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蓝宝石基犌犪犖薄膜的热应力模拟分析
董　位　左　然　赖晓慧　师臖草
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摘要　利用有限元分析软件ＡＮＳＹＳ对蓝宝石基ＧａＮ薄膜的应力进行了模拟分析，并通过理论计算验证了其合理

性。模拟出了蓝宝石基ＧａＮ薄膜应力的分布情况。分析了应力与沉积温度、薄膜厚度、衬底厚度的关系，同时研

究了不均匀温度分布对应力的影响。模拟结果显示：薄膜上表面在径向上，中心处热应力最大，薄膜边缘应力发生

了突降，其他部分应力分布比较均匀。研究表明沉积温度升高、薄膜厚度减小以及衬底厚度增大都会使热应力变

大。衬底径向温度不均匀时，热应力有增大的趋势，且温差越大，热应力就越大。
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１　引　　言

Ⅲ族氮化物半导体薄膜材料
［１］（ＧａＮ、ＡｌＮ、ＩｎＮ等二元或三元化合物）具有优异的光电性能。通过调整

Ⅲ族氮化物的成分，其禁带宽度可以覆盖从红外到紫外的所有波长范围，是迄今制造高效发光二极管（ＬＥＤ）

最为理想的材料［２］。由于很难得到大尺寸的ＧａＮ体单晶材料，到目前为止，高质量ＧａＮ基器件通常都是以

蓝宝石、ＳｉＣ
［３］或Ｓｉ

［４］等材料为衬底，通过异质外延方法制备。与ＳｉＣ和Ｓｉ等相比，蓝宝石以其技术成熟、尺

寸大、价格较低等优点，成为目前应用最为广泛的衬底材料。但是蓝宝石衬底与ＧａＮ外延层之间的晶格失

配高达１３．３％，热膨胀系数差异也很显著
［５］。这会导致ＧａＮ在高温生长后的降温过程中产生较大的张应

力而出现微裂纹，很难得到满足器件质量要求的ＧａＮ外延材料。

近年来不少学者对薄膜应力的成因和分布情况进行了研究。ＴａｅＳｕＯｈ等
［６］通过拉曼散射和光致发光

的方法测量了翘曲后蓝宝石衬底上ＧａＮ薄膜的微观空间应力分布情况，指出在凸状图案的蓝宝石上生长

ＧａＮ，通过减小本征点缺陷可以提高薄膜质量。吕建国等
［７］分析了晶格失配对薄膜应力的影响，指出当薄膜

的厚度小于临界厚度时，将不发生位错，但会降低薄膜的质量甚至引起薄膜失效。因此在沉积薄膜时，薄膜

０７３１０１１
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的厚度要大于临界值。伊甲运等［８］研究了Ｓｉ（１１１）衬底上ＧａＮ材料中插入１～２层低温ＡｌＮ薄层后其应力

的变化。通过拉曼散射和室温光荧光谱测试分析发现，Ｓｉ（１１１）衬底上ＧａＮ材料存在的是张应力，插入低温

ＡｌＮ薄层后ＧａＮ材料的应力明显减小，并且ＧａＮ材料的表面光亮无裂纹。

本文以蓝宝石衬底上生长ＧａＮ薄膜为研究对象，利用 ＡＮＳＹＳ有限元分析软件对ＧａＮ薄膜在退火冷

却阶段产生的热应力进行模拟计算与分析，获得了薄膜热应力的大小和分布情况，并分析了不同薄膜沉积温

度和厚度下热应力的变化情况。

２　理论分析

薄膜中的应力受多方面因素的影响，其中薄膜沉积工艺、热处理工艺以及材料本身的机械特性是主要影

响因素［９］。按照应力的产生根源可以将薄膜应力［１０］分为本征应力和热应力。本征应力又称为内应力，是薄

膜在沉积环境中产生的（如温度、压力、气流速率等），它的成因比较复杂，目前还没有系统的理论对此进行解

释，如晶格失配［１１］、杂质介入、晶格重构、相变等均会产生内应力。热应力是由于基底与薄膜之间热膨胀系

数的差异引起的，成膜时基片温度不同于应力测量温度及成膜过程中温度分布不均匀会导致热应力。薄膜

的热应力可近似表示为［１２］

σｔｈ＝
犈
１－υｆ∫

犜
２

犜
１

（αｓ－αｆ）ｄ犜，

图１ 薄膜中（ａ）压应力与（ｂ）张应力的示意图

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆ（ａ）ｃｏｍｐｒｅｓｓｉｖｅｓｔｒｅｓｓ

ａｎｄ（ｂ）ｔｅｎｓｉｌｅｓｔｒｅｓｓｉｎｔｈｉｎｆｉｌｍ

式中犈ｆ和υｆ为薄膜的杨氏模量和泊松比，αｓ和αｆ分别为

基底和薄膜的热膨胀系数，犜１ 为室温，犜２ 为薄膜的沉积

温度。

按应力的性质，薄膜应力在作用方向上分为张应力和

压应力［１３］。若薄膜具有沿膜面膨胀的趋势则基底对薄膜

产生压应力；相反，薄膜沿膜面的收缩趋势造成张应力，如

图１所示。一般定义张应力为正值，压应力为负值。

３　模型的建立

本文采用有限元分析软件ＡＮＳＹＳ对薄膜的热应力进行模拟分析。考虑到蓝宝石晶片上生长的ＧａＮ

薄膜具有二维轴对称性，同时也为了减少网格数量、简化计算，取薄膜的一个截面进行模拟计算。实际模型

是在直径为５０．８ｍｍ、厚度为４３０μｍ的蓝宝石晶片上沉积厚度为５μｍ的ＧａＮ薄膜。根据ＧａＮ薄膜的金

属有机物化学气相沉积（ＭＯＣＶＤ）生长条件
［１４］，设基底温度为１３００Ｋ，环境温度３００Ｋ。在１３００Ｋ高温下

的材料物性参数见表１
［１５］。

表１ 材料的物性参数［１５］
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图２ 蓝宝石基ＧａＮａ薄膜应力模型示意图

Ｆｉｇ．２ ＭｏｄｅｌｆｏｒａｎａｌｙｚｉｎｇｔｈｅｓｔｒｅｓｓｉｎＧａＮ

ｔｈｉｎｆｉｌｍｏｎｓａｐｐｈｉｒｅｓｕｂｓｔｒａｔｅ

　　在建模过程中，选择ＣｏｕｐｌｅｄＦｉｅｌｄＰＬＡＮＥ１３单元

类型，模型建立完成后，进行网格划分，划分网格过程采

用的是智能划分（Ｓｍａｒｔｓｉｚｅ）。

为了便于分析，计算过程中不考虑瞬态效应的影响，

忽略薄膜外延生长过程中材料性能的变化，将薄膜与基

片看成是各向同性的弹性材料。对薄膜的中心处施加对

称的边界条件，将原点的犡、犢 的自由度位移设为０，即

限制其刚体的位移。模型如图２所示。

０７３１０１２
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４　结果及讨论

由于蓝宝石衬底的热膨胀系数大于ＧａＮ的热膨胀系数，在由室温加热至沉积温度的过程中，蓝宝石受

热膨胀的较快，而ＧａＮ受热膨胀的较慢，因此薄膜受张应力会发生凹形翘曲，如图３所示。

图３ 加热前后的模型截面图
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４．１　犌犪犖薄膜应力的分布情况

利用有限元分析软件ＡＮＳＹＳ模拟出来的薄膜上表面从中心到边界应力分布曲线如图４所示，由此可

以看出，模拟计算出的薄膜应力是张应力，其值为０．４７９６ＧＰａ，而利用（１）式计算的理论值为０．４８０７ＧＰａ，

两者十分接近，说明所建立的有限元模型是合理的。而且在薄膜上表面的径向上，中心的应力最大，在薄膜

边缘发生应力突降，其余部分应力分布较均匀。

４．２　薄膜应力与沉积温度、薄膜厚度以及衬底厚度的关系

为了了解热应力与沉积温度的关系，在模拟过程中，只改变薄膜的沉积温度，记录下相应的热应力值，并

与（１）式计算的相应热应力进行对比，温度选取范围为９００～１３００Ｋ。如图５所示，随着薄膜沉积温度的增

加薄膜的热应力近似线性增大。模拟值与理论值一致，因此，降低薄膜的沉积温度，可以减小热应力。

图４ 薄膜上表面从中心到边界应力分布图

Ｆｉｇ．４ Ｓｔｒｅｓｓｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｎｔｈｅｆｉｌｍｓｕｒｆａｃｅｆｒｏｍ

ｔｈｅｃｅｎｔｅｒｔｏｂｏｕｎｄａｒｙ

图５ 应力与温度的关系

Ｆｉｇ．５ Ｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｓｔｒｅｓｓｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

为了了解热应力与薄膜厚度的关系，保持衬底厚度４３０μｍ不变，薄膜厚度分别为１、３、５、７、９μｍ，其他

材料参数、边界条件及施加的载荷都不变，分别进行模拟计算。通过（１）式计算出相应热应力理论值。结果

如图６所示。从图中可以看出，随着薄膜厚度的增加，热应力减小。因此，在实际过程中可以适当地增加薄

膜厚度来降低薄膜热应力。

为了了解热应力与衬底厚度的关系，保持薄膜厚度５μｍ不变，衬底厚度分别为２３０、３３０、４３０、５３０、

６３０μｍ，其他材料参数、边界条件及施加的载荷都不变，分别进行模拟计算。通过（１）式计算出相应热应力

理论值。结果如图７所示。从图中可以看出，随着衬底厚度的增加，薄膜的热应力增加。因此，在实际过程

中可以适当地减小衬底厚度来降低薄膜热应力。
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图６ 应力与薄膜厚度的关系

Ｆｉｇ．６ Ｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｓｔｒｅｓｓｏｎｆｉｌｍｔｈｉｃｋｎｅｓｓ

图７ 应力与衬底厚度的关系

Ｆｉｇ．７ Ｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｓｔｒｅｓｓｏｎｓｕｂｓｔｒａｔｅｔｈｉｃｋｎｅｓｓ

４．３　薄膜应力与温度均匀性的关系

为了了解不均匀的衬底温度对薄膜热应力的影响，将蓝宝石衬底横截面分成十等份，给每段衬底施加不

同的温度载荷，相邻两段温度相差分别为１０Ｋ和２０Ｋ。温差为１０Ｋ时，温度从中心的１２１０Ｋ均匀递增到

边缘的１３００Ｋ；温差为２０Ｋ时，温度从中心的１１２０Ｋ均匀递增到边缘的１３００Ｋ，如图８所示。衬底厚度为

４３０μｍ，薄膜的厚度为５μｍ，其他材料参数保持不变，进行模拟计算。又在此模型中蓝宝石衬底上施加

１３００Ｋ的均匀温度进行模拟计算。绘出这三种情况下薄膜上表面的应力分布曲线如图９所示。

图８ 蓝宝石衬底上施加温度载荷的分布。（ａ）Δ犜＝１０Ｋ；（ｂ）Δ犜＝２０Ｋ

Ｆｉｇ．８ Ｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｌｏａｄｉｎｇｏｎｓａｐｐｈｉｒｅｓｕｂｓｔｒａｔｅ．（ａ）Δ犜＝１０Ｋ；（ｂ）Δ犜＝２０Ｋ

图９ 不同温度分布下薄膜上表面中心到边界应力分布图

Ｆｉｇ．９ Ｓｔｒｅｓｓｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｎｔｈｅｆｉｌｍｓｕｒｆａｃｅｆｒｏｍｔｈｅｃｅｎｔｅｒ

ｔｏｂｏｕｎｄａｒｙｕｎｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ

从图９可以看出：当衬底温度在１２１０～１３００Ｋ之间

均匀变化，即相邻两段衬底温度相差１０Ｋ时，ＧａＮ薄膜

应力在０．４８６ＧＰａ上下波动，比衬底温度为１３００Ｋ的均

一温度时模拟计算得到的ＧａＮ薄膜应力要大。当衬底

温度在１１２０～１３００Ｋ之间均匀变化，即相邻两段衬底温

度相差２０Ｋ时，ＧａＮ薄膜应力在０．４９１ＧＰａ上下波动，

比温差为１０Ｋ时的薄膜应力大。也就是说，衬底径向上

不均匀的温度分布带来了更大的热应力，且温度变化越

大，薄膜应力就越大。因此，在实际过程中应尽量使蓝宝

石衬底的径向温度更加均匀以减小薄膜应力。

５　结　　论

利用有限元分析软件ＡＮＳＹＳ对蓝宝石衬底上ＧａＮ

薄膜的热应力进行数值模拟，并通过理论计算验证了所模型建立的合理性。得到了ＧａＮ薄膜应力值及应力

分布情况，分析了应力与沉积温度、薄膜厚度、衬底厚度的关系，同时研究了不均匀温度分布对应力的影响。

得出以下结论：薄膜上表面，中心热应力最大，在边缘发生应力突降，其余部分的热应力分布较均匀；沉积温

度的升高、薄膜厚度的减小以及衬底厚度的增加，都会使薄膜热应力增大；当衬底径向温度不均匀时，薄膜应

力有增大的趋势，而且温差越大，薄膜热应力就越大。
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１５ＬｅｉＺｈａｎｇ，ＹｏｎｇｌｉａｎｇＳｈａｏ，ＸｉａｏｐｅｎｇＨａｏ，犲狋犪犾．．ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｓｔｒａｉｎｏｆＧａＮｆｉｌｍｓｇｒｏｗｎｏｎＭＯＣＶＤＧａＮ／Ａｌ２Ｏ３，

ａｎｄＭＯＣＶＤＧａＮ／ＳｉＣｓａｍｐｌｅｓｂｙＨＶＰＥｇｒｏｗｔｈ［Ｊ］．ＪＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ，２０１１，３３４：６２－６６．
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