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Al2O3衬底上GaN薄膜热应力和变形极差分析

王小增
嘉应学院电子信息工程学院 , 广东 梅州 514015

摘要 建立了氮化镓(GaN)薄膜和氧化铝(Al2O3)衬底三维有限元模型模拟因两种材料热膨胀系数不同导致的温度应

力和变形。进行了不同沉积温度、GaN薄膜厚度、Al2O3衬底厚度和直径下的薄膜热应力和变形模拟正交实验。定量

分析了各因素对薄膜热应力和边缘变形的影响，确定了使薄膜热应力和边缘变形最小的最佳因素水平组合。薄膜应

力理论和数值解相差小于 1.4%，建立的有限元模型可以用于薄膜应力和变形的分析。影响 GaN薄膜热应力的因素

次序为沉积温度、GaN薄膜厚度、Al2O3衬底厚度、衬底直径，最佳因素水平组合为 A1B3C3D1。影响 GaN薄膜边缘变形

的因素次序为 Al2O3衬底直径、GaN薄膜厚度、Al2O3衬底厚度、沉积温度，最佳因素水平组合为 A1B3C1D3。
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Abstract A three-dimensional (3D) Ansys model which is comprised of the GaN films and Al2O3 substrate is
developed to simulate the thermal stress and displacement from the difference of thermal expansion coefficient
between two kinds of materials. The 3D model is used to analyze the thermal stress and displacement in GaN films
under different deposition temperatures, GaN films thickness, Al2O3 substrate thickness and diameters by the
simulating orthogonal test. The influence of the above mentioned factors on the thermal stress and displacement in
GaN films is analyzed, and the optimum level combination of factors to minimize the thermal stress and displacement
in GaN films is determined. The error between the theoretical and numerical solution of GaN films stress is less than
1.4%. The developed model can be used to analyze the minimum thermal stress and displacement in GaN films. From
big to small, the order of the effect of all kinds of factors on the thermal stress in GaN films is the deposition
temperature, films thickness, substrate thickness and diameter. The most optimum combination is A1B3C3D1 to
minimize the thermal stress. For the displacement in GaN films, the order is the substrate diameter, films thickness,
substrate thickness and deposition temperature, and the most optimum combination is A1B3C3D1 for the deposition
temperature.
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1 引 言
氮化镓 (GaN)所属的 III族氮化物半导体薄膜材料性能优异，在光电和微电子器件中有广泛的应用前

景。GaN半导体材料禁带宽度在 3.4~6.2 eV之间变化，覆盖了从红外到紫外的所有波长范围，是制作高效发

光二极管(LED)的理想材料，大尺寸的 GaN单晶材料很难得到，到目前为止，GaN基器件通常在蓝宝石、碳

化硅(SiC)和硅(Si)衬底上通过异质外延的方法获得 [1-3]。

用于 GaN生长的最普遍的衬底材料是蓝宝石，其优点是化学稳定性好、对可见光无吸收、价格适中，制

造技术相对成熟 [4-6]。蓝宝石衬底材料的热膨胀系数为 7.5×10-6 ℃-1，GaN外延材料为 5.59×10-6 ℃-1。当同一
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种材料内部受热不均，或两种材料的热膨胀系数差异导致材料内部产生热应力，热应力超过材料的承载极

限会导致材料的开裂失效 [7-9]。同样，蓝宝石衬底和 GaN外延薄膜的热膨胀系数差异导致 GaN外延膜高温

生长后的降温过程中，在薄膜表面出现较大的拉应力导致薄膜塑性变形，薄膜变薄，内部应力增大，导致薄

膜出现微裂纹，最后超过其承载能力而断裂。即便薄膜没有断裂，GaN外延薄膜的发光效率和磊晶质量会

受到影响，从而影响到 LED芯片的良率。因为多层薄膜结构热应力理论计算困难 [10]，现有文献多采用 Ansys
分析蓝宝石衬底上 GaN外延薄膜在冷却阶段的热应力，研究表明沉积温度和薄膜厚度对GaN外延薄膜应力

的影响较大 [11-12]。为此有研究采用低温和高温氮化铝（AlN）复合缓冲层的方法在蓝宝石衬底上外延生长 Al⁃
GaN/AlN结构，并进行应变分析 [13]。也有研究采用金属有机化合物化学气相沉积（MOCVD）技术在 r面蓝宝

石衬底上采用两步 AlN缓冲层法外延制备 a面 GaN薄膜。利用高分辨 X射线衍射技术和 Raman散射技术

分析样品的质量以及外延膜中的残余应力。高分辨 X射线和 Raman散射谱的残余应力研究表明，采用两步

AlN缓冲层法制备的 a面 GaN薄膜在平面内的残余应力大小与用低温 GaN缓冲层法制备的 a面 GaN薄膜不

同，是由引入 AlN 带来的晶格失配和热失配的变化引起的 [14-17]。

影响GaN薄膜热应力的因素很多，现有文献多采用单一方法分析各个因素的影响，为此本文建立GaN薄

膜和Al2O3衬底三维有限元分析模型，根据四因素三水平正交实验设计确定模型中Al2O3衬底的直径和厚度、GaN
外延薄膜的厚度、沉积温度，计算GaN薄膜沉积过程中因温度变化导致的热应力和边缘变形，定量分析 4个因

素对GaN薄膜热应力和边缘变形的影响，确定使GaN薄膜热应力和边缘变形最小的最佳因素水平组合。

2 薄膜应力理论分析
薄膜通常需要在高温条件下沉积在衬底材料上，在薄膜制备过程中，温度的变化、薄膜和衬底材料的热

膨胀系数差异导致薄膜和衬底材料内部产生热应力，因衬底材料厚度比薄膜厚度大很多，其热应力远远小

于薄膜的热应力，因此薄膜热应力为分析的重点研究方向。根据薄膜和衬底材料热膨胀系数的不同，薄膜

的应力状态如图 1所示，温度没有变化时，薄膜和衬底没有变形，如图 1（a）所示。薄膜温度应力为 0；衬底热

膨胀系数大于薄膜的热膨胀系数时，则在温度升高时薄膜发生翘曲，受到压应力作用，如图 1（b）所示，薄膜

容易发生分层和屈曲；衬底热膨胀系数小于薄膜的热膨胀系数时，则在温度升高时薄膜发生弯曲，受到拉应

力作用，如图 1（c）所示，薄膜容易发生断裂和龟裂。若温度降低，衬底热膨胀系数大于薄膜的热膨胀系数

时，薄膜受到拉应力作用；衬底热膨胀系数小于薄膜的热膨胀系数时，薄膜受到压应力作用。薄膜应力可近

似表达为 [11]

σ th = E f
1 - υ f

∫
T1

T2 (α s - α f )dt, (1)

式中 σ th 为薄膜温度应力，单位为 MPa，E f 为薄膜的弹性模量，单位为 MPa，υ f 为薄膜的泊松比，α s 为衬底

的热膨胀系数，单位为℃-1，α f 为薄膜的热膨胀系数，单位为℃-1，T2 为终止温度，单位为℃，T1 为初始温度，

单位为℃。

图 1 薄膜应力状态示意图。(a)不受应力；(b)压应力；(c)拉应力

Fig.1 Schematic diagram of stresses in thin films. (a) Free stress; (b) compressive stress; (c) tensile stress

3 薄膜应力有限元模型
GaN薄膜和Al2O3衬底的三维（3D）几何图形如图 2所示。D为GaN薄膜和Al2O3衬底的直径。为了分析直

径对沉积过程中GaN薄膜热应力的影响，直径分别取 2、3、4 inch(1 inch=2.54 cm)。GaN薄膜厚度 t2分别为 4、
5、6 mm，Al2O3衬底厚度 t1分别为 300、400、500 mm。Al2O3衬底材料的弹性模量为 352 GPa，泊松比取 0.25，热膨

2



52, 041602(2015) 激光与光电子学进展 www.opticsjournal.net

041602-

胀系数为 7.5×10-6 ℃-1，GaN薄膜材料的弹性模量为 210 GPa，泊松比取 0.17，热膨胀系数为 5.6×10-6 ℃-1 [11]。

因为结构的对称性，为减少计算时间，取 GaN薄膜和 Al2O3衬底 3D几何图形的 1/4分析 GaN薄膜的热应

力。Al2O3衬底下表面中心施加全约束，限制其刚性位移。x坐标为 0的截面上 x向的位移为 0，y坐标为 0的

截面上 y向的位移为 0，网格尺寸为 1 mm，以扫略方式生成的 GaN 薄膜和 Al2O3衬底有限元网格如图 3所

示。因GaN薄膜和 Al2O3衬底厚度小于 1 mm，所以两种材料在网格中均为单层结构。

Al2O3衬底的有限元分析模型采用 Solid185实体单元类型，该单元用于构造 3D实体，单元通过 8个节点

定义，每个节点有 x、y、z方向平移自由度，该单元具有超弹性、应力刚化、蠕变、大变形和大应变能力。GaN
薄膜采用 Solsh190层状单元类型，该单元适用于各种厚度的壳体结构的建模，在拓扑学上表现为连续介质

实体单元，8个节点，每个节点 3个自由度，可与其他连续介质单元相连接。忽略薄膜生长过程中 GaN薄膜

和 Al2O3衬底材料物理性能的变化，将其假定为连续、均质、各向同性材料。在温度应力分析过程中，不考虑瞬

态温度变化的影响，只分析GaN薄膜热应力和变形的稳态数值。GaN薄膜和 Al2O3衬底的直径为 2 inch，GaN
薄膜厚度 t2为 4 mm，Al2O3衬底厚度 t1为 300 mm。改变 GaN薄膜和 Al2O3衬底的直径、GaN薄膜和 Al2O3衬底

厚度、薄膜沉积温度，采用建立的有限元分析模型，计算 GaN薄膜边缘某一点的热应力和 z向的变形。根据

不同情况下应力和变形数据，分析 Al2O3衬底直径、GaN薄膜、Al2O3衬底厚度、薄膜沉积温度的影响。图 4 为

GaN薄膜热应力云图，图 5 为GaN薄膜 z向变形云图。

代入 GaN薄膜和Al2O3 衬底的几何和物理参数，由薄膜应力理论（1）式计算得到的薄膜应力为 510 MPa，由
GaN薄膜和Al2O3衬底有限元分析模型得到的薄膜热应力为 502.8 MPa，误差小于 1.4%。说明建立的有限元

分析模型是合理的，可以用于GaN薄膜和 Al2O3衬底的应力和变形分析。

4 薄膜应力和变形正交实验设计
4.1 正交实验基本理论

正交实验使用规范化的正交表进行，能够用较少的实验次数定量分析各因素对实验指标的影响程度，

图 2 GaN薄膜和 Al2O3 衬底 3D几何图形

Fig.2 3D geometric figure of GaN films and Al2O3 substrate

图 3 GaN薄膜应力分析模型网格

Fig.3 Meshes of GaN films and Al2O3 substrate in FEM

图 4 GaN薄膜热应力云图

Fig.4 Nephogram of directional thermal stress in GaN films

图 5 GaN薄膜 z向变形云图

Fig.5 Nephogram of z displacement in GaN films
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找出影响实验指标的主要因素、确定最佳的因素水平组合。

因素的水平为实验中因素变化的状态和条件或各个因素的具体数值。各个因素水平一般用阿拉伯数

字表示。为利于正交实验结果的分析，因素选用三个水平，水平通常取等间隔，另外各个因素水平应该是具

体的、数值可以在实验过程中更改，且其变化导致实验指标也跟着变化。正交实验的步骤主要包括实验设

计、实验实施、实验数据统计分析、解释实验结果、获取实验结论。极差指的是一组数据中的最大值与最小

值之差，也称为变异幅值。极差反映了一组数据的最大离散程度。极差 R表达为

R = xmax - xmin , （2）

式中 xmin为最小数据，xmax为最大数据。

正交实验设计的基础是正交表。用正交表设计出来的实验方案之所以合理，是因为其具有如下两个重

要的特征：1)均衡搭配 ,即正交性 ,可以用较少的实验次数替代全部可能实验组合中好的、中等的、不好的搭配

组合，使选出的较少的搭配组合具有均衡的代表性；2)综合可比 ,即数据分析的依据 ,可把复杂的多因素实验

数据处理问题转化成单因素实验数据处理。通过实验数据的适当组合，可发现各组实验数据以及各因素影

响之间的某种可比性。最常用的标准型正交表的水平数为素数或素数整数幂的正交表 ,例如最常用的：L9

（34），为四因素三水平正交表，实验次数为 9次。

4.2 正交实验水平设置

在 MOCVD外延炉中，在 Al2O3衬底上制备 GaN外延薄膜时，薄膜的应力和变形受到 Al2O3衬底的直径和

厚度、GaN外延薄膜的厚度和沉积温度等 4个因素的影响。正交实验中各个因素水平的选取参考了市场上

常见的 Al2O3衬底的尺寸，以及 GaN外延薄膜的制备工艺。根据四因素三水平正交实验要求，确定每种因素

的三个不同水平，如表 1所示。薄膜的应力和变形的极差分析是采用建立的 Al2O3衬底和 GaN外延薄膜有限

元模型，通过四因素三水平正交实验，找出每一因素不同水平最大值、最小值之差，分析 Al2O3衬底的直径、厚

度、GaN外延薄膜的厚度和沉积温度等 4个因素对薄膜的应力和变形的影响次序，最终确定出减少薄膜应力

和变形的优化的水平搭配方案。设计薄膜的应力和变形正交实验方案，解决 GaN外延薄膜的应力和变形过

大的问题。分析影响实验指标（即 GaN薄膜的应力和变形越小越好）的主要因素，选取适当的因素水平组合

使薄膜的应力和变形最小。

表 1 正交实验影响因素水平分配表

Table 1 Allocation table of orthogonal test influence factors

Level

1

2

3

Substrate diameter /mm

50.8

101.6

152.4

Substrate thickness /mm

430

530

650

GaN films thickness /mm

4

5

6

Deposition temperature /℃

1080

1100

1120

4.3 正交实验结果

根据影响 GaN外延薄膜应力和变形的因素及水平的多少，选择四因素三水平的正交表 L9(34)进行薄膜

应力和变形的有限元模拟正交实验。不同因素各个水平的实验组合如表 2所示，采用该表中提供的数据建

表 2 四因素三水平实验方案和实验结果

Table 2 Experimental scheme and results of 4 factors and 3 levels

Level

1

2

3

4

5

6

7

8

9

Substrate
diameter

1

1

1

2

2

2

3

3

3

Substrate
thickness

1

2

3

1

2

3

1

2

3

GaN films
thickness

1

2

3

2

3

1

3

1

2

Deposition
temperature

1

2

3

3

1

2

2

3

1

Films stress /MPa

502.8

510.5

517.5

520.1

499.5

511.8

508.9

521.6

500.4

Films displacement /mm

30.6

37.5

41.5

150.1

165

100.8

394.6

257.4

268.5
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立 Al2O3衬底和 GaN外延薄膜有限元模型确定不同实验条件下 GaN外延薄膜应力和变形数据，实验结果填

入表 2中。表 3、表 4分别为 GaN外延薄膜应力和变形分析计算结果。表 3、表 4中 K1为水平 1下 GaN外延薄

膜应力和变形性能指标之和，K2为水平 2下 GaN外延薄膜应力和变形性能指标之和，K3为水平 3下 GaN外

延薄膜应力和变形性能指标之和。表 3、表 4中 K1′为水平 1下 GaN外延薄膜应力和变形性能指标的平均值，

K2′为水平 2下 GaN外延薄膜应力和变形性能指标平均值，K3′为水平 3下 GaN外延薄膜应力和变形性能指标

平均值，R为极差。

表 3 热应力极差分析表(单位：MPa)

Table 3 Rang analysis of thermal stress in GaN films (unit: MPa)

Factors

K1

K2

K3

K1′

K2′

K3′

R

Substrate diameter /mm

1530.8

1531.4

1530.9

510.27

510.47

510.3

0.2

Substrate thickness /mm

1531.8

1531.6

1529.7

510.6

510.53

509.9

0.7

GaN films thickness /mm

1536.2

1531

1525.9

512.07

510.33

508.63

3.44

Deposition temperature /℃

1502.7

1531.2

1559.2

500.9

510.4

519.73

18.83

表 4 薄膜边缘变形极差分析表(单位：mm)

Table 4 Rang analysis of displacement in GaN films (unit: mm)

Factors

K1

K2

K3

K1′

K2′

K3′

R

Substrate diameter /mm

109.6

415.9

920.5

36.53

138.63

306.83

270.3

Substrate thickness /mm

575.3

459.9

410.8

191.77

153.3

136.93

54.84

GaN films thickness /mm

388.8

456.1

601.1

129.6

152.03

200.37

70.77

Deposition temperature /℃

464.1

532.9

449

154.7

177.63

149.67

27.96

5 正交实验结果极差分析
5.1 薄膜热应力极差分析

1) 薄膜热应力直接分析

由表 2 中薄膜热应力数据可以直接看出，在 5 号实验（A2B2C3D1）条件下，即 Al2O3衬底直径 101.6 mm，

Al2O3衬底厚度 430 mm，GaN 薄膜厚度 6 mm 和沉积温度 1080 ℃时，GaN 薄膜的热应力最小，为 499.5 MPa。
这种条件是否为使GaN薄膜的热应力最小的因素水平最佳搭配还需要通过进一步极差分析确定。

2）薄膜热应力极差分析

正交实验因素水平与 GaN薄膜热应力指标关系如图 6所示。图 6以各因素水平为横坐标，以相应水平

下的 GaN薄膜热应力平均值为纵坐标。根据 GaN薄膜热应力正交表的综合可比性，由极差和趋势分析图 6
得出以下结论：为使 GaN 薄膜热应力最小，Al2O3衬底直径为 50.8 mm（A1）；Al2O3衬底厚度为 650 mm（B3）；

GaN薄膜厚度为 6 mm（C3）；沉积温度为 1080 ℃（D1）。根据 GaN薄膜热应力指标的极差分析，确定最佳因素

水平组合为 A1B3C3D1。

3）影响GaN薄膜热应力因素主次分析

按 GaN 薄膜热应力极差计算结果确定影响其数值的主次因素，即极差越大，影响越主要。由表 3 和

GaN薄膜实验因素水平与热应力指标关系图 6可知，数据点升降的幅度越大，影响越大，沉积温度对 GaN薄

膜热应力的影响最大，GaN 外延薄膜厚度的影响次之，Al2O3衬底的厚度再次，Al2O3衬底直径的影响最小。

即各个因素对GaN薄膜热应力的影响次序由大到小依次为：D→C→B→A。

4）直接分析结果与计算分析结果的比较

5
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图 6 GaN薄膜热应力和实验因素水平关系。(a) Al2O3衬底直径 ; (b) Al2O3衬底厚度 ; (c) GaN薄膜厚度 ; (d) 沉积温度

Fig.6 Relationship between experimental factors and thermal stress of GaN films. (a) Al2O3 substrate diameter; (b) Al2O3

substrate thickness; (c) GaN films thickness; (d) deposition temperature

根据 GaN薄膜热应力有限元模拟实验数据，使薄膜热应力最小的最佳因素水平组合的直接分析结果为

A2B2C3D1。直接分析结果只是正交表中规定的 9次实验条件下的最优水平搭配，不是所有 81种实验条件下

最优的水平搭配。极差分析可以找出比直接分析结果更好的水平搭配，使各因素下的 GaN薄膜热应力指标

平均值均最小的水平组合为最佳水平搭配。根据 GaN薄膜热应力极差分析确定各个因素最佳水平搭配为

A2B2C3D1。

5.2 薄膜边缘变形极差分析

1）薄膜边缘变形直接分析

由表 2中GaN薄膜边缘变形数据可以看出，在 1号（A1B1C1D1）实验条件下，即Al2O3衬底直径 50.8 mm、Al2O3

衬底厚度 330 mm、GaN薄膜厚度 4 mm和沉积温度 1080 ℃条件下，GaN薄膜的边缘变形最小，为 30.6 mm，这种

条件是否为使GaN薄膜边缘变形最小的因素水平的最佳搭配，需要通过进一步极差分析确定。

2）薄膜边缘变形极差分析

正交实验各个因素水平与 GaN薄膜边缘变形指标关系如图 7所示。图 7以各因素的水平为横坐标，以

相应水平下的 GaN薄膜边缘变形的平均值为纵坐标。根据 GaN薄膜边缘变形正交表的综合可比性，由极差

和趋势图 7分析得出以下结论：为使 GaN薄膜边缘变形最小，Al2O3衬底直径为 50.8 mm（A1）；Al2O3衬底厚度

为 650 mm（B3）；GaN 薄膜厚度为 4 mm（C1）；沉积温度为 1120 ℃（D3）。根据 GaN 薄膜边缘变形指标的极差

分析，确定最佳因素水平组合为 A1B3C1D3。

3）影响GaN薄膜边缘变形的因素主次分析

按 GaN薄膜边缘变形极差计算结果确定影响其大小的主次因素，即极差越大，影响越主要。由表 4 和

GaN薄膜实验因素水平与边缘变形指标关系图 7可知，数据点升降的幅度越大，影响越大。Al2O3衬底直径

对 GaN薄膜边缘变形的影响最大，GaN外延薄膜厚度的影响次之，Al2O3衬底的厚度再次，沉积温度的影响

最小。即各个因素对GaN薄膜热应力的影响次序由大到小依次为：A、C、B、D。

4）直接分析结果与计算分析结果的比较

根据 GaN薄膜边缘变形有限元模拟实验数据，使薄膜边缘变形最小的最佳因素水平组合的直接分析结

果为 A1B1C1D1。直接分析结果只是正交表中规定的 9次实验条件下的最优水平搭配，不是所有 81种实验条

件下最优的水平搭配。极差分析可以找出比直接分析结果更好的水平搭配，使各因素下的 GaN薄膜边缘变

形指标平均值均最小的水平组合为最佳水平搭配。根据 GaN薄膜边缘变形极差分析确定各个因素最佳水
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平搭配为 A1B3C1D3。

6 结 论
1）薄膜应力理论和数值解相差小于 1.4%，建立的 GaN薄膜和 Al2O3衬底有限元模型可以用于薄膜应力

和变形分析。

2）影响 GaN 薄膜热应力的因素次序为：沉积温度、GaN 外延薄膜厚度、Al2O3衬底的厚度、Al2O3衬底直

径，最佳因素水平组合为 A1B3C3D1，其中沉积温度起决定作用。

3）影响 GaN薄膜边缘变形的因素次序为：Al2O3衬底直径、GaN外延薄膜厚度、Al2O3衬底的厚度、沉积温

度，最佳因素水平组合为 A1B3C1D3，其中 Al2O3衬底直径起决定作用。
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