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旋转圆柱阴极具有较高的理论靶材利用率, 已经普遍应用于各行各业的薄膜制备中. 在其等离子体研究

方面, 相对于平面阴极, 旋转圆柱阴极的等离子体放电输运过程涉及三维体系, 对此传统模型的计算量大且

收敛性差, 导致仿真困难. 鉴于此, 本文利用二维粒子网格/蒙特卡罗模型计算得到的等离子体密度和电势分

布作为自洽背景场, 再通过三维检验电子蒙特卡罗方法跟踪电子运动实现三维等离子体放电仿真. 在此基础

上, 以等离子体密度投影作为刻蚀通量, 耦合元胞自动机方法和检验粒子蒙特卡罗方法分别实现三维靶材刻

蚀和粒子沉积仿真, 从而构建了阴极磁场-等离子体放电-靶材刻蚀-薄膜沉积的全链条三维仿真体系. 结果表

明, 该三维仿真体系能够精准预测圆柱阴极的工作状态, 其中靶材利用率为 85.81%, 与实际误差低于 2%; 沉

积 In/Sn摩尔比为 11.76, 与实际相差 6.6%; 载板上粒子分布与实际薄膜厚度分布吻合 , 沉积均匀区长度为

1730 mm, 与实际误差仅为 1.1%.
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1   引　言

磁控溅射广泛应用于电子通讯、光学和生物医

疗等领域 [1–4], 其中溅射阴极是核心放电元件, 至关

重要. 相对平面阴极, 圆柱阴极由于工作时处于旋

转状态, 能够使靶面材料被逐层均匀溅射 [5], 因此

具有较长的使用寿命和较高的理论靶材利用率 [6,7],

已经逐步取代平面阴极, 占领绝大部分市场份额.

柱状阴极的旋转机制增加了圆柱阴极系统的复杂

性, 尤其是在其放电特性研究方面, 必须通过三维

坐标系统进行描述 [8]. 然而, 目前对磁控溅射放电

的研究多基于二维的等离子体放电仿真手段, 无法

精确地描述柱状阴极的三维放电等离子体行为, 使

得圆柱阴极的设计和真空系统配置具有一定的经

验依赖性和盲目性.

为构建圆柱阴极的三维仿真体系, 研究者们探

索了多种方法, 通常采用截取多个平行的横截面进

行二维建模 [9], 并在此基础上外推得到等离子体三

维特性. 例如, Fan等 [9] 通过二维粒子网格/蒙特
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卡罗 (particle-in-cell/Monte Carlo collision, PIC/

MCC)方法 [10] 模拟了圆柱阴极直部多个横截面上

的等离子体放电行为, 预测了直部的放电跑道, 与

实验结果基本吻合. 然而, 与直部不同, 阴极端头

无法抽象为多个平行的横截面, 导致外推法计算的

放电跑道与实际偏差较大. 为描述圆柱阴极端头的

等离子体放电特性, 研究者提出围绕圆柱阴极旋转

轴构建圆柱形三维仿真域 [11]. 然而, 三维仿真域使

得模型的网格数量成几何级数增长, 而 PIC/MCC

模型的计算量与网格数量的平方成正比, 导致计算

效率大幅降低, 因此无法适用 [11]. 为此, Musschoot

等 [12] 利用检验电子蒙特卡罗 (Monte Carlo, MC)

法替代 PIC/MCC法, 跟踪电子在圆柱阴极表面

的运动和碰撞过程来模拟等离子体分布, 实现了对

端头放电跑道的计算. 然而, 检验电子MC模型忽

略了等离子体自洽电势, 精度较差, 模拟过程需要

根据实验结果进行多次矫正来尽可能减少失真 [12].

为引入三维等离子体的自洽电势, Fu等 [13] 改用流

体模型法, 即针对等离子体反应场、扩散场、电磁

场和温度场建立偏微分方程组进行求解, 获得了圆

柱阴极的三维等离子体放电特性. 然而, 流体模型

对弧形边界的收敛性极差 [14], 模拟圆柱阴极的输

出结果不稳定, 重复性差. 由于圆柱阴极的放电过

程缺少可靠的三维仿真手段, 进一步导致后续等离

子体输运特性的仿真丧失了合理的初始值 [15], 造

成靶材刻蚀和薄膜沉积的仿真计算结果与实际情

况差距较大.

鉴于此, 本文以氧化铟锡 (indium tin oxide,

ITO)旋转圆柱阴极的基本结构为基础, 通过二维

PIC/MCC方法耦合三维电子 MC方法建立自洽

背景场, 并跟踪大量电子运动实现三维等离子体放

电仿真. 以等离子体放电模拟结果为输入, 利用元

胞自动机 (cellular automata, CA)方法和维检验

粒子 MC方法分别实现三维靶材刻蚀和粒子沉积

仿真, 搭建了涵盖磁场-放电-刻蚀-沉积的全链条三

维仿真体系. 通过该体系模拟得到的磁场分布、刻

蚀形貌、薄膜成分和沉积均匀性等与实验测量高

度吻合, 全面且精确地反映了圆柱阴极的等离子体

特性. 

2   几何构建及磁场分布
 

2.1    几何构建

ITO圆柱阴极的基本结构和磁铁配置如图 1

所示. 其中, 图 1(a)为该圆柱阴极的三维模型图,
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图 1    ITO圆柱阴极的基本结构与磁场配置　(a) 三维模型; (b) 横截面图; (c) 磁铁配置俯视图, 其中蓝色矢量符号表示磁极方

向; (d) 端头和 (e) 直部的磁铁配置截面

Fig. 1. Basic structure and magnetic field configuration of ITO cylindrical cathode: (a) Three-dimensional (3D) model; (b) cross-sec-

tional  view;  (c)  top  view  of  the  magnet  configuration,  where  the  blue  vectors  represent  the  direction  of  the  magnetic  poles;

(d), (e) magnet configuration of (d) the end and (e) the straight section.
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其中灰色区域为圆柱阴极, 长度为 2060 mm, 深蓝

色区域为载板, 距离圆柱阴极 80 mm. 三维坐标轴

如图 1(a)中左下角所示, 为方便描述, 定义 z 方向

为圆柱阴极的旋转轴方向. 图 1(b)为圆柱阴极的

横截面图 (x -y 平面), 包含靶材 (橙)、磁铁 (蓝)、导

磁体 (紫)和磁铁套 (绿). 其中, 靶材外径为 153 mm,

厚度为 9 mm. 磁铁的截面为 14 mm × 14 mm的

正方形, 置于厚度为 1 mm的磁铁套内, 整体位于

导磁体上方. 磁铁分为 4列排布, 具体磁极配置情

况如图 1(c)所示, 图中蓝色矢量符号的方向表示磁

极方向. 其中, 端头部分包含两段 (即 z∈[0, 110 mm]

或 [1950 mm, 2060 mm]),  磁极配置随轴向位置

z 发生变化, 如图 1(d1)—(d4)所示; 直部部分为区

间 [110 mm, 1950 mm], 总长度为 1840 mm, 磁极

配置如图 1(e)所示. 

2.2    三维磁场分布

利用 Comsol Multiphysics 6.2软件对磁场进

行仿真. 仿真域为圆柱阴极的同轴圆柱, 直径为

1.2 m, 长度为 3 m, 范围远大于圆柱阴极区域, 故

可假设在仿真域内部满足磁通量守恒条件. 其中

磁铁为 N52牌号的钕铁硼材料, 剩余磁通密度为

1.44 T, 回复磁导率为 1.05; 导磁体材料为纯铁, 相

对磁导率为 4000[16]; 其他区域的材料均不导磁, 相

对磁导率为 1. 背景磁场由永磁体提供 [17,18], 满足

静磁场Maxwell方程组, 如 (1)式所示:  
B = µ0µrH,

∇×H = 0,

∇ ·B = 0,

(1)

其中 B (T)为磁感应强度, H (A/m)为磁场强度,

μ0 = 4p × 10–7 N/A2 为真空磁导率, μr 为相对磁

导率.

柱坐标系 (r - q - z)下圆柱阴极靶面磁场如图 2

所示, 可见仿真与实验得到的靶面各向磁场分布均

高度一致. 其中, 法向磁场峰值磁感应强度的模拟

值和测量值分别为 146 mT和 153 mT, 相对误差

低于 5%. 环向磁感应强度分布呈现出两个较强区

域,  仿真的峰值强度分别为 114 mT  (红色区

域)和 115 mT (蓝色区域), 而实验的峰值强度分
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图 2    圆柱靶材表面各向磁场分布　(a1)仿真和 (a2)实验的法向 (r)磁感应强度; (b1)仿真和 (b2)实验的环向 (q)磁感应强度;

(c1)仿真和 (c2)实验的轴向 (z)磁感应强度

Fig. 2. Distribution  of  magnetic  field  on  the  surface  of  the  cylindrical  target:  (a1),  (a2)  Normal  (r)  magnetic  flux  density  by

(a1)  simulation  and  (a2)  experiment;  (b1),  (b2)  azimuthal  (q)  magnetic  flux  density  by  (b1)  simulation  and  (b2)  experiment;
(c1), (c2) axial (z) magnetic flux density by (c1) simulation and (c2) experiment.
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别为 120 mT和 122 mT, 相对误差分别为 5%和

6%. 轴向磁场在阴极端头存在三个强度较高的特

征区域, 如图 2(c)中 d, e和 f标记所示. 其中, 仿

真得到的峰值强度分别为 73, 59和 48 mT, 而实

验测量值分别为 70, 69和 65 mT. 误差可能源自:

1)实际每块磁铁间均存在差异; 2)测量存在系统误

差; 3)仿真假设和参数设置与实际情况存在差异;

4)仿真存在计算残差. 尽管如此, 三维磁场模型基

本上能够准确地描述出圆柱阴极的磁场结构, 从而

为后续的等离子体放电输运过程的模拟提供可靠

的背景场. 

3   等离子体放电仿真
 

3.1    二维 PIC/MCC 模型

由于旋转圆柱阴极通常在双靶的条件下工作,

本文构建了双圆柱阴极的二维 PIC/MCC模型 ,

并通过 MATLAB软件编辑实现, 模型示意图如

图 3所示. 考虑到真空系统具有对称性, 本文取真

空室的一半作为仿真域, 如图 3中浅绿色区域所

示. 根据实际放电工况, 确定模型的放电条件如下:

圆柱阴极 (黄色阴影区域)的电压固定为–250 V,

真空室壁 (黑色边界)作为阳极接地, 载板 (蓝色边

界)距离圆柱阴极 80 mm, 背景气体为 Ar气, 气

压为 0.6 Pa, 温度为 300 K.

假设初始等离子体密度为 1 × 1014 m–3 [19], 在仿

真域中均匀生成电子和离子 (宏粒子), 每个宏粒子代

表 2 × 105 个实际粒子, 速度服从 Maxwell分布 [20]: 

f(v) = 4πv2
√(

m

2πkBT

)3

exp
(
− mv2

2kBT

)
, (2)

其中 f 为概率密度, v (m/s)为带电粒子速率, me =

9.1 × 10–31 kg和 mAr = 6.7 × 10–26 kg分别为电

子和 Ar+离子的质量, kB = 1.38 × 10–23 J/K为玻

尔兹曼常数, T (K)为背景温度. 由于电子荷质比

远小于 Ar+离子, 其受到的电场力和磁场力作用远

强于离子, 故本文设定离子步长为电子步长的 10

倍 [21], 即 Dti = 10Dte = 1 × 10–11 s. 每经过一个

离子步长, 利用泊松方程求解等离子体自洽电势 [22]: 

∇2ϕ = −e(ni − ne)/ε0, (3)

ε0

其中 ϕ(V)为电势, e = 1.6 × 10–19 C为单位电荷,

n e (m–3)为电子密度, n i (m–3)为离子密度,     =

8.81 × 10–12 F/m为真空介电常数. 将仿真域划分

成尺寸为 0.5 mm × 0.5 mm的正方形网格, 通过

统计每个网格内的宏粒子数量计算得到带电粒子

密度. 每经过一个时间步长, 根据 (4)式计算带电

粒子发生碰撞的概率 P: 

P = 1− exp[−N0σ(ε)v∆t], (4)

ε

其中 s(m2)为带电粒子的碰撞截面, 由带电粒子能

量  (eV)决定; N0 (m–3)为背景 Ar原子的数密度.

Ar气放电涉及到的具体反应及相应的反应参数则

如表 1所列.
 

6
1
3
 m

m

358.5 mm

153 mm

1
4
5
 m

m

150 mm

3
0
1
.5

 m
m

对称边界

阴极边界

自由边界

阳极边界
(真空室壁)

仿真域

等离子体区域

旋转圆柱阴极





图 3    双圆柱阴极的 PIC/MCC模型示意图

Fig. 3. Schematic  diagram of  the  PIC/MCC model  for  the

double cylindrical cathodes.

 

表 1    Ar气放电反应参数表 [23]

Table 1.    Table of Ar gas discharge reaction parameters[23].

序号 反应方程式 反应速率系数 k r/(m3⋅s–1) 反应阈值/eV 反应类型

1 e+Ar → Ar+e 2.336× 10−14Te
1.609 exp

[
0.0618(lnTe)

2 − 0.1171(lnTe)
3
]

— 弹性碰撞

2 e+Ar → Ar++2e 2.34× 10−14Te
0.59 × exp (−17.44/Te) 15.76 电离碰撞

3 e+Ar → Arm+e 2.5× 10−15Te
0.74 × exp (−11.56/Te) 11.56 激发碰撞

4 e+Arm → Ar++2e 6.8× 10−15Te
0.67 × exp (−4.2/Te) 4.2 激发态电离

5 e+Arm → Ar+e 4.3× 10−16Te
0.74 –11.56 退激发碰撞

6 Ar++Ar → Ar++Ar 硬球碰撞 — 弹性碰撞

7 Ar++Ar → Ar+Ar+ 硬球碰撞 — 电荷交换

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 15 (2025)    155202

155202-4

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


Rcoll ∈ [0, 1]

Rcoll ∈
[0, Pe_el, ]

Rcoll ∈
[Pe_el, Pe_el + Pe_ex)

Rcoll ∈ [Pe_el + Pe_ex, Pe_el + Pe_ex+

Pe_iz)

Rcoll ∈ [Pe_el+

Pe_ex + Pe_ion, 1]

可见, 电子在运动过程中会与背景 Ar原子发

生弹性碰撞 (概率 Pe_el)、电离碰撞 (概率 Pe_ex)和

激发碰撞 (概率 Pe_iz). 根据MCC方法, 每个步长

生成一个随机数  来判断是否发生碰撞

及具体的碰撞类型, 判定条件如下 : 1)若  

 ), 则发生弹性碰撞, 此时电子能量保持不

变, 即速度大小不变, 方向随机改变; 2)若  

 , 则发生激发碰撞, 此时, 碰撞

前电子能量一部分用于实现激发 (即与 Ar原子激

发阈值 Eex = 11.56 eV抵消), 剩余能量即为新电

子的能量;  3)若  

 , 则发生电离碰撞, 此时, 碰撞前原电子的能

量一部分用于实现电离 (即与 Ar原子电离阈值

Eiz = 15.76 eV抵消), 剩余能量平分给原电子和新

电子, 并同时新生成一个 Ar+; 4)若  

 , 则不发生碰撞.

Rcoll ∈ [0, 1]

Rcoll ∈
[0, Pi_el)

Rcoll ∈ [Pi_el, Pi_el + Pi_ex]

Rcoll ∈ [Pi_el + Pi_ex, 1]

Ar+离子主要在运动过程中与背景 Ar原子发

生弹性碰撞 (概率 Pi_el)和电荷交换碰撞 (概率

Pi_exc), 同样通过生成一个随机数  来判

断碰撞是否发生及具体的碰撞类型: 1)若  

 , 则发生弹性碰撞, 根据背景气体温度随机

生成一个 Ar原子与 Ar+组成碰撞体系, 满足能量

守恒和动量守恒;  2)若   ,

则发生电荷交换碰撞, 此时原 Ar+离子变成 Ar原

子, 再根据背景气体温度随机生成一个 Ar原子, 并

将其设置为 Ar+离子; 3)若   ,

则不发生碰撞.

如图 3所示, 仿真域中共包含 4类边界, 分别

为对称边界、阳极边界、阴极边界和自由边界, 具

体设置如下: 1)对称边界如红色虚线所示, 为虚拟

边界, 电势对 x 的偏导数为零, 当仿真粒子运动至

对称边界时发生反弹并回到仿真域; 2)阳极边界

如黑色实线所示, 为实体边界, 电势恒定为 0, 当仿

真粒子运动至阳极边界直接消失; 3)阴极边界如

橙色实线所示, 为实体边界, 电势恒定为–250 V,

当仿真粒子运动至阴极边界直接消失, 其中离子消

失视为发生溅射, 同时释放二次电子; 4)自由边界

如蓝色实线所示, 为实体边界, 电势不固定, 根据

泊松方程由空间电荷分布决定, 当仿真粒子运动至

自由边界则直接消失.
 

3.2    二维等离子体放电仿真

放电电压 250 V, 气压 0.6 Pa条件下, 双圆柱

阴极的稳态等离子体密度分布和电势分布分别如

图 4(a)和图 4(b)所示. 可见圆柱阴极的横截面上

存在两个明显的高密度区, 代表主要的放电区域.

在放电区域与圆柱阴极之间形成了稳定的鞘层, 空

间狭长且电势梯度极大, 表明放电基本达到稳态 [24].

值得注意的是, 靠近对称轴 (x = 0)的放电区域密

度峰值为 1.65×1017 m–3, 而远离对称轴的密度峰

值为 2.35×1017 m–3, 电势降分别为 70 V和 80 V.

这主要是由于双圆柱阴极的磁场形成相互作用, 造

成蓝色虚线左侧 (0 mm ≤ x ≤ 150 mm)的磁感

线被明显压缩 (如图 4(c)), 导致放电区域缩小, 电

子溢出增强, 进而造成放电减弱.
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图 4    放电电压 250 V、气压 0.6 Pa条件下, 双圆柱阴极放电的稳态　(a) 等离子体密度、(b) 电势和 (c) 磁感线分布

Fig. 4. Steady-state distribution of (a) plasma density, (b) electric potential, and (c) magnetic flux lines for the discharge of double

cylindrical cathodes at 250 V, 0.6 Pa.
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3.3    三维检验电子 MC 模型

利用三维检验电子 MC模型计算圆柱阴极的

三维放电, 通过 MATLAB编辑实现, 模型纵截面

和横截面的示意图分别如图 5(a)和图 5(b)所示.

图 5中浅绿色区域为仿真域, 共包含 3类边界, 即

阴极边界、自由边界和镜像边界, 分别如图 5中橙

色、蓝色和紫色线段所示. 其中, 当检验电子运动

至阴极边界时, 会受到阴极鞘层强烈的排斥, 因此

发生反弹 [21]; 当检验电子运动至自由边界时则直

接消失; 当检验电子运动至镜像边界时, 发生反弹,

同时 x 轴坐标取相反数, 代表靶面霍尔电流的闭合.
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图 5　三维检验电子 MC模型示意图　(a) 纵截面 ; (b) 横

截面

Fig. 5. Schematic diagram of the 3D test electron MC mod-

el: (a) Longitudinal section; (b) cross section.
 

为了使三维放电仿真能够耦合等离子体的自

洽电势, 将图 4中的等离子体密度和电势分布代入

三维检验电子 MC模型作为背景, 如此检验电子

密度即可代表整体等离子体的密度. 为削减计算

量, 取单柱靶进行模拟, 因此将放电区域的电势降和

直部等离子体密度峰值分别设置为 75 V和 2.00 ×

1017 m–3 (即取图 4中两个放电区域的平均). 初始

检验电子根据等离子体密度分布的概率随机生成,

平均电子温度设置为 4 eV[25], 满足 Maxwell分布.

设定电子步长为 Dte = 1 × 10–12 s, 每经过一个步

长, 判定电子与背景Ar原子发生碰撞的概率和类型. 

3.4    三维等离子体放电仿真

圆柱阴极的三维等离子体放电特性仿真结果

如图 6所示. 其中图 6(a)为等离子体密度在靶面

的投影, 代表等离子体放电跑道 [26]. 可见, 跑道内

形成了稳定的等离子体聚集, 其等离子体密度远高

于跑道外, 表明二维 PIC/MCC方法耦合三维电

子MC方法能够稳定的输出三维等离子体放电状

态, 降低计算量的同时提升了收敛性. 为进一步分

析等离子体密度分布随轴向位置的变化, 取 z = 0,

10, 20, 30, 40, 50, 70, 100, 150和 200 mm处的横

截面作等离子体密度分布, 如图 6(b)所示. 其中 z <

20 mm的范围内, 由于磁场较弱, 等离子体难以形成

稳定的聚集, 故密度较低, 表明放电较弱. 20 mm <

z < 50 mm的范围为放电跑道的端头区域, 等离子

体密度逐渐上升, 由一个放电区域逐渐扩展为两个

放电区域. 随着 z 增大到 50—100 mm的范围, 等

离子体密度达到峰值, 这是由于此处恰好对应端头

和直部的交界区域, 磁感线方向发生偏转, 导致霍

尔电流同步发生偏转并伴随着电子积累 [27]. z >

100 mm的范围为圆柱阴极的直部, 磁场维持稳定,

因此等离子体的密度分布基本不发生变化.

与传统的三维等离子体放电仿真模型 [10,12,13]

相比, 本文构建了双圆柱阴极的二维 PIC/MCC

方法耦合三维电子 MC方法的模型, 利用前者构

建稳态等离子体密度与电势分布作为背景场, 解决

了圆柱阴极背景自洽电势难以确定的问题, 再利用

后者跟踪大量电子运动获得等离子体放电特性, 解

决了三维空间模拟计算量大以及收敛性差的问题,

最终实现三维等离子体放电仿真, 其结果成功地反

映出了圆柱阴极的等离子体放电特征, 能够为阴极

刻蚀和粒子沉积提供初始条件. 

4   靶材刻蚀仿真
 

4.1    三维动态刻蚀模型

靶材刻蚀仿真通过三维等离子体放电模型和

CA方法耦合实现, 其中前者用于描述靶面刻蚀强

度, 后者用于描述靶材刻蚀形貌 [28]. CA方法的模

型示意图如图 7(a)所示, 将靶材分割成大量的小

型元胞进行逐层刻蚀, 通过未被刻蚀的元胞表征剩

余靶材, 从而得到刻蚀形貌. 其中圆柱阴极靶材厚

度为 9 mm, 元胞尺寸为∆l = 1 mm, 每一层元胞

单独用一种颜色进行标记. 在旋转状态下, 等离子

体对同一横截面上的每个位置的刻蚀强度相同, 因

此当轴向位置 z 一定时, 每一层元胞的刻蚀速度相

同 [12]. 由此, 可将每个横截面上的同层元胞视为一

个元胞, 从而引入圆柱阴极的旋转效应, 如图 7(b)
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所示. 最终形成的元胞阵列共 9层, 250列. 定义每

个元胞中靶材原子的总量为填充量 C, 并假设对于

最外层元胞 C = 1, 根据体积比可依次求出每一

层的填充量分别为 1, 0.987, 0.974, 0.961, 0.947,

0.934, 0.921, 0.908和 0.895.

动态刻蚀仿真由MATLAB软件编辑实现, 其

计算流程如图 7(c)所示. 通过计算三维等离子体

放电, 得到等离子体对靶材的刻蚀强度分布, 并根

据此更新靶材形貌, 然后基于新的靶材形貌重新计

算三维等离子体放电, 如此循环直至阴极被刻穿.

这样, 整体刻蚀过程就被分解为逐步微元刻蚀. 为

简化计算, 利用等离子体密度在靶面的投影 (如

图 6(a))来表征静态的刻蚀通量 [29]. 旋转状态下,

每个轴向位置 z 处的刻蚀通量Гz 相当于静态刻蚀

通量的总和:
 

Γz =

∫ π/2

−π/2
nθ
zdθ, (5)

nθ
z

Ck
z,t

其中  是空间电子密度沿圆柱阴极径向投影到阴

极表面的总密度. 在此基础上, 通过 (6)式对元胞

的填充值  进行更新:
 

Ck
z,t = Ck

z,0 −Az, (6)

其中下标 z 和 k 分别表示元胞的轴向和径向位

置, 下标 0和 t 分别表示刻蚀过程的初态和末态,
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Fig. 6. Electron density distribution (a) on the target surface and (b) at different cross-sections.
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Ck
z,t < Az Ck

z = 0

Ck−1
z

hk
z

Az =  Гz/max(Г)为归一化的刻蚀通量 .  如果

 , 则该元胞   , 从靶材变为放电区

域, 同时下方元胞   将被刻蚀. 每步微元刻蚀

完成后, 靶材表面元胞的剩余高度   可由 (7)式

求出: 

hk
z = ∆l

√
Ck

z,t

Ck
z,0

(2k − 1) + (k − 1)
2
. (7)

如此, 可求出 z 位置处剩余的靶材厚度 Hz: 

Hz = (k − 1)∆l + hk
z . (8)

在此基础上求出 Hz vs. z 的曲线, 即为新的刻蚀形貌. 

4.2    旋转圆柱阴极刻蚀仿真

基于旋转 CA模型对圆柱阴极的刻蚀行为进

行仿真,  控制每轮微元刻蚀的最大刻蚀深度为

1 mm, 经过 9轮, 得到的靶材刻蚀形貌演化过程

如图 8(a)所示. 可见随着刻蚀的深入, 在圆柱阴极

的端头逐渐形成了 3个特征点, 其中 z = 104 mm

为刻蚀最深点, 厚度最先达到 0 mm, 表明靶材被

刻穿. 另外两个特征点分别出现在 z = 40 mm和

75 mm处, 前者为刻蚀深点, 剩余厚度为 0.9 mm;

后者为刻蚀浅点, 剩余厚度为 1.2 mm. 直部 (z > 

110 mm)剩余靶材厚度为 0.3 mm, 基本维持恒定.

利用游标卡尺对放电刻穿的 ITO阴极形貌进行测

量验证仿真结果, 其特征点和对应的特征深度如

图 8(b)所示. 可见, 实际靶材刻蚀形貌同样存在

3个特征点, 其中靶材刻穿的位置为 z = 105 mm

处, 为最深刻蚀点, 与仿真结果吻合良好. 另外两

个测量特征点分别出现在 z = 40 mm和 55 mm

处, 对应的剩余厚度分别为 0.25 mm和 0.4 mm,

厚度低于仿真结果, 该误差可能源自仿真磁场与实

际存在的差异. 实验测量得到的直部剩余靶材厚度

为 0.5 mm, 与仿真结果基本吻合. 最后, 通过仿真

积分和实验称重分别得到靶材利用率为 85.81%

和 84.36%, 误差为 1.45%, 低于 2%. 由此可见, 旋

转 CA模型具有较高的仿真精度, 能够有效反映出

旋转状态下圆柱阴极的刻蚀行为.
 

5   薄膜沉积仿真

根据靶材的刻蚀程度释放 In和 Sn原子, 并利

用检验粒子 MC模型跟踪其运动轨迹, 实现对薄
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图 7    圆柱阴极 CA模型　(a) 静态模型; (b) 耦合旋转效应; (c) 动态刻蚀模拟流程图

Fig. 7. Schematic diagram of the CA model for the cylindrical cathode: (a) Static model; (b) model coupled with rotation; (c) flow-

chart of dynamic erosion simulation with the rotational CA model.
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膜沉积的仿真. 结果表明, 仿真与能量色散谱仪

(energy dispersive spectroscopy, EDS)测量得到

载板上的 In/Sn原子比分别为 11.76和 10.98, 二

者基本吻合, 误差为 6.6%. 由于 In原子的电离能

(5.79 eV)低于 Sn原子 (7.34 eV)[30], In原子更容

易电离生成 In+离子而被阴极回吸. 而仿真忽略了

靶材原子的电离, 故得到的 In/Sn比略高于实际情

况. 图 9展示了载板上的粒子沉积分布. 其中, 在

x 方向上 ,  沉积粒子数量先增大后减小 ,  在 x =

148 mm处达到峰值. 实验对膜厚测量结果的趋势

与仿真得到的沉积粒子数分布基本吻合, 二者的均

方根误差为 6.75%,  薄膜最厚的位置位于 x =

155 mm, 与仿真相差 7 mm. 由于粒子沉积分布与

载板上 ITO薄膜的厚度并不完全等价, 故存在一

定误差 [31]. 在 z 方向上, 沉积粒子数在 z ∈ [235 mm,

1965 mm]的区间内基本维持稳定, 表明粒子沉积

均匀, 宽度为 1730 mm, 仅比实际厚度均匀区宽度

短 20 mm, 误差在 1.1%以内. 由此可见, 模型准确

预测了圆柱阴极的薄膜沉积状态. 

6   结　论

本文针对旋转圆柱阴极构建了三维仿真体系,

实现了对磁场分布、等离子体放电、靶材刻蚀和薄

膜沉积全过程的三维模拟, 并通过对 ITO圆柱阴

极进行实际测试研究了仿真精确性.  利用二维

PIC/MCC模型计算放电区域内稳态的等离子体

密度和电势作为背景, 再利用三维检验电子 MC

模型跟踪电子运动, 能够针对圆柱阴极实现三维等

离子体放电仿真. 在此基础上, 以等离子体密度投

影作为刻蚀通量, 耦合 CA方法和检验粒子 MC

方法分别实现三维靶材刻蚀和粒子沉积仿真, 从而

构建了阴极磁场-等离子体放电-靶材刻蚀-薄膜沉

积的全链条三维仿真体系. 结果表明, 仿真和实测

的刻蚀形貌在特征点数量和位置上面基本一致, 仿

真靶材利用率为 85.81%, 与实际仅相差 1.45%, 仿

真得到的载板 In/Sn摩尔比与实际 EDS测试结果

一致, 同时检验粒子沉积分布与实际薄膜厚度分布

吻合. 该三维仿真体系有望为后续阴极优化和真空
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系统开发提供可靠的理论指导, 缩减研发周期并降

低试错成本.
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Abstract

Rotating cylindrical cathodes possess high theoretical target utilization rates and have been widely used in
thin  film  deposition  in  various  industries.  Regarding  plasma  research,  the  plasma  discharge  and  transport
processes  of  rotating  cylindrical  cathodes  involve  three-dimensional  systems,  unlike  those  of  planar  cathodes.
Traditional  plasma  models  applied  to  these  systems  require  a  large  quantity  of  computational  resources  and
have poor convergence,  making simulation difficult.  In this  context,  the plasma density and electric  potential
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distributions are calculated by a two-dimensional particle-in-cell/Monte Carlo collision (PIC/MCC) model, and
they  are  used  as  a  self-consistent  background  field  in  this  work.  Furthermore,  a  three-dimensional  electron
Monte Carlo  method is  used to  track electron motion,  so  that  three-dimensional  plasma discharge simulation
can be performed. On this basis, using plasma density projection as the etching flux and the cellular automata
method,  the  rotational  etching  process  of  the  cylindrical  cathode  is  decomposed  into  stepwise  micro-element
static etching, thereby achieving three-dimensional etching behavior simulation. Subsequently, the etched target
morphology  is  equivalently  treated  as  the  emission  flux  of  In  and  Sn  atoms,  and  a  three-dimensional  test
particle Monte Carlo method is employed to trace their motion, realizing three-dimensional particle deposition
simulation.  Thus,  a  comprehensive  three-dimensional  simulation  system  is  constructed  through  incorporating
the  cathode  magnetic  field,  plasma  discharge,  target  etching,  and  thin-film  deposition  into  a  complete
simulation chain. The results indicate that this three-dimensional simulation system can accurately predict the
operating conditions of cylindrical cathodes. The plasma stably accumulates on the cylindrical cathode surface,
forming a three-dimensional discharge race track. The simulated etching profile is consistent with experimental
result,  showing  the  precise  matching  of  the  feature  points  with  the  residual  thickness  of  the  target.  The
utilization  rate  of  the  target  material  is  85.81%,  with  an  error  of  less  than  2%  compared  with  that  of  the
measurement.  The  molar  ratio  of  In/Sn  on  the  substrate  is  11.76,  with  an  error  of  6.6% compared  with  the
results  measured  by  energy  dispersive  spectroscopy.  The  particle  distribution  on  the  substrate  matches  the
actual film thickness distribution, with a uniform deposition length of 1730 mm, representing an error of only
1.1% compared with corresponding actual value.

Keywords: rotating cylindrical magnetron, three-dimensional modeling, plasma discharge, plasma transport
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