考虑了粒子的碰撞,模拟过程中离子数量和空间

电场分布都较为稳定 [19]. 本文重点跟踪了离子和

快电子 (二次电子以及其与中性粒子离化碰撞产生

的电子)的运动,未跟踪大量的慢电子的运动,并假

设快电子的数量不足以影响空间电子密度分布,即

电子密度满足波尔兹曼分布规律.

由于带电粒子可能位于网格上的任意位置,采

用一阶权重 (线性插值)法将带电粒子权重到周围

节点 (三维模型下为体积权重), 作为求解泊松方

程 [20] 的源项,假设电子密度满足波尔兹曼分布规

律并采用线性近似替换

∂2φ

∂x2
+

∂2φ

∂y2
+

∂2φ

∂z2
= − e

ε0
(ni − ne), (1)

ne = n0 exp

(
eφ

kTe

)
, (2)

exp

(
eφ

kTe

)
= exp

(
eϕ

kTe

)(
1 +

e(φ− ϕ)

kTe

)
. (3)

式中 k 和 Te 分别为波尔兹曼常数和电子温度, φ

和 ϕ 分别为节点当前和上一时刻的电势. 泊松方

程只能求解等离子体区域内的节点电势;对于绝缘

罩节点和绝缘罩外部节点的电势,用拉普拉斯方程

求解
∂2φ

∂x2
+

∂2φ

∂y2
+

∂2φ

∂z2
= 0. (4)

采用有限差分法求解泊松方程和拉普拉斯方程即

可得到相应节点的电势. 边界节点 (绝缘罩内外表

面节点) 的电势采用高斯法则求解. 由于模型中

的边界节点不都在初始化生成的方格节点上, 为

使用高斯法则, 需要引入虚拟节点. 本文采用类

似文献 [21] 的办法向边界节点两侧插入虚拟节

点 (图 2). 节点 B 的电势可通过下式求解:

εr (φC − φB)

∆BC
− φB − φA

∆BC
= ρB, (5)

式中 εr 为绝缘罩的相对介电常数,ρB 为节点 B 处

的电荷面密度.虚拟节点的电势 φA 和 φC 分别通

过节点 1—4和节点 5—8电势线性插值得到. 绝缘

罩外表面没有电荷积累,假设 D, E, F 分别为绝缘

罩一侧节点,绝缘罩外表面节点 (外边界节点) 和真

空一侧节点,则有

εr (φE − φD)

∆DE
− φF − φF

∆EF
= 0. (6)

得到节点电势及电场后, 采用一阶线性权重法 (体

积权重)将节点电场权重到带电粒子所在位置以计

算粒子的受力.

A
B

C

1 2

34

5 6

78

图 2 高斯法则求边界节点电势

采用蛙跳算法 [22] 处理粒子的运动,给出 (n −
1)∆t 时刻离子的速度和 (n−1/2)∆t 时刻粒子的
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位置和加速度, 即可推算出 n∆t 时刻粒子的速度

和 (n+ 1/2)∆t时刻粒子的位置和加速度:

υn
x = υ(n−1)

x + a(n−1/2)
x ∆t, (7)

υn
y = υ(n−1)

y + a(n−1/2)
y ∆t, (8)

υn
z = υ(n−1)

z + a(n−1/2)
z ∆t, (9)

x(n+1/2) = x(n−1/2) + υn
x∆t, (10)

y(n+1/2) = y(n−1/2) + υn
y∆t, (11)

z(n+1/2) = z(n−1/2) + υn
z∆t. (12)

在电子两次运动间隔之间加入Monte Carlo算法考

虑粒子的碰撞.由 PIC方法得到电子各方向的速度

分量,第 i个电子的动能及总碰撞概率分别为

εi =
1

2
me(υ

2
ix + υ2

iy + υ2
iz), (13)

Pi = 1− exp
(
−∆t

∑
j
υiσj(εi)nj(xi)

)
, (14)

其中 me 和 εi 分别为电子的动能和质量, σj(εi)为

第 j 类碰撞的碰撞截面, nj(xi)为第 j 类靶粒子在

电子所在位置处的密度, ∆t为时间步长. 第 j 类碰

撞发生的分概率为

Pj =
υiσj (εi)nj (xi)∑
j υiσj (εi)nj (xi)

. (15)

Monte Carlo方法处理粒子碰撞的步骤是先计算 Pi,

比较 Pi 与一个均匀随机数的大小判断是否发生碰

撞,若发生碰撞,则根据各种分类型的碰撞概率 Pj

和另一个均匀随机数大小来判断发生何种类型

碰撞 [23]. 确定碰撞类型后, 根据碰撞的动力学理

论 [24]来处理粒子碰撞后的速度和位置的变化以及

粒子的产生与消失.电子与中性粒子的碰撞类型有

三种:

e + Ar → e + Ar (弹性碰撞),

e + Ar → e + Ar∗ (激励碰撞),

e + Ar → e + Ar+ + e (离化碰撞).

采用文献 [25]的实证经验公式计算电子与中性原

子的碰撞截面. 采用类似的方法处理弹性碰撞和

激励碰撞,没有单独跟踪激励后的原子, 把激励碰

撞看作一种电子消失能量的方式 [23]. 本文重点研

究 EGD-PIII的电子聚焦效应和自持的辉光放电特

性,未考虑离子在运动过程中与中性粒子的电荷交

换碰撞和弹性散射碰撞.

3 计算结果及讨论

统计了放电空间的离子总数随时间的变化,并

与未考虑碰撞的结果比较. 如图 3所示, 未考虑碰

撞时离子总数随着注入进行逐渐减少,考虑碰撞时

离子数上升到最大值后维持稳定. 这是因为未考虑

碰撞时离子只有注入没有产生,而考虑碰撞后离子

既有注入又有产生,注入开始一段时间后离子的产

生和注入达到平衡. 图 4为实验测量的注入电流和

注入电压随时间的变化,可看出电压稳定后注入电

流也较为稳定, 说明 EGD-PIII 过程中有稳定数量

的离子来维持辉光放电,可见考虑碰撞的模型更能

反映 EGD-PIII自持的辉光放电特性.
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图 3 空间中离子总数随时间的变化
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图 4 注入电压和注入电流随时间变化 (偏压 −3 kV,脉冲

宽 100 µs)

图 5为 XZ 平面上不同时刻的归一化电势分

布图, 1 µs时鞘层处于扩展阶段, 5 µs时离子总数

为最大值的 80%左右 (图 3),鞘层基本达到稳定扩

展,说明此时二次电子与中性粒子的碰撞产生足够

多的离子,离子进入鞘层的速率和注入靶台的速率

基本相等. 之后的注入过程中, 由于离子的产生速

率与注入效率达到平衡,鞘层能够一直维持稳定状

态,这与之前二维柱坐标的 PIC模型 [16,17] 中鞘层

的持续扩展结果明显不同.
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图 5 XZ 平面上不同时刻的归一化电势 (a) 1 µs; (b) 5 µs; (c) 30 µs; (d) 51 µs

鞘层稳定后, 空间中始终维持较高的等离子

体密度,直至脉冲结束. 图 6为脉冲结束时 (51 µs)

XZ 平面上等离子体密度分布.可看出鞘层外离子

和电子密度普遍高于 2 × 1015 m−3,在靠近阳极正

下方不远的区域, 等离子体密度更高, 约为 (3.5—

5.5)×1015 m−3. 这与之前的实验结果 [26] 较为相

近, 应用聚焦电场的作用及电子与中性粒子的碰

撞可解释该现象. EGD-PIII 特殊的放电结构使得

放电空间形成聚焦电场, 离子经鞘层电场加速后

以较高的能量注入靶台并发射二次电子. 二次

电子穿过鞘层后具有向点状阳极聚焦的趋势, 在

向点状阳极运动的过程中与中性粒子发生碰撞,

碰撞使得大量中性粒子被电离, 导致阳极正下方

有较高的等离子体密度. 理论上阳极附近电子聚

焦效应最明显, 此处的等离子体密度也最高, 这

一结论已得到实验结果 [26] 的支持. 但模拟结果

显示最大等离子密度并不在阳极处而是距阳极

有一段距离. 这是因为模拟时假设中性粒子的

密度是均匀的, 而实际注入时蒸气状态的原子从

空心阳极进入腔体, 阳极附近气体粒子密度最高.

另一原因是模拟没有考虑到电子撞到阳极上的反

射及空心阳极管内电子与原子的碰撞.电子密度和

离子密度分布很相似,不同之处是鞘层区只有离子

而没有电子.
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图 6 51 µs时XZ 平面的粒子密度分布 (a)离子, (b)电子 (单位 1015m−3,相邻等值线相差 0.5)
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图 7 为单个脉冲时间内靶台上的入射剂量分

布, 除边缘外靶台上的入射剂量较为均匀, 与之前

硅片注氢实验的结果 [11] 较为符合.靠近靶台中心

的区域入射剂量较高且分布比较均匀,距靶台中心

约 16dx位置处入射剂量最大,靶台边缘少有离子

注入. 图 8为 x轴方向入射剂量随时间的变化,不

同时刻的入射剂量分布形状很相似,入射剂量随时

间基本呈线性增加, 说明注入过程平稳, 注入速率

较为均匀.
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图 9 偏压与入射剂量的关系

改变脉冲负偏压, 其他参数不变, 比较单个脉

冲时间内的入射剂量, 结果如图 9所示. 单个脉冲

的入射剂量随脉冲负偏压升高而增加,但剂量的均

匀性变差. 这是由于脉冲负偏压越高, 离子和二次

电子的能量越大,离子的产生和注入速率越高. 但

由于提高负偏压时鞘层厚度增加,而且提高负偏压

时, 离子在靠近样品表面时速度和惯性较大, 鞘层
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改变离子运动方向的能力减弱,所以入射剂量的均

匀性变差.

4 结 论

本文运用三维 PIC/MC 模型自洽地模拟

了 EGD-PIII 自持的辉光放电过程, 得到不同脉冲

时刻粒子的运动及碰撞信息.结果表明, 5 µs时鞘

层扩展达到平衡,15 µs后离子的产生与注入达到平

衡, 放电空间离子总数基本保持不变. 模拟结果证

实在一定条件下 EGD-PIII能够通过二次电子与中

性粒子的碰撞产生等离子体来维持辉光放电. 由于

聚焦电场的作用,注入过程中阳极正下方聚焦了大

量的二次电子,二次电子与中性粒子碰撞并使之离

化, 因而此处等离子体密度最高, 证实了 EGD-PIII

的电子聚焦效应. 除边缘外靶台上的入射剂量较

为均匀. 增大偏压后注入速率增加但入射剂量均

匀性变差. 综上所述, 三维 PIC/MC 模型能自洽地

模拟 EGD-PIII 过程中离子的产生和注入, 并能体

现 EGD-PIII自持的辉光放电特性和电子聚焦效应.
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Abstract

Enhanced glow discharge plasma immersion ion implantation is self-consistently simulated using a three-dimensional PIC/MC

model. The information about ion counts, space potential, plasma density and ion incident dose is obtained. The results show that the

sheath has fully expanded at 5 µs. There is a stable equilibrium of ion counts at 15 µs, which corroborates the characteristic of self-

sustaining glow discharge of EGD-PIII. In the space just below anode where is found a highest plasma density, verifying the electron

focusing effect. The rate of implantation is steady and the incident dose is relatively uniform except at the rim of target. A higher pulse

negative bias may increase the injection rate but reduce the dose uniformity at the same time.

Keywords: three-dimensional particle-in-cell, Monte Carlo, plasma immersion ion implantation, numerical simu-
lation
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