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多层薄膜沉积的应力仿真分析
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摘要　提出了一种薄膜本征应力的模拟方法,数值仿真分析了多层薄膜沉积过程中的热应力和本征应力.通过引

入本征应力系数,并借助现有的热应力有限元分析程序,模拟了薄膜的本征应力,并从理论上证明了该方法的合理

性.采用模型重构Ｇ应力初始化的方法模拟了材料增长,建立了多层薄膜应力分析模型.工程实例分析结果表明,

采用该方法和流程可以方便地模拟出多层薄膜在每个沉积阶段的本征应力和热应力.
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Abstract　Amethodforsimulatingtheintrinsicstressofthinfilmsisproposed andthethermalstressandthe
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１　引　　言

薄膜在半导体工业中的应用非常广泛.薄膜在

沉积过程中会产生薄膜应力,进而引起很多问题,如
会改变薄膜的电阻率[１],改变波导中光的模式[２],应
力过大还会引起芯片开裂等.因此,分析薄膜沉积

过程中的应力,对分析器件的可靠性,研究应力对器

件功能的影响,优化薄膜沉积工艺,以及控制薄膜应

力具有重要的意义.多层薄膜沉积过程中,各层膜

之间会相互影响,应力分析较复杂.多层薄膜的应

力包括本征应力和热应力,王锡明等[３Ｇ４]对多层膜的

热应力进行了建模与计算,但这些模型经过了很多

简化,且计算复杂.有限元分析被学者们广泛应用

于薄膜的应力研究中[５Ｇ７],但主要是用于分析单层膜

的热应力,不包括本征应力,对多层膜应力进行有限

元分析的研究鲜有报道.本文基于工程实际应用,
采用有限元方法建立了一种多层薄膜应力分析的模

型,分析了多层薄膜在每个沉积阶段中的应力,包括

本征应力和热应力.

２　薄膜应力

薄膜应力按照产生的根源分为热应力和本征应

力.热应力由薄膜与基底材料的热膨胀系数差异和

沉积前后温度差异决定,热应力公式为

σth＝
Ef

１－μf∫
T２

T１

(αs－αf)dT, (１)

式中Ef和μf分别是薄膜的杨氏模量和泊松比,αs
和αf分别是基底和薄膜的热膨胀系数,T２ 和T１ 分
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别是薄膜沉积时的温度和室温.
本征应力的产生机理比较复杂[８],其中一个典

型的观点认为,本征应力是由晶格失配引起的.晶

格失配产生图１所示的刃型位错,位错在其周围形

成相应的弹性应力场,定义失配度为(as－af)/af,
它表征了晶格失配程度的大小,其中as 为基底材料

的晶格常数,af为薄膜材料的晶格常数.薄膜Ｇ基底

晶格 常 数 失 配 在 薄 膜 中 产 生 的 本 征 应 力σi 由

Hoffman的晶界松弛模型[９]得到:

σi＝
Ef

１－μf
×
x－a
a ＝

Ef

１－μf
×

Δ
Lg
, (２)

式中a 为薄膜材料无残余应力时的晶格常数,x 为

薄膜Ｇ基底晶格常数失配后薄膜的晶格常数,(x－
a)为由薄膜Ｇ基底晶格常数失配引起的薄膜晶格常

数的变化,Δ 为晶界松弛距离,Lg 为晶体尺寸.

图１ 晶格失配产生的刃型失配位错

Fig敭１ Edgemisfitdislocationproducedbylatticemismatch

３　多层薄膜应力数值模拟

３．１　热应力模拟

采用有限元法分析薄膜的热应力,应力方程为

σ＝D(Bδ－ε０), (３)
式中D 为单元材料相关的弹性矩阵,B 为单元的应

变矩阵,δ 为单元的节点位移向量,ε０ 为热变形引起

的初应变向量.
借助成熟的商业有限元分析软件,可以很方便

地获得热应力.

３．２　本征应力模拟

对于某个给定的沉积条件,本征应力是可重复

的,即在给定的沉积条件下,(２)式中Δ/Lg 是一个

确定的值.引入两个变量,(２)式变为

σi＝
Ef

１－μf
×

Δ
Lg

＝
Ef

１－μf
×ρ′dT′, (４)

式中ρ′为假设的本征应力系数;dT′为假设的温度

变化,且为一个较小的值,ρ′dT′＝Δ/Lg.
(４)式和(２)式具有相同的表达形式,因此可以采

用(３)式对(４)式进行数值模拟.引入本征应力系数

后,可借助热应力的有限元分析程序分析本征应力.
本征应力系数采用试验和模拟相结合的方法获

得,在特定沉积条件下,在纯基底上沉积一层膜,冷
却至室温(２９３K),测出基底的曲率变化[１０Ｇ１１],该曲

率变化为温度从沉积温度降至２９３K引起的热变形

和本征应力引起的变形的叠加,如图２所示.采用

有限元模拟得到温度从沉积温度降至２９３K的热变

形,然后温度继续降低０．１K,并重新设置膜材料的

热膨胀系数,使温度降低０．１K时热变形与本征应

力引起的变形一致,该值即为本征应力系数.由于

温度变化量很小,其他材料产生的热变形和热应力

很小,可忽略不计.
本征应力与晶格结构相关,而晶格结构与基底

晶态[１２]、沉积速率[１３]、沉积工艺[１４]等因素相关,因
此,本征应力系数的使用条件应与测试条件一致.

图２ 晶圆变形

Fig敭２ Deformationofwafer

３．３　材料生长应力模型

应力在多层膜生长过程中是不断变化的,各层膜

的应力是相互影响的.用有限元分析方法模拟生长

过程中的应力时,涉及到材料加减问题.采用生死单

元技术可以模拟材料的加减,先建立包含所有材料的

有限元模型,然后“杀死”部分单元,在后续的分析中,
逐步激活所需要的死单元.但是,多层膜的沉积过程

是一个大变形过程,采用生死单元技术模拟时,被“杀
死”的单元会因活单元的变形而严重扭曲,因此该生

死单元技术不适用于多层膜沉积过程的模拟.
初始应力分析技术可以解决此问题.在上一层

膜应力分析完成后,保存应力分析结果,更新模型,
保持模型节点编号不变,然后在更新的模型上再增

加下一层膜的模型,将上一层膜的应力分析结果作

为包含下一层膜模型的应力分析的初始应力条件.

３．４　多层膜应力分析流程

包含本征应力和热应力的多层膜应力分析流程

如图３所示,其中FEＧmodel为有限元模型.
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图３ 多层膜应力分析流程

Fig敭３ Flowchartofstressanalysisofmultilayerfilms

４　工程实例

试验所用芯片截面如图４所示.该芯片多层膜

生长过程如下:１)在高温下,通过氧化在硅基板两侧

形成二氧化硅(SiO２)膜;２)沉积掺杂锗的二氧化硅

膜,然后通过光刻、刻蚀工艺形成截面为方形的波导

芯层;３)沉积磷酸硼硅酸盐玻璃(BPSG),BPSG熔点

低于芯层和二氧化硅膜的,通过高温退火,BPSG回流

填充波导芯层间隙;４)在室温下沉积钛金属膜;５)在

一定温度下沉积氮化硅(SiNx)膜.
采用有限元分析软件,用多层膜应力分析流程

进行应力分析.基于芯片的结构特点,采用广义平

面应变模型进行建模.沉积的掺锗二氧化硅薄膜经

过大面积刻蚀后,掺锗二氧化硅薄膜产生的应力得

到释放,故可以不单独分析这层膜,把波导芯层和

BPSG一起建模.二氧化硅膜和BPSG膜都经历过

高温退火,故不用考虑膜的本征应力.
分析中用到的材料参数见表１~３.
钛金属膜需要考虑本征应力,通过试验测定单

层膜晶圆曲率变化,并结合有限元分析方法,可得到

本征应力系数,分析中使用的本征应力系数为１．４×
１０－３K－１,假设温度降低０．１K.

图４ 多层膜结构

Fig敭４ Structureofmultilayerfilms

表１　硅的材料参数

Table１　MaterialparametersofSi

Temperature/

K

Coefficientof
thermalexpansion/

(１０－６ K－１)

Young
modulus/

GPa

Poisson
ratio

３００ ２．６１６ １２９．９９ ０．２８
４００ ３．２５３ ７９．１４ ０．３０
５００ ３．６１４ ３７．０５ ０．３１
６００ ３．８４２ １９．７０ ０．３２
７００ ４．０１６ １１．９１ ０．３２
８００ ４．１５１ ７．９０ ０．３２
９００ ４．１８５ ５．６０ ０．３２
１０００ ４．２５８ ４．１７ ０．３２
１１００ ４．３２３ ３．２２ ０．３２
１２００ ４．３８４ ２．５６ ０．３２
１３００ ４．４４２ ２．０８ ０．３２

表２　SiO２ 的材料参数

Table２　MaterialparametersofSiO２

Temperature/

K

Coefficientof
thermalexpansion/

(１０－６ K－１)

Young
modulus/

GPa

Poisson
ratio

２９３ ０．４ ７１．８ ０．１６
３７３ ０．６２ ７１．４ ０．１５７
４７３ ０．７５ ７０．８ ０．１５５
５７３ ０．７ ７０．５ ０．１５４
６７３ ０．６５ ７０．２ ０．１５３
７７３ ０．６ ７０．１ ０．１５３
８７３ ０．５ ７０．０５ ０．１５２

表３　钛、氮化硅和BPSG的材料参数

Table３　Materialparametersoftitanium,SiNx,andBPSG

Material
Coefficientof

thermalexpansion/

(１０－６ K－１)

Young
modulus/

GPa

Poisson
ratio

Titanium ８．６ １１６ ０．３２
SiNx ２．４５ ３００ ０．３
BPSG ３．４３ ６５ ０．３
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　　分析过程如下:

１)双面氧化的硅基板在１２９３K温度下退火,
初始处于零应力状态,“杀死”BPSG单元,冷却至

７２３K;

２)BPSG膜在７２３K温度下退火,设BPSG在

退火后处于零应力状态,激活BPSG单元,冷却至室

温２９３K;

３)增加钛膜,设置钛的热膨胀系数为本征应力

系数,初始化应力,然后温度降低０．１K;

４)更新钛的热膨胀系数为钛的实际热膨胀系

数,初始化应力,升温至５９３K;

５)增加氮化硅层,初始化应力,冷却至室温

２９３K.
分析得到多层薄膜在各沉积阶段应力分布如

图５所示.高温氧化生成SiO２ 膜,冷却至７２３K时

的应力如图５(a)所示.沉积 BPSG 膜并冷却至

２９３K时的应力如图５(b)所示.室温下沉积钛膜后

的应力如图５(c)所示.在５９３K温度下沉积氮化

硅膜并冷却至室温时的应力如图５(d)所示.从分

析结果中可以看出:１)分析得到了每一层薄膜沉积

后的应力,薄膜应力在沉积前后的变化反映了后沉

积薄膜对先沉积薄膜的影响,例如,沉积钛膜后,钛
膜的最大应力为１９．２MPa,沉积氮化硅膜后,钛膜

上的最大应力变为１１９．６MPa;２)分析得到的薄膜

应力包含了热应力和本征应力,比单纯分析薄膜热

应力更接近薄膜应力的真实情况.采用有限元法分

析薄膜热应力是比较成熟的方法,且第３节论证了

通过引入本征应力系数并借助于热应力分析程序模

拟本征应力的合理性,因此,该实例分析得到的薄膜

热应力和本征应力具有较高的可信度.

图５ 多层薄膜在各沉积阶段的应力分布.(a)氧化生成SiO２ 膜;(b)沉积BPSG膜;(c)沉积钛膜;(d)沉积氮化硅膜

Fig敭５ Stressdistributionofmultilayerfilmsateachdepositionstage敭 a OxidizedSiO２films 

 b BPSGdepositionfilm  c titaniumdepositionfilm  d SiNxdepositionfilm

５　结　　论

提出了一种薄膜本征应力的模拟方法,对多层

薄膜沉积过程中的热应力和本征应力进行了数值仿

真分析.通过引入与材料热膨胀系数相当的本征应

力系数,借助现有的热应力有限元分析程序,模拟了

０４３１０１Ｇ４
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薄膜的本征应力,采用模型重构Ｇ应力初始化的方法

模拟了材料增长,建立了一种多层薄膜应力分析模

型.利用该方法对一种多层薄膜芯片进行了应力分

析,结果表明,该方法可以连续得到多层薄膜在各个

沉积阶段的本征应力和热应力.
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