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MOCVD生产GaN气相、表面反应的数值模拟*

高立华 杨云柯 陈海昕 符 松’

(清华大学工程力学系，北京100084)

摘要：采用计算流体力学方法对生长GaN的立式行星结构金属有机物化学气相沉积(MOCVD)反应室中的流场、

空间气相反应和载片表面沉积速率进行了三维数值模拟，研究了载片旋转、反应室高度、氨气流量和基座不同温度

布局方式对反应产物浓度分布和载片表面沉积速率等物理参数的影响，并对主要运行参数提出了优化建议，例如

采用较低反应室高度、基座中心附近采用较低温度等．
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1 引言

GaN是第三代半导体材料的代表，具有优异的

性能和广泛的用途，因此GaN的制备和器件开发已

经成为世界范围内研究的热点．目前，金属有机物化

学气相沉积(MoCVD)是主要的GaN制备技术，其

基本原理为：将气态的金属有机物稀释于输运气流

中注入到反应室内，在被加热的高温的载片表面反

应物气体分解、反应、沉积，形成厚度从几纳米到几

微米的晶体定向生长的薄膜[1’2]．

利用MOCVD技术制备GaN的机制非常复

杂，如果仅仅依赖经验性实验来进行反应室的设计、

改进和选取运行参数，将会耗费大量的时间和资金，

正如Emcore公司反应室设计部总监Alex Gurary

所说：“就目前反应室的设计水平和复杂程度而言，

离开仿真而设计一套新的反应室是不可能的，‘试

错．改进’的做法实在是太昂贵了．”因此，国外在

MOCVD反应室数值模拟方面进行了大量研究，例

如，Safvi等人[3]和Theodoropoulos等人[43曾提出

不同的反应模型并进行了数值模拟．近些年国内在

这方面的研究也逐渐增多，例如刘奕等人[5]对反应

室内的流动传热现象进行了数值模拟，郭文平等

人[61对GaN的表面沉积速率进行了数值模拟．

由于空间气相反应和表面反应对GaN的生长

具有至关重要的影响，本文对某立式行星结构

MOCVD反应室中的流场、空间气相反应和载片表

面沉积速率进行了三维数值模拟，研究载片旋转、反

应室高度等运行参数对反应产物浓度分布和载片表
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面沉积速率等物理参数的影响，从而获得较为合理

的运行参数，改善GaN成膜质量，并对MOCVD反

应室的设计和运行提出了优化建议．

2反应室几何结构与数值模拟方法

2．1 MOCVD反应室几何结构

本文研究的某立式行星结构MOCVD反应室

结构如图1所示，NHa，H：携带Mo源，N。分别从

同轴圆管组成的内、中、外三层通道流人反应室，在

高温载片表面沉积生成GaN薄膜．六个圆形载片沿

同一圆周均匀分布在高温加热的基座上．

图1 MOCVD反应室结构

Fig．1 Schematic diagram of MOCVD reactor

2．2气相反应和表面沉积模型‘．】

如表1所示，MO源(三甲基镓，TMGa)流人反

应室后，发生分解、加合、聚合等6种气相化学反应．
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其中(G1)，(G2)，(G4)秘(G5)四个反应满足Ar-

rhenius定律：k=koexp(一E。／RT)，指前嚣子k。

的单位为(cm3／m01)一1 s～，n为反应级数；活化能

E。的单位为kcal／m01．(G3)和(G6)反应的速率常

数泰篱单分子碰撞瑾论确定。

表1气相反应式及与反应速率常数相关的参数

Table 1 Gas—phase kinetic scheme for MOCVD of GaN

(G1) Ga(CH3)3—Ga(CH3)2十CH3 3．5×1015 59．5

(G2) Ga(CH3)2—，GaCH3+CH3 8．7×107 35．4

(G3) Ga(CH3)3+NH3—-<CH3)sGa：NH3 coil．0

(G4) <C}{3)3Ga；N}b—，G8(C}差3)3+N}b l。O×10l{lg．5

(G5) (CH3)3Ga{NH3—，(CH3)2Ga；NH2十CI-h 1．0×10“49．0

(G6) 3(CHs)2Ga：NH2—+[(cH3)2Ga：NH2 33 coll．0

高温条件生长GaN，表面讫学反应速攀非常

快，主要依赖予反应物的输运[5]，网此，采用组分输

运．扩散模型来模拟GaN的沉积速率和均匀性：

沉积速率=一善D(f)等×垒嵩严×
(3600／poaN)X 106 (1)

式审D(f)秀震量扩教系数；妒为密瘦；M为分子

量；k为分子中镓原子的个数；i代表第i种组分．

2．3数值模拟的控制方程

本文基予j}交错网格的有限体积法对反庶室空

间进行离散，逡用Rhie和ChowE73改进的SIMPLE

算法计算流场，并在此基础上对传热和化学反应进

行求解。本数德模拟采藤的控铡方程为：

连续方程：警=0 (2)
u^j ，

动量方程：警=一婴dXi+dX‘

蠹l(鬻+瓦8uj)]十詹； c3，瓦M磊+瓦)J十詹； (3’

能量方程：芎学=O旦xj rk＆Pr x蓑]+矗(4)
缝分方程：紫=旦Oxj rS卫c×鼍卜(5)
状态方程：』D=pbl(RTYY。／肘。) (6)

其中p是密度；“；是速度矢；P是压力；g-是重力

熟速度矢；∥为动力粘性系数；c，是等基毙热；T是

．温度；口为反应热源项；Pn为环境愿力；M。，Y。和魄
分别为s组分的摩尔质餐、质量分数和源项；R为

遥矮气俸常数；普鹈特数Pr=0。70；施密特数＆=
2．0．

3结果与分析

基本工撬如下：反应室高度10ram，基座静止，

氨气、氢气、氮气流量均为3slpm，MO源由氢气携

带，流量秀75}tmol／min，基座表面温度1323K，载

片转速200r／min．下文中除特殊声明外，未加注明

的参数均与基本工况的相应参数一致，沉积速率的

单位均梵um／h。

3．1载片旋转的影响

图2(a>给凄了载片静止时GaN在载片上酶沉

积速率分布，由于气流上游(图中左侧)反应物的浓

度较高，所以GaN的沉积速率较大；随蓿气体向下

游流动，爱应物被消耗，浓度降低，因此GaN的沉积

速率也迅速下降。通过与载片旋转的结果图2(b)对

比可知，载片静止时，载片上薄膜厚度分布很不均

匀，而载片旋转有显著的改善沉积均匀憔的效果．

图2载片旋转对沉积速率的影响(a)Orpm；(b)200rpm

Fig．2 Effect of wafer rotation on growth rate of

GaN(a)0rpm}(b)200rpm

3．2反应室高度的影响

匿3表明反应塞高度增热使流场的均匀性交

图3反臌室高度对流场和[(CH3)2Ga：NH2]3浓度分布的影

响

Fig．3 Effect of reaction chamber height 011 flow

field and contour of【(cH3)2Ga：NH2]3 concentration
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差，载片左上方有较大的涡结构出现，这会使三分子

聚合物[(CH。)。Ga：NH。]。不能及时流向下游，从

而容易形成长链大分子，涡团受扰动后，将这些大分

子聚合物抛洒到载片上，对薄膜的生长质量产生不

利影响．

图3还清楚地表明，应室高度增加使过多的原

料从远离载片的区域流向出口，造成原料的浪费，这

会引起沉积速率明显下降，图4沉积速率沿载片半

径R分布的对比结果证实了这一点．因此，在实际

操作中应适当降低反应室高度，以降低原料的浪费

和改善成膜质量．

图4反应室高度对沉积速率的影响

Fig．4 Effect of reaction chamber height on growth

rate of GaN

3．3基座表面温度布局的影响

将基座表面的加热区只布置在载片附近，而中

央区域不加热，即图5中Adiabatic标注的区域在

计算中采用绝热边界条件．图5结果表明，这是一种

较为有利的选择：与图3相比，它既明显降低了

[(CH。)：Ga：NH。]。在导流板(图5绝热区上方的

中、外通道之间弯向右侧的隔板)末端附近的浓度，

避免其过多凝结在导流板上，延长了设备的维护周

期；而且还明显降低了气相中难以分解的

[(cH。)：Ga：NH。]。的浓度，有利于提高成膜质量．

[(CH。)。Ga：NH：]。向上扩散，使其远离导流板末

端，有利于减弱和避免导流板的污染．

图6氨气流量为9slpm时[(CH3)2Ga：NHz33的浓度分布

Fig．6 Contour of[(cH3)2Ga-埘NH2]3 concentration

when ammonia influx is 9slpm

氨气流量增加还对MO源等起到稀释作用，所

以使沉积速率有所降低，见图7，但是降低的幅度随

载片半径的增大而增加，载片中心处降低16．8％，

边缘处降低30．5％，曲线更加平缓，即改善了沉积

厚度的均匀性．
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图7氨气流量对沉积速率的影响

Fig．7 Effect of ammonia influx on growth rate of

GaN

4 结论

本文对某立式行星结构MOCVD反应室的流

场、空间气相反应和载片表面沉积速率进行了数值

模拟，研究了几个主要运行参数在GaN薄膜制备中

的影响．通过研究得到如下结论和建议：在结构类似

的立式MOCVD反应室和部分卧式反应室的设计、

调试和运行中，可以采取载片旋转、增大氨气流量等

方法提高GaN薄膜沉积的均匀度，采用在载片上游

不加热的方法抑制空间寄生反应，通过降低反应室

高度的方法获得均匀的流场，降低原料的浪费和提

高成膜质量．

图5基座表面中部绝热时[(CH3)2Ga：NHz]3浓度分布

Fig．5 Contour of[(cH3)2Ga：NH2-]3 concentration 参考文献
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