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大面积金刚石膜生长环境气氛的计算机模拟

黄天斌 唐伟忠 吕反修 张维敬
北京科技大学材料科学与工程学院

，

北京 ������

摘 要 建立了直流电弧等离子体喷射 ��� 大面积金刚石沉积数学模型
�

对衬底上方等离子

体中的化学环境进行 了模拟计算
，

并与在相同条件下对等离子体的光谱结果进行对比
，

发现计

算结果与实验结果基本 上吻合
�

在模拟条件下 �� 基团可能是促使金刚石生长的主要活化基

团
�

模拟结果显示 �� 基团沿径向的均匀分布对大面积金刚石膜生长有较大的意义
�
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高功率直流 电弧等离子体喷射 ��� ���

������������� 由于可以在很大的面积上获得

很高的金刚石膜沉积速率
，

同时又可 以兼顾金

刚石膜的质量
，

因此是 目前最有希望的���金

刚石膜沉积工艺之一 但是
，

获得高功率直流电

弧等离子体炬的技术十分复杂
，

金刚石膜沉积

过程受到许多彼此相关的工艺因素的影响
，

而

唯有对高温电弧等离子体的性质
，

特别是对基

片上方金刚石膜生长表面附近的等离子体参数

和化学环境的了解才能够有助于增进对金刚石

膜沉积机理的认识
�

除采用各种诊断技术对等

离子体性质进行研究外
，

采用数学的方法对等

离子体性质及其在空间范围的分布的模拟计算

也是一个有效的途径
�

然而
，

迄今为止研究大都

局 限于小喷 口 尺寸的超音速炬的模拟计算
〔，，��，

对于可用于大面积金刚石膜沉积的柔性电弧等

离子体炬的数学计算的报道尚不多见
�

本文针

对我们最近研究开发成功的 ����� 级高功率

磁场控制和流体动力学控制的大 口径直流电弧

等离子体炬
〔圳

，

采用流体动力学计算和局部热

力学计算相结合的方法
，

对大面积高温等离子

体性质进行了初步的模拟计算
，

并对计算结果

进行 了讨论
�

石膜沉积示意图
�

等离子体炬 由杆状阴极和环

状阳极组成
，
��和 ��

从等离子体炬的上部引入
，

在流经等离子体放电通道时被在阴极和 阳极之

间维持的电弧所加热
，

形成高温高速的气流从

阳极喷 口 喷出
�

甲烷 �或其他碳源气体�一般从

炬的下部引入
�

基片设置在等离子体炬下方适

当位置
，

用水强制冷却
、

喷出
�

甲烷�或其他碳源

气体�一般从炬的下部引入
�

基片设置在等离子

体炬下方适当位置
，

用水强制冷却
�

��源

����
�

迄迄尾尾

冷却水

，
� 等离子喷射

基体

�模型的建立

�
�

�直流电弧等离子体喷射 ���

图 �为直流电弧等离子体喷射 ��� 金刚
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图 � 直流电弧等离子体喷射 ��� 示意图
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实际应用的高功率直流电弧等离子体炬结

构十分复杂
�

在等离子体炬内部发生的各种物

理
、

化学过程也很难用数学模型加以描述
�

因此

己有的关于等离子体炬的数学模型都不考虑炬

内部的过程
，

而仅仅只从阳极喷 口位置开始
，

模

拟等离子体炬产生的高温等离子体射流
�
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也不例外
�

�
�

�控制方程

��� 的模拟有许多方面
，

例如在流体动力

学
、

化学动力学和表面化学模型等角度讨论了

���过程
�

本模型在上述过程中加入 了气体电

离
，

即分别从热力学
、

流体动力学和气体电离等

几个方面对等离子体喷射���过程进行考察
�

将所研究的区域划分为若干个控制容积
『�� ，

认为

在一个控制容积 内是热力学平衡的
，

运动参数

相同
，

电离达到平衡
�

由于在高温等离子体己不

是牛顿流体
，

必须对物性进行特殊处理
�

在等离

子体与通道壁之间假设有层流边界层
�
并假设

射流中存在着均匀的电磁场
�

对于粘度
，

可用

��
���������妙�关系式近似处理

，

并以实验值

修正
�

流的时间平均方程就具有了与层流流动方程相

同的形式
�

但是
，

诸如粘度
、

扩散系数 以及导热

系数这样一些层流交换系数则需要用相应的有

效交换系数取代
�

从计算机计算的观点来看
，

按

照这种格式描述的紊流即相当于具有一个相当

复杂的表达式的层流
�

我们采用的紊流模型是

双方程模型
�

其动能的方程模式为
�
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式中
，
�

、
是�的扩散系数

，
�是紊流能量生成率

，�

是动能的耗散率
，

量 �一那是方程中的净源项
�

等离子体射流的动量方程为
�

��
， �

� 一 一

�兀石
�
����厂十乙户

，’

户 ，
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·
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式中
，
产。 ，

�� 为 �℃ 时的粘度和热力学温度值
�

等离子体射流的热导率 由两部分组成
�

一

部分是 由热接触产生的热导率
，

另一部分是 由

扩散引起的热导率
�

在本模型中忽略重力的作用
，

对控制容积

受力按统计的方法计算
�

将 电压降落沿射流方

向分为三部分
�

阴极压降
、

弧柱压降
、

阳极压降
�

在流体动力学方面
，

我们考虑 了连续方程
、

动量方程
、

能量方程
、

组分扩散方程和 电磁场方

程
�

在热力学方面
，

考虑 了氢和 甲烷的分解
�

在

气体电离方面
，

考虑 了氨的电离
�

等离子体射流的连续方程为
�

鲁
��‘�切·，一 ”

���

式中
，
�为密度

，�
为速度

�

对于牛顿流体
，

控制给定方向上的动量守

恒的微分方程可以写成类似线性的形式
�

但是
，

高温气体 己不是牛顿流体
，

必须将具体的参数

以实验值给出
�

本模型通过平均运算的方法把

不稳态的层流方程转化为对紊流流动的时间平

均方程
�

在进行这种平均运算的时候
，

可假设
�

紊流中存在有相对平均值的快速而随机的脉

动
�

由平均运算所产生的附加项是所谓的雷诺

应力
、

紊流热流密度
、

紊流扩散流量密度等
�

紊

流模型的任务就是确定用流动的平均性质来表

示这些附加量的方法
�

许多紊流模型采用紊流粘度或紊流扩散系

数的概念来表示紊流应力和流量密度
�

结果
，

紊

式中
，
�

，
为等离子体中各粒子的密度

，

只 为各粒

子所受的外力
，
尸 为压强

�

对于可 以忽略粘性耗散作用的稳态低速

流
，

能量方程可 以写成
�

���如������
���

·

����力�又 ���

式中
，
�是比焙

，
�是导热系数

，
�是热力学温度

，

凡是单位容积的发热率
�

根据傅里叶热传导定律
，

项 ��� ��
·

���� ��代表流体中的热传导作用
�

令 �
、
代表化学组分 �的质量分数

，

当存在有

速度场 � 时
，

可把 �
，
的守恒表示为

�

�
， 、 ， � ， ， “ 一

�

女切�沙
����切

��汁����
，

���
口�丫一

‘ �

一 二
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一 ‘

这里
，

日��〕�击代表单位容积内化学组分 �的变

化率 � 量���
，

是组分 �的对流流量密度�符号 必

代表扩散流量密度
，

它通常是由 �
，

的梯度引起

的
�

两部分能量密度的散度构成微分方程的第二

项
�

位于方程右侧的 �
，
是单位容积的化学组分 �

的生成率
�

化学组分的生成系由化学反应所致
�

以上的所有的微分方程儿乎都可以写成一

个通用的形式
，

即几乎所有的因变量都服从一

个守恒原理
�

如果用价表示因变量
，

那么通用的

微分方程就是
�

刁
， 、 ‘ ， � ， 、 ， � ，

一
， 、

一

亩钟�������帅�一 ��
�
��

·

����价��� ���

式中
，
� 是扩散系数

，
�是源项

�

对于特定意义

的价
，

具有特定的量 � 和 ��

上述通用微分方程中的 �项分别是不稳态

项
、

对流项
、

扩散项和源项
�

因变量可 以代表不

同的物理量
，

如
�

化学组分的质量分量
、

焙或温

度
、

速度分量
、

紊流动能或紊流的长度尺度等
�

与此相应
，

对于这些变量的每一个都必须给相

对应的扩散系数 � 以及源项赋予适当的意义
�

等离子体射流的电磁场方程为
�
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匀分布
�

�基团和 �
�
� 基团摩尔分数很低

，

沿径

向下降趋势明显
�

��
�

和 ��
�

基团摩尔分数非常

低
，

在图 �中已和横坐标重叠
�

因此从本文的模

拟结果可以得出结论
，

在我们给出的实验条件下

��是促使金刚石生长的主要含碳活化基团
�

图

�为在模拟条件下对等离子体进行光谱诊断的

结果
�

可见 �� 谱线的确是各种含碳基团中最

强的谱线
，

说明本文的模拟结果与实验基本是

吻合的
�

�� 基团浓度的径向均匀性显然对大面积

金刚石膜沉积非常有利
�

更进一步的研究工作

仍在进行之中
，
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图 � 组分分布与轴向距离的关系
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图 �在模拟条件下的等离子体发射光谱

���
·

������� ��������������� �������� �� ����������

����������

� 结论

本文将局部的热力学平衡和 电离平衡的假

设应用于整体的非平衡射流
，

用宏观的方法了

解等离子体的一些微观状态
，

据此建立 了处理

直流电弧等离子体 ��� 金刚石膜沉积的数学

模型
�

应用上述模型对大面积金刚石膜沉积的

化学环境进行了模拟
，

模拟结果与相同条件下

对等离子体的光谱诊断结果基本吻合
�

表明在

本文的实验条件下 �� 基团可能是促进金刚石

膜生长的主要活化基团
�

它沿径向的均匀分布

对大面积金刚石膜的沉积有重要意义
�
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