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摘要 
    脈衝壓化學氣相沉積（PPCVD）製程，在先前的研究就已經被證
實它與傳統的熱化學氣相沉積過程相比，可以產生高度均勻的沈積薄

膜。此外，實驗研究發現，PPCVD製程有非常高的反應物轉換效率，

甚至可高達 95 ％。在擴大規模(Scale up)的過程中，為了使PPCVD
在薄膜沈積過程中成為一個真正可行的工具，非常需要詳細瞭解

PPCVD製程傳輸現象。在本論文中，使用平行化的Navier-Stokes 

equation solver來模擬一個典型PPCVD製程中流體傳輸細微的變

化。在泵工作的過程下，模擬的時間達 0.1 秒。試驗條件包括固定上

游全壓（10
5 
Pa）和全溫（300K）和各種反應器壓力(背壓)從 10

2
到 10

4
 

Pa，基板溫度從 300K至 800K。在PPCVD反應器內可發現非常複雜的瞬
時流場，並討論其可能性。在本論文中也評論使用Navier-Stokes 

equation solver求解PPCVD製程的效度。 
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Abstract 

Previously pulsed-pressure chemical vapor deposition (PPCVD) process has been 

demonstrated it could yield highly uniform thin film deposition as compared to 

conventional thermal chemical vapor deposition process. In addition, very high material 

conversion efficiency up to 95% was found experimentally. To scale up the process as a 

practical tool in thin film deposition, detailed understanding of transport phenomena of 

PPCVD process is stronly required. In this thesis, a parallelized Navier-Stokes equation 

solver is used to simulate the detailed transient flow structures in a typical PPCVD 

process during the pump-up process up to 0.1 seconds. Test conditions include fixed 

upstream stagnation pressure (100,000 Pa) and temperature (300K) and various initial 

background pressures in the range of 100 through 1,000 Pa. In addition, substrate 

temperature ranges from 300K to 800K. Very complicated transient flow fields are 

found inside the PPCVD chamber and discussed wherever are possible. Comments on 

the validity of using Navier-Stokes equation solver for PPCVD are also presented at the 

end of the thesis. 

 

 

 

 

 iii



目錄 

頁次  

誌謝 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ i
中文摘要 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ ii
英文摘要 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ iii
目錄 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ iv
表目錄 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ v
圖目錄 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ vi
符號說明 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ ix
第一章 緒論⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 1
    1.1 研究背景與動機⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 1
    1.2 文獻探討⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 2
第二章 化學氣相沈積理論與製程分類⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 4
2.1 化學氣相沈積反應⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 4
2.2 化學氣相沈積過程的動力學⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 5
2.3 化學氣相沈積設備基本結構⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 11
2.4 依反應器壓力分類⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 11
2.5 依能量來源分類⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 14
2.6 其它特殊目的的化學氣相沈積設備⋯⋯⋯⋯⋯ 16

第三章 數值方法⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 20
3.1 統御方程式⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 20
3.2 數值方法⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 26
3.3 測試條件⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 26

第四章 結果與討論⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 30
4.1 瞬時流場的 2-D 結果⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 30
4.2 流場現象分析⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 43
4.3 均勻度分析⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 67

第五章 結論及未來研究方向⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 70
參考文獻 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 72
  

  

  

  

  

 

 iv



表目錄 

頁次   

表 3-1 模擬條件矩陣⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 29
表 4-1 震波速度理論結果與模擬結果比較表⋯⋯⋯⋯ 66
  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 

 v



圖目錄 

頁次   
圖 2.1 化學氣相沈積中動力學環節示意 6

圖 2.2 容器內氣體流速分布與邊界層示意圖 7

圖 2.3 化學氣相沈積的自然對流示意圖 9

圖 2.4 常壓化學氣相沈積反應器示意圖 12

圖 2.5 低壓化學氣相沈積示意圖 13

圖 2.6 簡單 PECVD 示意圖 14

圖 2.7 ECR CVD 示意圖 15

圖 2.8 噴灑熱分解 CVD 示意圖 17

圖 2.9 MOCVD 示意圖 18

圖 2.10 PPCVD 反應器示意圖及間歇式供應反應物 CVD 示意圖 19

圖 3.1 流體流過一控制體積 21

圖 3.2 脈衝壓化學氣相沈積反應器尺寸的示意圖 28

圖 3.3 PPCVD 格網示意圖 29

圖 4-1 PPCVD在相同基座襯底溫度不同壓力比之流場壓力分布

圖，Ps=105 pa，Ts=300K，Tr=300K，Tw=800K，t=100μ

s(a) Pr=100；(b) Pr=200；(c) Pr=400；(d) Pr=103；

(e) Pr=10
4

31

圖 4-2 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場壓力分布

圖，Ps=10
5 pa，Ts=300K，Tr=300K，Pr/Ps=0.001，t=75

μs(a)Tw=300K；(b)Tw=500K；(c)Tw=800K 

33

圖 4-3 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場壓力分布

圖，Ps=10
5 pa，Ts=300K，Tr=300K，Pr/Ps=0.001，t=400

μs(a)Tw=300K；(b)Tw=500K；(c)Tw=800K 

34

圖 4-4 PPCVD在相同基座襯底溫度不同壓力比之流場密度分布

圖，Ps=105 pa，Ts=300K，Tr=300K，Tw=800K，t=100μ

s(a) Pr=100；(b) Pr=200；(c) Pr=400；(d) Pr=103；

(e) Pr=104

36

圖 4-5 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場密度分布

圖，Ps=10
5 pa，Ts=300K，Tr=300K，t=100μs(a)Tw=300K；

(b)Tw=500K；(c)Tw=800K 

37

圖 4-6 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場密度分布

圖，Ps=105 pa，Ts=300K，Tr=300K，t=200μs(a) Tw=300K；

(b) Tw=500K；(c) Tw=800K 

38

圖 4-7 PPCVD在相同基座襯底溫度不同壓力比之流場馬赫數分

布圖，Ps=105 pa，Ts=300K，Tr=300K，Tw=800K，t=100

μs(a) Pr=100；(b) Pr=200；(c) Pr=400；(d) Pr=10
3；

(e) Pr=10
4

40

圖 4-8 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場馬赫數分

布圖，Ps=105 pa，Ts=300K，Tr=300K，t=100μs(a) 

41

 vi



Tw=300K；(b) Tw=500K；(c) Tw=800K 

圖 4-9 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場馬赫數分

布圖，Ps=105 pa，Ts=300K，Tr=300K，t=400μs(a) 

Tw=300K；(b) Tw=500K；(c) Tw=800K 

42

圖 4-10 PPCVD近場流場現象示意圖，Ps=10
5 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=10μs(a) 密度分布圖；

(b) 壓力分布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d)速度向量圖 

44

圖 4-11 PPCVD近場流場現象示意圖，Ps=105 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=15μs(a) 密度分布圖；

(b) 壓力分布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d)速度向量圖 

45

圖 4-12 PPCVD近場流場現象示意圖，Ps=10
5 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=45μs(a) 密度分布圖；

(b) 壓力分布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d)速度向量圖 

46

圖 4-13 Barrel Shock 示意圖 48

圖 4-14 PPCVD流場震波現象示意圖，Ps=105 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=60μs(a) 壓力分布圖；

(b) 密度分布圖；(c) 馬赫數分布圖； 

50

圖 4-15 PPCVD流場震波現象示意圖，Ps=105 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=85μs(a) 壓力分布圖；

(b) 密度分布圖；(c) 馬赫數分布圖； 

51

圖 4-16 PPCVD流場震波現象示意圖，Ps=105 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=94μs(a) 壓力分布圖；

(b) 密度分布圖；(c) 馬赫數分布圖； 

52

圖 4-17 PPCVD流場剖面分析示意圖(a) 沿對稱軸剖面；(b) 沿

襯底剖面； 

55

圖 4-18 PPCVD沿對稱軸所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5 pa，

Ts=300K，Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=10μs(a) 密

度分布圖；(b) 壓力分布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水

平速度分布圖； 

56

圖 4-19 PPCVD沿對稱軸所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5 pa，

Ts=300K，Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=50μs(a) 密

度分布圖；(b) 壓力分布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水

平速度分布圖； 

57

圖 4-20 PPCVD沿對稱軸所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5 pa，

Ts=300K，Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=75μs(a) 密

度分布圖；(b) 壓力分布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水

平速度分布圖； 

58

圖 4-21 PPCVD沿對稱軸所得流場物理性質剖面圖，Ps=105 pa，

Ts=300K，Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=95μs(a) 密

度分布圖；(b) 壓力分布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水

平速度分布圖； 

59

圖 4-22 PPCVD沿對稱軸所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5 pa，

Ts=300K，Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=30 ms(a) 密

度分布圖；(b) 壓力分布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水

60

 vii



平速度分布圖； 

圖 4-23 PPCVD沿襯底所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5 pa，

Ts=300K，Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=96 μs(a) 

密度分布圖；(b) 壓力分布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 

水平速度分布圖； 

61

圖 4-24 PPCVD沿襯底所得流場物理性質剖面圖，Ps=105 pa，

Ts=300K，Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=15 ms(a) 密

度分布圖；(b) 壓力分布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水

平速度分布圖； 

62

圖 4-25 PPCVD沿襯底所得流場剖面圖物理性質平均值，Ps=10
5 

pa，Ts=300K，Tr=300K，Pr=100pa (a) Tw=300K；(b) 

Tw=500K；(c) Tw=800K； 

63

圖 4-26 PPCVD沿襯底所得流場剖面圖物理性質平均值，Ps=105 

pa，Ts=300K，Tr=300K，Tw=800K (a) Pr=100pa；(b) 

Pr=200pa；(c) Pr=400pa； 

64

圖 4-27 shock tube 中各參數定義示意圖 66

圖 4-28 PPCVD基座襯底前均勻度變化圖，Ps=105 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，(a) 密度均勻度；(b) 壓

力均勻度； 

68

圖 4-29 PPCVD基座襯底前均勻度變化圖，Ps=105 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=300K，(a) 密度均勻度；(b) 壓

力均勻度； 

69

 

 viii



符號說明 

ρ ： 反應氣體密度 

μ ： 流體動黏滯係數 

Φv ： 消散函數 

ν ： 運動黏滯係數 

τw ： 近壁面剪應力 

δ ： 邊界層厚度 

A ： 面積 

d ： 特徵長度 

Di ： 擴散係數 

g ： 重力加速度 

Ji ： 擴散通量 

k ： 熱傳導係數 

m ： 質量 

ni ： 莫耳體積濃度 

pi ： i 組成的分壓 

R ： 氣體常數 

Re ： 雷諾數 

t ： 時間 

vr、vθ、vz： r、θ、z方向速度分量 

u* ： 摩擦速度 

V ： 速度向量 

v ： 流體速度 

(s)： 表示固態化合物 

(g)： 表示氣態化合物 

  

  

  

  

  

  

  

 

 

 ix



第一章  緖論 

1.1.研究背景與動機 

    本論文主要研究方向是在脈衝壓化學氣相沈積(pulse pressure 

chemical vapor deposition, PPCVD)設備反應器(Reactor)內流場及

其傳輸現象的探討。 

在 Krumdieck 及 Rishi Raj(紐西蘭 Canterbury大學教授及其研究

團隊)的實驗中採用 PPCVD 的製程進行有機金屬薄膜沈積[Krumdieck, 

2001]。實驗結果說明 PPCVD 製程對薄膜沈積的均勻度有提升效果。因

此吾人欲從 PPCVD 反應器的流場傳輸現象研究其均勻度與溫度、壓力

等條件的關係。 

化學氣相沈積製程是近代薄膜材料製備經常使用的一種方法，由

於使用範圍相當廣泛，因此化學氣相沈積製程設備種類因應不同的使

用目的也就相當的多元化。 
除了化學氣相沈積技術之外，物理氣相沈積(physical vapor 

deposition, PVD)也是常的一種薄膜生成方式，在物理氣相沈積過程

中，沈積物的生成是利用某種物理過程產生的，例如物質的熱蒸發或

受到粒子轟擊時表面原子的濺射等現象，實現物質從源物質到薄膜的

轉移的過程。物理氣相沈積技術中最基本的兩種方式就是上述的蒸發

法和濺射法。 

    化學氣相沈積是與物理氣相沈積相關連但又截然不同的一種薄膜

沈積技術，與物理氣相沈積時的情況不同，化學氣相沈積過程多是在

相對較高的壓力環境下進行的一種沈積方法，因為較高的壓力有助於

提高薄膜的沈積速率。此時，氣體的流動狀態已處於黏滯流(Viscosity 

flow)狀態。氣相分子的運動路徑不再是直線，而且它在襯底上的沈積

機率也不等於 100%，而是取決於氣體的壓力、溫度、氣體組成、薄膜

表面狀態等多個複雜因素的組合。這一特性決定了化學氣相沈積薄膜

可以被均勻地塗覆在複雜零件的表面上，而較少受到陰影效應
1
的限制。 

利用化學氣相沈積方法，可以製備的薄膜種類範圍很廣，包括固

體電子器件所需的各種薄膜，軸承和工具的耐磨塗層，發動機或核反

                                                 
1 陰影效應：是由於蒸發源與襯底之間夾角不同而造成沈積速率亦即沈積的厚度不均勻的效應。 
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應堆部件的高溫防護塗層等。特別是在高質量的半導晶體外延技術以

及各種介電薄膜的製備中，大量使用了化學氣相沈積技術。同時，這

些實際應用又擴大了化學氣相沈積技術的發展，例如在MOS場效應管

中，應用化學氣相沈積技術製備的薄膜材料就包括多晶Si、SiO2、SiNx

等多種不同材料。 

化學氣相沈積(CVD)技術之所以被廣泛應用，除了本身對高純度晶

態、非晶態的金屬、半導體、化合物薄膜的製備之外，還包括它可以

有效地的控制薄膜的化學成分、高的生產效率和低的設備成本、運作

成本與其他相關工藝具有較好的相容性等優點。 
脈衝壓化學氣相沈積(Pulse Pressure Chemical Vapor Deposition, 

PPCVD)是一種新穎的製程，利用操作漸縮漸擴噴嘴(converge and 
diverge nozzle, CD nozzle)的閘閥進行氣體的控制，在噴嘴下游進行化

學氣相沈積製程。 
本論文是針對脈衝壓化學氣相沈積設備中反應器內氣體傳輸現象

進行模擬與研究。從模擬結果可以找出脈衝壓化學氣相沈積設備之反

應器內流場約在何時達到穩定，從模擬的過程中也可發現反應器內壓

力、密度、速度等物理性質的分布及變化，藉此瞭解脈衝壓化學氣相

沈積反應器內的傳輸現象。化學氣相沈積—是利用氣相的反應物(先驅

物 Precursor)經過分子、原子間的化學反應而產生沈積物的一種方

式，這樣的沈積方式經常使用於薄膜的生成，故也常被稱為薄膜化學

氣相沈積。 

 

1.2.文獻探討 

    在 Susan Krumdieck 和 Rishi Raj 的實驗中，利用脈衝壓有機金

屬化學氣相沈積法，以及將液體前驅物(precursor)超音速霧化的方式

進行實驗。這個實驗將二氧化鈦層沈積於鎳基襯底上，所使用的實驗

設備是冷壁、直立式低壓化學氣相沈積，並搭配間歇性噴流的方式進

行實驗。 

    實驗的結果說明，脈衝壓化學氣相沈積法可用於沈積陶瓷材料

(TiO2)於金屬襯底上。沈積薄膜的成長率可以達到每分鐘 0.5μm，反

應物的轉換效率也可達到 85﹪。由上述這些結果Krumdieck在文中也推

論將脈衝壓化學氣相沈積法應用在工業上，可以達到降低成本的目標
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及效果。 

    在另一篇文獻中 Susan Krumdieck 和 Orfeo Sbaizero 等人所做的

實驗，使用氧化鋯、氧化釔穩態(YSZ)沈積在多孔性的鎳基襯底上。在

這個實驗中，反應物的轉換效率最高達到 90﹪以上，沈積速率可達到

每小時 6~7.5μm。 

    這個實驗是利用脈衝壓化學氣相沈積法加上有機金屬電解質進行

驗，YSZ 是製作固體氧化物燃料電池(solid oxide fuel cells, SOFCs)

電解質的主要材料，在這個實驗中，Krumdieck利用脈衝壓有機金屬化

學氣相沈積的方法進行產生 YSZ 電極的反應物實驗，提出較節省成本

的反應化合物組成，降低製作 SOFCs 的成本。 

    在Cave和Krumdieck的研究報告中，利用粒子流的觀點，使用DSMC

模擬 PPCVD 反應器內流場現象，在 Cave 的報告中，使用不同的憜性氣

體進行研究，研究報告中指出 PPCVD 設備在特定的條件下可以使先驅

物轉換效率達到 90﹪以上，除此之外，研究的結果也指出在特定的條

件下，薄膜的均勻度(Uniformity)可以達到 90﹪以上。 

    在 Cave 的研究當中，採用粒子碰撞襯底的次數來計算薄膜的均勻

度，其採用之均勻度計算式也在本研究中用來計算不同條件下襯底上

流場的均勻度，用來表示可進行反應的反應物均勻度。 

 

1.3.研究目的 

    本論文研究主要是針對 PPCVD 製程中，反應器內反應物傳輸現象

之模擬，且模擬的時間是在閘閥開啟至 100 ms。是模擬反應物注入時

間內(Injection time)，流場的傳輸現象及變化。 

    本研究的目的希望能達到下列幾個目標： 

1. 瞭解 PPCVD 製程在反應物注入時間內流場的各種現象。 

2. 利用流場的各種物理性質，分析流場分布及其均勻度。 

3. 由模擬的結果找出壓力、溫度等參數對流場傳輸現象、均勻度

的影響。 

4. 藉由模擬的最後結果，作為 PPCVD 製程中反應物抽離時間(Pump 

down time)研究的初始條件。 
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第二章 化學氣相沈積理論與類型 

2.1. 化學氣相沈積反應 

    化學氣相沈積(CVD)技術包括許多種的物理及化學反應，諸如

熱解反應、還原反應、氧化反應、置換反應、歧化反應等；吾人也可

以從熱力學的理論來預測某個化學氣相沈積(CVD)反應是否有可能發

生，只是熱力學理論有它本身的侷限性，它僅能預測反應或過程發生

的可能性，並不能確保該反應或過程一定會發生。 

此外由動力學的角度去探討，可以瞭解化學氣相沈積(CVD)過程發

生的速度以及它在有限時間內可以進行的程度，由動力學的方向去研

究化學氣相沈積(CVD)可幾個觀點去探討(相辦法分成章節)，即由氣體

的傳輸、氣相化學反應氣體組成的擴散、表面吸附的表面化學反應、

表面擴散現象、溫度對沈積過程的影響、沈積速率的均勻性等。 

 

2.1.1. CVD 的熱解反應 

    以 Si 元素為例，CVD 過程中在適當的條件下會在襯底表面發生熱

解反應和薄膜的沈積，產生多晶 Si 及非晶 Si，其反應如下所示： 

)(2)()( 24 gHsSigSiH +⇒     (650°C)                    (2-1) 

    再以金屬元素 Ni 為例，也可以在低溫下製備 Ni 的薄膜，其反應

如下： 

)(4)()()( 4 gCOsNigCONi +⇒     (180°C)                 (2-2) 

 

2.1.2. CVD 的還原反應 

    某些元素的鹵化物、鹵氧化物及羥基化合物有相當的熱穩定性，

因此要用適當的還原劑來將這些元素置換、還原出來，下式為利用H2還

原SiCl4製備單晶矽薄膜，及以還原及WF6製備W薄膜的例子： 

)(4)()(2)( 24 gHClsSigHgSiCl +⇒+     (1200°C)           (2-3) 

)(6)()(3)( 26 gHFsWgHgWF +⇒+     (300°C)             (2-4) 

 

2.1.3. CVD 的氧化反應 

    與還原反應相對應，此反應是利用O2作為氧化劑製備SiO2薄膜的氧

化反應，如下所示： 
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 )(2)()()( 2224 gHsSiOgOgSiH +⇒+     (450°C)             (2-5) 

 )(4)()()(2)( 2224 gHClsSiOgOgHgSiCl +⇒++     (1500°C)    (2-6) 

上式(2-5、2-6)分別被用於半導體絕緣層和光導纖維原料的沈積，不

同的是反應的條件，後者要求在較高溫度同時其反應速度也較快。 

 

2.1.4. CVD 的置換反應 

    此反應是只要所需物質的反應先驅物(precursor)可以以氣態形

式存在并具反應活性，就可利用 CVD 方法將相對應元素置換出來形成

其化合物： 

 )(4)()()( 44 gHClsSiCgCHgSiCl +⇒+     (1400°C)          (2-7) 

 )(6)(6)()(4)(3 243322 gHClgHsNSigNHgHSiCl ++⇒+  (750°C)  (2-8) 

上式(2-7、2-8)即是以碳、氮、硼化物的沈積為例的置換反應方程式。 

 

2.1.5. CVD 的歧化反應 

    由於某些元素同時可形成多種的氣態化合物，其穩定性各不相

同。藉由控制外界條件往往可以促使一種化合物轉變為另一種穩定性

較高的化合物，這時即可利用歧化反應來實現薄膜沈積： 

     (300~600°C)               (2-9) )()()(2 42 gGeIsGegGeI +⇔

方程式(2-9)即是利用元素 Ge 擁有不同價態的氣態化合物之特

性，提高溫度使 Ge 往低價化合物方向反應，降低溫度使 Ge 向高價化

合物方向反應，如此即可得到 Ge 的沈積物薄膜。由上述方式，吾人需

將反應室分為高溫區及低溫區，使元素 Ge 轉移與沈積。 

 

2.2. 化學氣相沈積過程的動力學 

    熱力學的分析可以預測化學氣相沈積過程的方向與限度，而動力

學的因素決定了這個過程發生的速度以及它在有限時間內可以進行的

程度。下圖表示一般 CVD 過程所涉及的各個動力學環節。 
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圖 2.1 化學氣相沈積中動力學環節示意 

(參考資料：薄膜材料製備原理、技術及應用) 

    如圖 2.1 所示，化學氣相沈積過程中的各環節可以劃分為兩個階

段，(1)氣體傳輸與氣相反應階段；(2)表面吸附與表面反應階段。在

第一個階段中，主要涉及了氣體的宏觀流動、氣體分子的擴散以及氣

相內的化學反應等過程；而第二個階段中則是涉及了氣體分子的面吸

附與脫附、表面擴散以及表面化學反應並形成薄膜微觀結構等微觀過

程。 

    在圖 2.1 中的各個環節都可能成為影響整個化學氣相沈積過程的

關鍵因素，在本論文中主要研究部分為第一部分氣體的傳輸，故將於

下文中簡要的介紹。 

 

2.2.1.氣體傳輸 

    在一般的化學氣相沈積系統中，氣體是處於黏滯流的狀態。氣體

的傳輸過程對薄膜的沈積速度、薄膜的均勻性及反應物的利用率等都

有重要的影響。 

    在化學氣相沈積中，可將氣體的流動分為兩個部分，一是由外部

壓力造成的壓力梯度使氣體從壓力高的地方向壓力低的地方流動，即

圖 2.1 中所示之強制性對流；另一則是因為氣體溫度的不均勻而引起

使高溫氣體上升，低溫氣體下降的流動，亦即自然對流。 

    以氣體的強制對流而言，在化學氣相沈積反應容器中，當流速不

高時，氣體將處於黏滯流的層流狀態，以管狀容器為例，氣體的流動

如圖 2.2 所示。 
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圖 2.2 容器內氣體流速分布與邊界層示意圖 

(參考資料：Viscous Fluid Flow) 

    假設氣體在進入容器前以一等速流動，當氣體進入容器之後，由

於氣體本身的黏性，加上氣流與容器壁之間的相互作用，因而使氣體

的流速逐漸變化為如圖 2.2 所示之分布。在靠近容器壁的地方，氣體

的流動趨於靜止不動，離容器壁越遠氣體的流速也越大，在靠近容器

壁的地方形成了流速較慢的邊界層。 

    在有化學反應的化學氣相沈積過程中，襯底的表面氣流也會形成

相對應的邊界層。在邊界層內，氣體處於一種流動性低的狀態，而反

應物和反應產物都需要經過擴散過程通過此一邊界層。因此邊界層的

存在限制了薄膜的沈積速率。解決的方法可以提高雷諾數(Re)使邊界

層的厚度減小，進而提升薄膜的沈積速率；雷諾數(Re)是一種幫助判

斷氣體流動狀態的無因次參數，其定義如下： 

    
η
ρυd

=Re                                           (2-10) 

方程式(2-10)中，d為容器的特徵尺寸(如管路的直徑)；v、ρ、

η分別為氣體的流速、密度及動黏滯係數。雷諾數與氣體流動狀態之

間的關係為： 

Re > 2200                紊流狀態 

2200 > Re > 1000         紊流狀態或層流狀態 

Re < 1000                層流狀態 

要提升雷諾數(Re)的方式，由方程式 2-10 可知，需要提高氣體的

流速和壓力，降低氣體的黏滯係數，但是雷諾數(Re)的增加受到了一

定的限制。因為當雷諾數(Re)過高時，氣體的流動狀態將轉變成紊流
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狀態，這狀破壞氣體流動及薄膜沈積過程的穩定性，影響薄膜沈積的

均勻性和造成薄膜缺陷，因此多數情況下希望將氣體流動狀態維持在

層流狀態下。此外提升氣體流速同時也提高了化學氣相沈積的成本因

為這會使氣體分子在襯底附近的停留時間變短、利用率下降。 

在個別情況下也有採用提高雷諾數(Re)的方法，將氣體的流動狀

態變為紊流狀態，以減少襯底表面層界層的厚度，提高薄膜沈積速率，

等離子體噴射的方法沈積金剛石薄膜的例子就是這種情況。在這種條

件下，襯底的表面附近仍有一個邊界層，但它的厚度隨著氣體流速的

增加而減少。 

就自然對流來說，氣體的溫度差別會導致氣體產生自然對流。當

容器上部的溫度較低，下部的溫度較高時，氣體會通過自然對流使熱

氣體上升，冷氣體下降。如圖 2.3 所示，在 1000K 的襯底與 300K 的容

器壁之間會出現不同的氣流方向。在低溫的容器壁附近，氣體的流動

方向是向下的，但在容器中心，氣流的方向是向上的。這會影響氣體

流動的均勻性，進而影響薄膜沈積的均勻性。提高氣體流速，在一定

程度上抑制自然對流的發生，如圖 2.3 中，左半側示意圖即是。與自

然對流有關的還有 2.1.5.中所介紹的歧化反應，從表面上看起來，將

高溫區和低溫區設置在何處都不會影響反應的進行，但在加入了自然

對流現象之後，可以將低溫區設置於高溫區之上利用氣體的自然對流

過程提高歧化反應中薄膜沈積的效率。 
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圖 2.3 化學氣相沈積的自然對流示意圖 

(參考資料：薄膜材料製備原理、技術及應用) 

將高溫區設置在沈積室的上方可以避免自然對流的發生。降低沈

積室內的工作壓力、保持沈積室內溫度的均勻性等做法也有助於減少

自然對流。 

 

2.2.2.氣相化學反應 

    在化學氣相沈積中，氣體在到達襯底表面前，溫度已升高，開始

進行分解，並發生化學反應。它與氣體流動與擴散等現象一起影響著

薄膜的沈積。 

    當反應速度與物質濃度的一次方成正比時，吾人稱其反應為一級

反應，其正向反應僅涉及化合物(元素)本身的行為，如氣體分子的自

然分解過程即屬於這個類型。二級反應的正向反應過程需要兩個化合

物(元素)同時參與，或說是發生兩者碰撞在一起的過程。二級反應其

化學反應的級數取決於反應的具體過程和其中的限制環節，而與化學

反應式的係數之間沒有直接的關係。這是因為，化學反應式只代表了

總合反應效果，而並不代表反應的具體過程。例如下述的反應： 

)(6)()(3)( 26 gHFsWgHgWF +=+                         (2-11) 
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反應過程是包含了多個反應環節的一條反應鏈，而一個反應環節

又可能包含了多條並行的反應路徑。因而，反應級數取決於反應速度

最慢的反應環節中反應速度最快的反應路徑，以 2-11 式的反應為例，

實際的反應並不是通過三個H2與一個WF6的分子直接碰撞完成的，而是

要經過多個中間步驟，其中的限制性環節是在襯底上H2的吸附分解反

應： 

HH 4
2
1

2 =                                        (2-12) 

因而總合反應速率是與H2濃度的二分之一次方成正比，而與WF6濃

度無關。實際化學反應的級數很少超過二級。這是因為，多個單元碰

撞在一起，並且其能量足夠高、碰撞時間足夠長的事件發生機率一般

是很小的。 

 

2.2.3.氣體的擴散 

    在化學氣相沈積過程中，襯底表面附近存在著流動性行差、一定

厚度的氣相邊界層。氣相裡的各種組成成分只有經擴散過程通過邊界

層，才能參與薄膜表面的沈積。同樣，反應的產物也必須經擴散過程

通過邊界層，才能離開薄膜表面。因此擴散是薄膜沈積動力學中需要

考慮的一個重要環節。 

    當系統中化學組成成分濃度不均勻時，將引起擴散的現象，擴散

通量可以下式表示： 

    
dx
dnDJ i

II −=                                     (2-13) 

上式中x是坐標，ni是i組成分的莫耳體積濃度；而Di是擴散係數。擴散

過程是由濃度梯度引起的，若沒有濃度的差異，即dni/dx=0 時則沒有

擴散發生。 

    在絕熱的條件下，利用理想氣體方程式ni=pi/RT代入方程式 2-13

可以得到下式 

    
dx
dp

RT
DJ ii

i −=                                    (2-14) 

假設邊界層厚度為δ，則上式可以近似為： 
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)( isi
i

i pp
RT
DJ −−=
δ

                              (2-15) 

其中pis是在襯底表面相應氣體組成成分的分壓；pi則是邊界層外該氣體

的分壓。若i為反應物，則襯底表面處它的分壓將低於邊界層外該組成

分的壓力，這將使擴散現象向襯底方向進行，使該氣體向襯底沈積。 

 

2.3 化學氣相沈積設備基本結構 

    依現代製程設施中各型式設備及其對化學氣相沈積設備之介紹，

吾人依參考文獻各分類方式，將化學氣相沈積設備大致分類為四大部

分，分別為(1)氣體壓力控制系統(2)反應器(3)真空泵抽氣系統(4)排

氣淨化系統。 

    氣體壓力控制系統又可以再細分為壓力量測系統及氣體儲存供給

系統，以及控制是否補充氣體的電腦控制系統，可在感測到壓力不足

時打開閘閥將氣體輸送至儲存位置，供化學氣相沈積反應使用。 

    反應器亦可細分為熱壁式、冷壁式、常壓式、低壓式等用在不同

的化學反應過程。 

    真空抽氣系統亦可分作真空量測及真空泵兩個部分，其中真空泵

的種類又有許多種，包含傳輸式真空泵及捕獲式真空泵，兩者主要差

異除了對氣體分子的驅動方式不同外，捕獲式真空泵在工作完成後還

能將已經捕獲的氣體釋放回真空系統中；而傳輸式又可分為機械式及

氣流式等，種類繁多。 

    排氣系統淨化系統依淨化對象及淨化方式，吾人概略分為除去有

害物類型及回收再利用類型。除害型的排氣淨化系統有濕式(液體吸

收)、乾式(固體吸收)、燃燒、熱解、電漿分解等；回收再利用型有蒸

餾分離及膜分離等。 

    由上述說明，雖然化學氣相沈積設備種類繁多，但以上述將化學

氣相沈積設備分為四個部分，幾乎可以含蓋各類型之化學氣相沈積設

備，而本論文之研究即是將重心放置在其中反應器內流場現象研究。 

 

2.4 依反應器壓力分類 

    由於本論文研究探討對象為反應器內流場現象因此先將各式反應

器簡介後，再依一般反應器的分類界定方式，介紹本論文所研究的對
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象—脈衝壓化學氣相沈積是屬於何種範疇的化學氣相沈積形式。 

一般而言低於0.1MPa的壓力下工作的化學氣相沈積即可稱為低壓

式化學氣相沈積(Low Pressure CVD, LPCVD)，而從壓力的真空程度可

分為低真空、中真空、高真空及超高真空等不同的反應器。 

 

2.4.1.常壓化學氣相沈積(APCVD) 

    常壓化學氣相沈積(atmospheric pressure CVD, APCVD)的反應器

示意圖如 2.4 圖所示，將矽晶圓待沈積物置於傳輸帶上，將反應氣體

通入反應器中央部份，兩端以惰性的氮氣幕罩住。待沈積物以對流方

式加熱。此反應器的優點是產率大，但相對的氮氣消耗量也驚人。常

壓化學氣相沈積(APCVD)還有一個缺點，即沈積膜的階梯覆蓋(step 

coverage)差。由參考資料顯示，目前常壓化學氣相沈積(APCVD)主要

用來做低溫氧化物的沈積。 

 

圖 2.4 常壓化學氣相沈積反應器示意圖 

(參考資料：Handbook of CVD) 

    如圖 2.4 所示，在常壓化學氣相沈積(APCVD)反應器中，導入氮氣

(N2)作為惰性氣體，在不同的化學反應需求下，也有改用氦氣(He)、氬

氣(Ar)等惰性氣體，由圖 2.4 可觀察到，反應氣體通過受熱的樣品並

在樣品表面產生化學反應，惰性氣體在此反應中擔任阻斷功能，防止

反應氣體在樣品上沈積成膜前發生其它不預期的化學反應，而影響成

膜的品質及產生雜質。而未進行反應的氣體或是反應過後產生的副產

品，則繼續往下游排出反應器。 

    常壓化學氣相沈積是指在一大氣壓或是稍微增減的反應壓力下進
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行的化學氣相沈積，主要用途是製作矽(Si)或二氧化矽(SiO2)膜。在常

壓化學氣相沈積中，也有為了使沈積在反應器牆上的現象降低，以防

止微塵或雜質，而使用冷卻方式降低反應器壁溫的冷牆式(Cold Wall)

反應器。 

常壓化學氣相沈積反應器還可以細分為幾個不同的類型，例如水

平放置的水平式 APCVD 反應器、氣體注入式 APCVD 反應器及充滿式

APCVD 反應器等，其共同的特性可以歸納為：氣體損耗大、沈積速率快、

容易產生微塵污染。 

 

2.4.2.低壓化學氣相沈積(LPCVD) 

    在本節開頭即有說明，在反應器壓力小於 0.1MPa 的條件下進行的

化學氣相沈積，可以簡單分類為低壓化學氣相沈積反應器。低壓化學

氣相沈積反應器如圖 2.5 所示，反應氣體由一端進入，另一端加裝真

空泵進行抽真空，由於強制對流的作用使得氣體向低壓處流動。而被

沈積的襯底則置於反應器的中間。 

    低壓化學氣相沈積反應器中，反應氣體的流速大，擴散能力也大，

因此膜的成長由反應速率最慢的表面反應來決定，而非氣體的流速，

而表面的反應速率則是受到溫度的影響較大，因此溫度的控制是低壓

化學氣相沈積中相當重要的一環。 

 
圖 2.5 低壓化學氣相沈積示意圖 

(參考資料：科儀新知) 
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    低壓化學氣相沈積製程所得到的沈積膜較均勻，階梯覆蓋較佳，

但是多半用於高溫製程，且其沈積速率較慢是缺點之一。 

 

2.5 依能量來源分類 

    除了用反應器的壓力將化學氣相沈積做分類外，吾人也依參考文

獻資料，將使用不同能量來源之製程分為下列幾種製程。 

 

2.5.1.電漿加強化學氣相沈積(PECVD) 

    電漿加強化學氣相沈積的基本構造為兩金屬電極板，利用射頻電

源加於其中一電極板，使兩電極板間自由電子產生震盪，撞擊反應器

內的氣體使其游離並產生高能量活性基(radical)。在PECVD製程中電

子溫度很高約在 10
4
~10

5
K，高溫是電漿反應的關鍵，而前述的活性基則

是化學反應主要來源。高能的電子和離子復合(recombination)釋放出

光子是電漿表徵，電漿的生成主要取決於氣體壓力和電極板間距。 

    PECVD 的優點是可以在較低的溫度下進行沈積，得到的沈積膜均勻

度也相當好，圖 2.6 是 PECVD 系統示意圖。 

 

圖 2.6 簡單 PECVD 示意圖 

(參考資料：半導體製程設備) 

 14



 

2.5.2.電子迴旋共振化學氣相沈積(ECR CVD) 

    電子迴旋共振(electron cyclotron resonance, ECR)化學氣相沈

積是利用微波(microwave 2.45 GHz)電源供應，產生電子，經導波管

(wave guide)配以磁圈，製造高密度電漿。ECR CVD 的系統示意圖如圖

2.7 所示，除了前述沈積設備四大部分外，增加了電漿產生系統，其中

包含了電源供應、電漿反應室、磁線圈及導波管等。 

 

圖 2.7ECR CVD 示意圖 

(參考資料：科儀新知) 

    ECR CVD 要求的真空度比 PECVD 高，功率比 PECVD 小很多，因離子

能量低，可製造高品質、低缺陷密度的膜。它的沈積速率也比 PECVD

來的高。ECR CVD 製程有幾個優點，它的能量損失小，操作時穩定性強，

還可同時執行濺擊(sputtering)，產物品質良好，缺點則是高能離子

對晶圓表面可能造成損傷、製程均勻度不足以及昂貴的設備成本。 

 

2.5.3.快速加熱化學氣相沈積(RTCVD) 

    快速加熱 CVD，和其它的化學氣相沈積製程主要的不同是使用鹵素

燈提供快速加熱的系統，適用於做單一晶圓製程，可搭配不同的 CVD

製程一同使用，已收集的文獻資料中顯示，它可以搭配 LPCVD 系統進

行，產生的沈積均勻度比 LPCVD來得好，也有搭配 PECVD 系統同時進

行化學氣相沈積製程。 
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2.6 其它特殊目的的化學氣相沈積設備 

    除了前面章節提到，使用壓力、能量來源進行分類的化學氣相沈

積製程設備外，也有適用範圍固定，而針對特定目的的化學氣相沈積，

將於下一節中介紹。 

 

2.6.1.光引發的化學氣相沈積(PHCVD) 

    光引發的化學氣相沈積(photo CVD, PHCVD)適合用於極低溫的沈

積製程，利用高能量、高強度的光子加熱基板表面或游離並激發氣相

反應物。，在室溫下以汞蒸氣為氣氛即可進行反應。沈積產物的缺陷

密度低，光源可以用紫外光源外也可使用雷射或紅外光燈。下列方程

式是以紫外光輻射沈積SiO2膜為例，說明光引發化學氣相沈積反應。 

                              (2-16) )()7.253()( * gHgnmhgHg →+ υ

           (2-17) )()()()()( 22
* gOgNgHggONgHg ++→+

    )(2)()(2)( 224 gHsSiOgOgSiH +→+          (2-18) 

上述光化學反應中Hg
*
表示Hg的高能量狀態、hν表示紫外光能量。 

 

2.6.2.極高真空化學氣相沈積(UHV CVD) 

    極高真空化學氣相沈積(ultra high vacuum CVD, UHV CVD)是在

真空度達到 10
-9
托爾(torr)以上的條件下進行的化學氣相沈積，在使用

UHV CVD前先烘烤並以氫電漿洗滌，以達真空度要求。UHV CVD製程設

備常搭配二次離子質譜儀(SIMS)用以檢測雜質濃度，UHV CVD所產生的

產物可達到極高的品質，目前已收集的文獻資料顯示，此製程已應用

於薄膜電晶體(thin film transistor, TFT)和光導體(photo 

conductor)等。 

 

2.6.2.噴灑熱分解 

    噴灑熱分解(spray pyrolysis)可說是一種最簡單的化學氣相沈

積，適用於製造大面積元件，例如太陽能電池(solar cell)和抗反射

窗鍍膜(antireflective coating)。此製程的工作原理是利用壓縮空

氣，將要進行反應的液體擠壓噴灑於熱表面上，並在熱表面上進行反

應產生生成物，其簡單的示意圖如圖 2.8 所示，該製程的優點是成本
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較低，應用面積廣，但缺點是均勻度不佳不易控制，且由於是液體故

與 IC不相容。 

 

圖 2.8 噴灑熱分解 CVD 示意圖 

(參考資料：半導體製程設備) 

 

2.6.3.金屬有機化學氣相沈積(MOCVD) 

    金屬有機化學氣相沈積(metal organic CVD, MOCVD)製程與一般

CVD 的區別僅在於 MOCVD 在沈積過程中使用有機金屬化合物作為反應

物，使用有機金屬化合物的優點是這類化合物在較低的溫度即呈氣態

存在，可避免液態金屬蒸發的複雜過程。而且整個沈積過程僅涉及金

屬有機化合物的裂解反應，因而使沈積過程對溫度變化的敏感度較

低，重複性較好，MOCVD 主要應用於Ⅲ-Ⅴ族的金屬化合物或Ⅱ-Ⅵ族化

合物半導體材料的外延生長。MOCVD 製程的示意圖如圖 2.9 所示。 

 

2.6.4.連續式與間歇式供應 CVD 

    傳統化學氣相沈積過程多半使用的是連續供應反應氣體的方式，

保持供應氣持續進入反應器中，並在反應器中持續進行薄膜沈積的反

應。在這樣持續供應反應物的方式下，可在反應器中置入多片的沈積

平面，亦即可增加單位時間內的產量，也是它主要的優點之一。但是
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由反應氣體控制系統持續供應而進入反應器的反應物，也在沈積的過

程中不斷的由真空抽氣系統將氣體抽離反應器中。來不及進行化學反

應的反應物，也因此被消耗掉。連續式的 CVD 過程因此降低了反應物

的轉換效率(Conversion efficiency)。 

    間歇式(脈衝式)供應反應物的 CVD 過程，相對於連續供應式 CVD

而言，是一個較為新穎的製程，主要過程是利用間歇式供應反應物，

使得反應物一層層的在襯底上進行 CVD 反應。首先由氣體控制系統將

使反應物進入反應器，隨即關閉反應器入口，停止反應氣體供應，再

由抽氣系統將反應器壓力抽至初始狀態，在這個過程中 CVD 反應同時

在進行著，當反應器壓力達到初始狀態時，再進行第二次供應反應氣

體的動作。 

    這樣間歇式供應反應氣體的方式，可以減少尚未進行化學反應的

反應氣體被抽離的數量，也因為這個原因提高了脈衝壓製程的轉換效

率。間歇式供應反應氣體示意圖如圖 2.10 所示。 

 

 
圖 2.9 MOCVD 示意圖 

(參考資料：Handbook of CVD) 

 

    本論文研究對象「脈衝壓化學氣相沈時製程」於 Dr. Susan P. 

Krumdieck 的研究發表中，已實際應用於 MOCVD 製程當中。 
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圖 2.10 PPCVD 反應器示意圖及間歇式供應反應物 CVD 示意圖 

(參考資料：Dr. Susan’s Paper) 
 

    依照上述章節的分類方式，本論文研究對象—脈衝壓化學氣相沈

積設備，應屬於低壓化學氣相沈積，加上模擬條件的配合，還可將本

論文研究歸類於冷壁式低壓化學氣相沈積。依反應物供應方式還可分

類為間歇式(脈衝式)供應 CVD 製程。配合不同的能量供給源或是使用

目的還可另外再將之細分，但由於本論文模擬條件僅就溫度及壓力條

件進行操作，尚未進行化學反應等現象進行探討，故只適合分類為冷

壁式低壓化學氣相沈積的範疇。 

 

 19



第三章  數值方法 

3.1 統御方程式 

本論文研究，使用的統御方程式包括了質量守恆定律(連續方程

式)，動量守恆定律(Navier-Stocks 方程式)，能量守恆定律(熱力學第

一定律)及傳輸方程(標準式 k-ε)。下列方程式是用卡笛森張量形式

(Cartesian tensor form)來表示統御方程式： 

φφ
φµφρρφ S
xx

U
xt jj

j
j

+
∂
∂

∂
∂

=
∂
∂

+
∂

∂ )()()(
      (3-1) 

方程式 3-1 中ρ表示流體密度，Sφ表示源項，而µφ表示擴散係數，

而φ=(1、u、v、w、h、k、ε)。各項符號分別代表質量方程、動量方程、

能量方程及紊流方程式中的變數。 

 

3.1.1連續方程式 

由實驗觀察指出，質量流動守恆應用於流動流經控制體積時，如

果沒有相對運動及核反應之作用，則經由控制面流出控制體積的淨質

量流出率等於控制體積內質量的減少率。如果吾人用數學式來表示上

述內容則可以下列方程式表示之： 

0
.. ..

=
∂
∂

+•= ∫∫ ∫∫∫ Vd
t

dA
Dt
Dm

SC VC

ρρV        (3-2) 

上式中最左項代表質量不隨時間改變，即吾人一開始提到的假設

沒有相對運動及核反應之作用時質量守恆，故質量對時間的微分等於

零；方程式(3-2)的中間兩項所代表的分別是時間 t時由控制面流出的

質量淨變率以及時間 t時控制體積內質量的減少率。吾人再將上式排

列成方程式(3-3)的形式： 

Vd
t

dA
SC VC
∫∫ ∫∫∫∂

∂
−=•

.. ..

ρρV          (3-3) 

方程式(3-3)的表示方法有許多的形式，都稱為連續方程式

(equation of continuity)，方程式(3-3)表示在任何時間，任何固定

體積內的流體物質既不能創造也不能毀滅。 

由於方程式(3-3)的積分相當複雜，為了方便介紹，吾人將控制面

分成Ai及Ao兩個部分，用來表示圖 3.1 的控制面aid及aod，以足標i與o

分別表示流入與流出的面積，吾人即可得到方程式(3-4)： 
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Vd
t

dAdAdA
SC VCAo

oo
Ai

ii∫∫ ∫∫∫∫∫∫∫ ∂
∂

−=•+•=•
.. ..

oi VVV ρρρρ    (3-4) 

 

圖 3.1  流體流過一控制體積 

    假設Vin和Von分別為垂直於dAi與dAo的速度分量，則可將方程式(3)

純量化為方程式(3-5)： 

Vd
t

dAdA
VCAo

oo
Ai

ii ∫∫∫∫∫∫∫ ∂
∂

−=•+•−
..

ρρρ onin VV      (3-5) 

由於方程式(3-2)為連續方程的一般式，所以當吾人對流體流動加

入其它條件時，連續方程式便可簡化如下： 

1.當吾人假設流體為穩定流體(steady flow)時，由於參考坐標上

任何固定點的流體性質都不隨時間改變，所以在控制體積(Control 

Volume)中的總質量不變，故可將連續方程式之一般式，即方程式(3-3)

中的右邊項消去得到方程式(3-6) 

∫∫ =•
..

0
SC

dAVρ  對穩定流而言(For Steady Flow)   (3-6) 

亦即將方程式(3-5)簡化為方程式(3-6a)： 

∫∫∫∫ •=•
Ao

oo
Ai

ii dAdA onin VV ρρ         (3-6a) 

2.當吾人假設流體為均質(uniform)且不可壓縮時，即便流場不穩
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定，在流場內任何位置與任何時間，密度ρ均為定值。方程式(3-3)可

消去右邊項，並且將常數ρ提出而簡化為方程式(3-7)： 

∫∫ =•
..

0
SC

dAV  對均質且不可壓縮流而言 

(For Uniform and incompressible flow)   (3-7) 

吾人亦可將方程式(3-5)簡化為方程式(3-7a)： 

∫∫∫∫ •=•
Ao

o
Ai

i dAdA onin VV            (3-7a) 

為了方便計算，吾人利用高斯定理將方程式(3-2)左式之面積分轉

變成體積分如方程式(3-8)： 

∫∫∫∫∫ •∇=•
....

)(
VCSC

dVdA VV ρρ            (3-8) 

上式中( Vρ•∇ )表示單位體積的質量流出率，故可將方程式(3-3)

變為方程式(3-9)： 

∫∫∫ =⎥⎦
⎤

⎢⎣
⎡

∂
∂

+•∇
..

0)(
VC

dV
t
ρρV            (3-9) 

在方程式(3-9)中，因為控制體積不隨時間而變，方程式(3-9)對

任何體積都成立，則積分符號必可取消，即可得到方程式(3-10) 

0)( =
∂
∂

+•∇
t
ρρV              (3-10) 

方程式(3-10)為一向量方程式，對應本論文所使用的圓柱坐標系

統，吾人將方程式(3-10)化為純量形式，如方程式(3-10a)所示： 

0)()(1)(1
=

∂
∂

+
∂
∂

+
∂
∂

+
∂
∂

t
v

z
v

r
vr

rr zr
ρρρ

θ
ρ θ        (3-10a) 

又因本論文屬 2-D 軸對稱模擬，故可將θ方向速度忽略得到方程

式(3-11)： 

0)()(1
=

∂
∂

+
∂
∂

+
∂
∂

t
v

z
vr

rr zr
ρρρ           (3-11) 

 

3.1.2.動量守恆定律—Navier-Stokes Equation 

本論文所使用的動量方程式是 Navier-Stokes 方程，採用圓柱坐

標系統，Navier-Stokes 方程之一般式可以下列表示之： 
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⎟
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⎠
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⎠
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⎠
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θ
ρρ θ
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          (3-12c) 

上列方程式將其展開，並將θ方向的分量省略不考慮，則其

Navier-Stokes 方程式可表示如下： 

r-分量 

⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
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∂
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∂
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z-分量 
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⎦
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3.1.3.能量守恆定律—能量方程式 

由熱力學第一定律可得到 2-D 能量方程式之一般式如下： 

    

dt
dW

dAhVu
Dt
D

dt
dW

Dt
DE

dt
dQ

flow

flow

+⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
++=

+=

2
ˆ

2         (3-14) 

方程式(3-14)中 Q 是已知體積的熱量，u單位質量的內能，V是流

體元素的速率，h是對任一基準的高度用以表示位能，而 W是系統對環

境所做的功。將方程式(3-14)中各項分別討論如下。 

ˆ

進入體積的熱皮率 dt
dQ 可藉著名的傅立葉熱傳導定律計算得到。

傅立葉定律(Fourier’s law)指出，通過面積 dA的熱通量與垂直 dA的溫
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度梯度 n
T
∂

∂ 成正比： 

n
Tk

dtdA
dQ

∂
∂

−=            (3-15) 

方程式(3-15)中 k 表示熱傳導係數，而 T表示溫度，負號表示熱

流方向與溫度梯度方向相反。再將方程式(3-15)轉換為(3-15a)的形式

表示： 

dATk

dA
z
Tk

zr
Tk

r

dt
dQ

dt
dQ

dt
dQ zr

)(

)()(

∇•∇=

⎟
⎠
⎞
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⎛

∂
∂

∂
∂
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∂
∂

∂
∂

=

+=

        (3-15a) 

在方程式(3-14)中的能量 E 也利用剪應力及正向應力方式來表示

得到下式： 

(gh
Dt
DV

Dt
DghV

Dt
D

+⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
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∂

+
∂
∂

= )()()(      (3-16c) 

在方程式(3-16c)中，因為重力場是個保守力場，所以在任何方向

的重力等於重力熱在該方向的負導數，故可表示為 rrr gvgh
r

v −=
∂
∂ )( 。 

最後在方程式(3-14)中作功以其定義［功］=［力］×［在力方向

上的速度］可以得到下式： 

( ) ( ⎥⎦
⎤

⎢⎣
⎡ +

∂
∂

++
∂
∂

−= zzzrzrzrzrrr
flow vv

z
vv

r
dA

dt
dW

σττσ )     (3-17) 

方程式(3-17)中σ表示正向應力τ表示剪應力。 

將方程式(3-15)、(3-16)及(3-17)代入方程式(3-14)中所得到的

方程式除以 dA 則可得到可壓縮黏性流體能量方程式： 

vp
Dt
uDTk Φ−•∇+=∇•∇ µρ V
ˆ

        (3-18) 

在上列方程式(3-18)中： 
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上式中Φv稱為消散函數(dissipation function)，μΦv由於黏性

消散使機械能變成熱能的不可逆退反應。 

方程式 3-18 中內能u是溫度的函數吾人以d =cˆ û vdT表示其中cv為定

容比熱，故可得到： 

( Tc
Dt
D

Dt
uD

vρρ =
ˆ )          (3-20) 

假設流體為黏性理相氣體，其k與cv均與時間和位置無關，則能量

方程式可以簡化為： 

vv p
Dt
DTcTk Φ−•∇+=∇ µρ V2         (3-21) 

 

3.1.4.紊流模式—標準型 k-ε模式 

由於本論文進行模擬時採用標準型之k-ε模式(model)，加上本研

究屬於高雷諾數的流場，在進行格點製作時考慮噴嘴(Chocked nozzle)

處馬赫數(Mach No.)為 1 估算該處近牆雷諾數(Re)約為 2×10
4
其計算式

如方程式 3-22，並利用Re計算出y
+
為 30 時，近牆處第一格點之距離應

為 3.1×10
-5
m即為 3.1×10

-2
mm為方便設定，取 3.0×10

-2
為近牆處第一格網

之距離，y
+
定義如方程式 3-23 所示。 

µ
ρVD

=Re             (3-22) 

υ
yuy *≡+             (3-23) 

上述方程式中ρ為流體密度，μ為流體動黏滯係數，ν則是流體運動

黏滯係數即ν=μ/ρ，V表示流體與壁面平行的速度，而D表示特徵長

度， 稱為摩擦速度(friction velocity)其定義為*u ρ
τ w ，其中τw表示

近壁面的剪應力(wall shear stress)。 
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3.2 數值方法 

本論文是針對脈衝壓化學氣相沈積設備中的反應器流場現象進行

模擬，本論文使用的數值模擬工具是UNIC-UNS(以下簡稱UNIC)。這套

數值模擬工具是由國家太空計畫室陳彥升博士和他的團隊所開發出來

的；UNIC經過陳博士與他的團隊驗証，是一套可以用全速度(all-speed)

範圍的一套工具，而本論文中所使用的即是將它應用於模擬連續流體

的範圍。 

在 UNIC 中所使用的統御方程式，是質量守恆方程、動量守恆方程

(Navier-Stokes equation)、能量守恆方程及其它的傳輸方程。其中

將統御方程式以中央插分法則(cell centered scheme)來進行離散化

求其代數方程的解。 

除了上述功能之外 UNIC 還有多項功能，並執行過驗証，以下用條

列式的方式來介紹這個軟體的各項功能。 

(1)UNIC-UNS 是一套以壓力為基礎發展的數值計算軟體，可以應用

在全速度(all-speed)範圍； 

(2)UNIC 這套軟體採用有限體積法(finite volume)，採取二階上

風法(Second order upwind scheme)進行數值計算； 

(3)這套軟體可應用於 2-D、2-D 軸對稱以及 3D 非結構性網格混合

結構性網格之計算； 

(4)UNIC 可自動調整滑移(slip)壁面邊界條件； 

(5)這套軟體可採用區域分解的方式進行平行化運算； 

(6)UNIC 亦可以選擇兩種紊流模式(turbulence model)，包括

standard k-ε及 extended k-ε模式； 

(7)UNIC 可以在數值計算中加入化學反應方程式； 

(8)這套軟體還可隨計算的結果自行調適網格，將網格細化或粗化。 

 

3.3 測試條件 

3.3.1 脈衝壓化學氣相沈積構造 

本論文研究對象是以 P. Krumdieck 和 Rishi Raj 及 Cave Hadley

的實驗研究設備為對象，依設備外形尺寸進行模型尺寸設計，僅可能

的使模型與試驗設備相符，以求可能進行模擬結果與實驗結果相比較

的可能。 
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圖 3.2 即是脈衝壓化學氣相沈積(PPCVD)反應器的示意圖，吾人利

用此外形，使用 Solidworks 工程繪圖軟點進行外形設計，並使用格點

製作軟體 Gridgen 進行格點製作，因為模擬對象為一軸對稱之設備，

故吾人將模擬外形簡化為一個 2D 軸對稱之模型，此外，由於 PPCVD 反

應器外型尺寸複雜，為有效運用計算資源，在格點設計上採取混合

(Hybrid)結構式(structured)與非結構式格點(unstructured)的方式

進行格點製作。 

製所出的格點如圖3.3所示，其總共使用了 36,307個格網(cells)

完成本研究之模型。除了截面積變化量極大處採用非結構性格網作為

連結之外，均採用結構性格網，目的在使邊界層有較準確的模擬結果。

在格網的設計上也採用了y
+
及Re等參數來製作，詳細說明於本章第一節

中已說明過。 
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圖 3.2 脈衝壓化學氣相沈積反應器尺寸的示意圖 
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圖 3.3 PPCVD 格網示意圖 

 

3.3.2 模擬測試條件 

為進行 PPCVD 反應器流場傳輸現象之模擬研究，規劃下列測試矩

陣，用於比較壓力及溫度對 PPCVD流場變化之影響。規劃條件如下表

3-1 所示： 

 
表 3-1 模擬條件矩陣 

在表 3-1 中 Ps 及 Pr 分別表示供給氣體壓力及反應器壓力；Ts、

Tr 及 Tw 分別表示供給氣體溫度、反應器溫度及基座襯底(晶圓,wafer)

溫度。 
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第四章  結果與討論 

4.1 瞬時流場的 2-D 結果 

    本論文研究以脈衝壓化學氣相沈積(PPCVD)為對象，模擬不同的壓

力比(pressure ratio)、不同的基座溫度對 PPCVD 各項參數的影響，

以二維非穩態黏滯流來討論各參數對反應器內部流場之變化以及傳輸

現象的影響。 

 

4.1.1.壓力分布 

4.1.1.1. 基座襯底溫度相同 

    在 CVD 的過程中，如果氣體能夠快速到達反應位置，即反應器內

基座的位置，則可以儘可能的避免希望發生的化學反應以外的作用產

生，也可減少雜質進入反應物與薄膜之中影響薄膜沈積的品質。因此

吾人用壓力來找出對流體傳播速率的影響。 

    在操作模擬條件時，假設供給壓力Ps為 10
5
 pa(約 0.987 atm)，供

給溫度Ts為 300 K，反應器溫度Tr300 K，基座溫度Tw為 800 K。當模擬

進行時改變反應器內壓力Pr為 10
2
、2×10

2
、4×10

2
、10

3
以及 10

4
 pa使得

壓力比(Pr/Ps)為 10
-3
、2×10

-3
、4×10

-3
、10

-2
與 10

-1
。當流體傳輸至時間t

為 100 微秒(μs)時比較流場傳播速度與壓力比的關係如圖 4-1 所示，

由結果顯示當壓力差異愈大，即壓力比值較小時，流體的傳播速度較

快，反之則較慢。 

    由圖 4-1流場的傳播現象所示當Pr/Ps=0.001在開始後第 100μs時

氣體已傳播至基座上，傳播速度最快，約為3000公尺/秒；當Pr/Ps=0.002

在開始後第 100μs時氣體尚未傳播至基座，氣體最前緣約在X=385mm

處，故傳播速率約為 1900 公尺/秒。當Pr/Ps=0.01 以及Pr/Ps=0.1 的條

件下，流場的壓力變化較難分辨出來。 

壓力分布在經過流場中連續的傳播約在時間 10ms 時已相當穩定。

這樣的流場穩定現象一直持續到模擬結束 100ms 時，因此吾人可以將

模擬結果中達到流場穩定的時間，作為將來進行 PPCVD 實驗者參考依

據，依使用氣體的時間較短推測，應可以節省氣體的使用，進而降低

薄膜沈積所需的成本。 
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(a) 

 

 
(b) 

 

 
(c) 

 

 
(d) 

 
(e) 

圖 4-1 PPCVD在相同基座襯底溫度不同壓力比之流場壓力分布圖，

Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，Tw=800K，t=100μs(a) Pr=100；(b) Pr=200；

(c) Pr=400；(d) Pr=10
3
；(e) Pr=10

4
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4.1.1.2.基座襯底溫度不同 

    在化學氣相沈積的過程中，通常都採持續加熱基座的方式進行，

本研究針對三種不同的溫度條件，進行模擬，找出溫度對流場傳播速

度影響，並可由此結果找出較佳的溫度條件，以達成流場穩定的效果。 

反應氣體在 PPCVD 中用相同的壓力條件下，比較不同的基座溫度對流

場變化的影響，基座溫度有下列幾種(1)常溫不加熱 300K(2)持續加熱

500K(3)持續加熱 800K 等。在同的供給壓力、反應器壓力及反應器溫

度下，進行流場分析，如圖 4-2 所示，由結果顯示在氣體進入反應器

後 75μs前，即氣體第一次撞擊到基座上之前，氣體的傳播速率與基

座溫度無關，並不隨基座溫度的變化而不同，均以非常相近的速率在

進行傳輸。當氣體接觸到基座後，流場中不僅受到壓力差所產生強制

對流，也因為溫度分布的不同而產生自然對流與擴散作用的影響，使

得傳播速率上開始產生了差異，圖 4-3 以第 400 微秒時壓力分布狀況

表示氣體經過與基座接觸後，傳播的速度開始有差異，溫度較高的傳

播速率較快，其中以常溫不加熱的條件與持續加熱比較較為明顯，而

加熱 500K 與加熱 800K 之間的差異則不大，不容易觀察出。 
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(a) 

 

 

(b) 

 

 

(c) 

圖 4-2 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場壓力分布圖，

Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，Pr/Ps=0.001，t=75μs(a) Tw=300K；(b) 

Tw=500K；(c) Tw=800K 
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(a) 

 

(b) 

 

(c) 

 

圖 4-3 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場壓力分布圖，

Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，Pr/Ps=0.001，t=400μs(a) Tw=300K；(b) 

Tw=500K；(c) Tw=800K 
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4.1.2.密度分布 

4.1.2.1.基座襯底溫度相同 

    在圖 4-4 中，用 800K的基座襯底溫度，比較不同的反應器壓力下，

流場密度在第 100 微秒時的分布狀況，由結果可知道，反應器的壓力

愈小的情況下，反應氣體密度分布愈廣，此外要注意的是，在 10
4
pa的

壓力條件下，流體變化的程度很微小，故圖 4-4(e)中所使用的尺度與

其它 4個不同。 

4.1.2.2.基座襯底溫度不同 

    在圖 4-5、圖 4-6 中，用 100pa 的反應器壓力下，比較基座襯底溫

度在 300K、500K 及 800K 的條件下，流場密度在第 100 微秒以及第 200

微秒時的分布狀況。由圖 4-5 的結果發現不同的基座襯底溫度在相同

的壓力條件下，前 100 微秒內傳播速度相近，由結果很難分判其傳播

速度上的差異。 

當反應氣體接觸到基座襯底後，由圖 4-6 的結果顯示，在 300K 與

800K 的基座襯底溫度條件下，差異已經可以明顯看出。雖然在 500K

與 800K 的溫度條件下，還不容易觀察出差異性，但隨時間經過愈久，

兩者之間的不同也隨之更加明顯。 
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(a) 

 
(b) 

 
(c) 

 
(d) 

 
(e) 

圖 4-4 PPCVD在相同基座襯底溫度不同壓力比之流場密度分布圖，

Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，Tw=800K，t=100μs(a) Pr=100；(b) Pr=200；

(c) Pr=400；(d) Pr=10
3
；(e) Pr=10

4

 36



 
(a) 

 
(b) 

 
(c) 

圖 4-5 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場密度分布圖，

Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，t=100μs(a) Tw=300K；(b) Tw=500K；

(c) Tw=800K 
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(a) 

 
(b) 

 
(c) 

圖 4-6 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場密度分布圖，

Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，t=200μs(a) Tw=300K；(b) Tw=500K；

(c) Tw=800K 
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4.1.3.馬赫數分布 

4.1.3.1.基座襯底溫度相同 

    在圖 4-7 中，用 800K 的基座襯底溫度，比較不同的反應器壓力下，

流場馬赫數在第 100 微秒時的分布狀況，由結果可知道，反應器的壓

力愈小的情況下，反應氣體馬赫數愈高傳播較快，結果與壓力分布及

密度分布是相符合的。 

4.1.3.2.基座襯底溫度不同 

    在圖 4-8、圖 4-9 中，用 100pa的反應器壓力，供給壓力固定為

10
5
pa，反應氣體溫度及反應器內部初始溫度定在 300K的條件下，比較

基座襯底溫度在 300K、500K及 800K的條件下，流場馬赫數在第 100 微

秒以及第 400 微秒時的分布狀況。由圖 4-8 的結果發現不同的基座襯

底溫度在相同的壓力條件下，前 100 微秒內傳播速度相近，由結果很

難分判其傳播速度上的差異這樣的結果也從壓力、密度的分布上可以

觀察得到。 

在第 400 微秒，當反應氣體接觸到基座襯底經果一段時間後，由

圖 4-9 的結果顯示，在 300K 與 800K 的基座襯底溫度條件下，差異已

經可以明顯看出。相較於密度分布較難分判 500K 與 800K 溫度條件下

的結果，在馬赫數的分布上圖 4-9 是以經過較長的時間所得結果表示，

雖然差異已可觀察出來，但與比 300K 溫度比較的差異仍然較難察覺。 
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(a) 

 
(b) 

 
(c) 

 
(d) 

 
(e) 

圖 4-7 PPCVD在相同基座襯底溫度不同壓力比之流場馬赫數分布圖，

Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，Tw=800K，t=100μs(a) Pr=100；(b) Pr=200；

(c) Pr=400；(d) Pr=10
3
；(e) Pr=10

4
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(a) 

 
(b) 

 
(c) 

圖 4-8 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場馬赫數分布圖，

Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，t=100μs(a) Tw=300K；(b) Tw=500K；

(c) Tw=800K 
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(a) 

 
(b) 

 
(c) 

圖 4-9 PPCVD在相同壓力比不同基座襯底溫度之流場馬赫數分布圖，

Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，t=100μs(a) Tw=300K；(b) Tw=500K；

(c) Tw=800K 
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4.2 流場現象分析 

    經由模擬的結果發現，在 PPCVD 反應器中，氣體傳輸過程可以發

現震波、擴張波(膨脹波)等現象，並由分析流場的現象說明流場傳輸

的現象。本節針對擴張波與震波在流場各時間的位置及產生的物理性

質進行分析。並討論其結果是否符合物理現象。 

 

4.2.1.近場流場分析(near field) 

    在圖 4-10 中，流體由左側噴喉向右注入反應氣體，由於流體是以

超音速的狀態進入，故在流體流經過的區域發生一壓力陡升現象。經

這個區域時，流體速度急速上升，如圖 4-10 中，在 Pr/Ps=0.001，供

給溫度、反應器溫度均在 300K，基座溫度為 800K 的條件下，在閥門剛

打開時產生震波向右傳播，當震波通過轉折處後流體的壓力產生陡

升、密度也隨著上升。 

    氣體由閥門衝出後，首先產生一次震波，流體運動方向改變為向

右與水平夾角約 20~30度方向前進，圖 4-11 表示相同的條件下，隨著

時間進行，當流體再次經過轉折處，即在圖 4-11 中左下方，發生第二

次的擴張現象，流體運動方向改變為向右與垂直線夾角約為 45~60度，

由於在圖 4-10 的左側為牆壁，故流體向上方繼續運動，直到前端的震

波撞擊至上壁面仍然以震波形式反彈回來，隨時間經過後此現象才漸

漸減弱。 

    由圖可知道擴張波在圖中左側，因為碰到牆面而無法繼續轉向，

且因為反射波以及壓力差產生後使得氣體向下轉折後向右傳播。 

    圖 4-12 表示震波傳播接觸上壁面後流場開始壓縮，在接近上壁面

處產生震波反壓向對稱軸傳播的現象。此外在圖 4-12 右上方也觀察

到，流場向右持續傳播與壓縮後的震波發生作用的複雜現象。 
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(a)                        (b) 

 

 
(c)                       (d) 

 

圖 4-10 PPCVD近場流場現象示意圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，

Pr=100pa，Tw=800K，t=10μs(a) 密度分布圖；(b) 壓力分布圖；(c) 馬

赫數分布圖；(d)速度向量圖 
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(a)                        (b) 

 

 
(c)                        (d) 

圖 4-11 PPCVD近場流場現象示意圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，

Pr=100pa，Tw=800K，t=15μs(a) 密度分布圖；(b) 壓力分布圖；(c) 馬

赫數分布圖；(d)速度向量圖 
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(a)                        (b) 

 
(c)                        (d) 

 

圖 4-12 PPCVD近場流場現象示意圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，

Pr=100pa，Tw=800K，t=45μs(a) 密度分布圖；(b) 壓力分布圖；(c) 馬

赫數分布圖；(d)速度向量圖

 46



4.2.2.流場驗證 

由於本論文研究在實驗方面無法提出相應的數據進行比對及驗

證，但是由本研究所進行的模擬結果顯示的物理現象，在相關的研究

領域中，已經得到證實，本節將以此為說明。 

在 Jong-Uk Kim 的實驗研究中提到，當流體由一高壓經過一孔徑

進入低壓區時，如圖 4-13 所示，在流場中會產生一桶狀震波(barrel 

shock)現象。由本研究近場流場分析結果，在圖 4-12(b)中，從反應氣

體注入口處，可以發現與 barrel shock 相同的流場現象。 

Jong 的實驗研究結果與本論文研究條件相近，是由一高壓區經過

噴喉將電漿注入開放端(open end)的實驗，與本研究所進行的模擬條

件，由常壓注入反應氣體至低壓反應器中相似，其流場結構也有顯示

出相同的結果。由此可以說明本研究所進行之模擬，符合物理現象。 
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圖 4-13 Barrel Shock 示意圖 

(資料來源：Jong-Uk, et al.＂EXPERIMENTAL STUDY OF AN 

UNDEREXPANDED PULSED PLASMA-JET＂, AIAA-99-0452) 
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4.2.3.震波(Shock wave) 

    震波是氣體超音速流動時產生的壓縮現象，它是一個由實驗發現

的現象，在震波通過的流體，其速度發生陡降，壓力陡升。通常這樣

的現象發生在超音速流體當中，本論文研究的 PPCVD 即是使用超音速

噴嘴進行薄膜沈積的設備。 

    在本研究中可以由流場中看到在模擬最初的 100μs 當中，有斜震

波、接近正震波的現象，並在後續的模擬過程中。反覆在反應器中來

回傳輸，直到慢慢消失。圖 4-14 以第 60 微秒時的結果，表示流場在

經過擴散後產生局部低壓、低密度區，為了達到平衡，流場產生一震

波而出現局部高壓、高密度區，此震波向右、向上傳播接觸到上壁面

後，震波經壓縮加速向下向右傳播。 

如圖 4-15 所示，在第 85 微秒時震波已經接觸上壁面而壓縮向右、

向下傳播。加上原本向右傳播的水平速度分量，震波的傳播速度已超

過在圖中右側的擴散波傳播速度。圖 4-16 是以第 94 微秒時的結果，

表示震波追上擴散波前的一刻流場現象。 
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(a) 

 

(b) 

 

(c) 

圖 4-14 PPCVD流場震波現象示意圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，

Pr=100pa，Tw=800K，t=60μs(a) 壓力分布圖；(b) 密度分布圖；(c) 馬

赫數分布圖；
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(a) 

 

(b) 

 

(c) 

圖 4-15 PPCVD流場震波現象示意圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，

Pr=100pa，Tw=800K，t=85μs(a) 壓力分布圖；(b) 密度分布圖；(c) 馬

赫數分布圖； 
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(a) 

 

(b) 

 

(c) 

圖 4-16 PPCVD流場震波現象示意圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，

Pr=100pa，Tw=800K，t=94μs(a) 壓力分布圖；(b) 密度分布圖；(c) 馬

赫數分布圖； 
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4.2.4.流場物理性質分析 

4.2.4.1.沿對稱軸剖面圖 

    為了瞭解在 PPCVD 製程中的傳輸現象，以及擴散波、震波在 PPCVD

反應器中是在何時發生、對流場中的壓力、密度、速度等物理性質有

何影響，因此以基座襯底溫度 800K，反應器壓力 100pa 的條件為例，

進行物理性質的分析。 

    吾人以靠近反應器中軸，即本模擬模型之對稱軸進行剖面後所得

到的物理性質，如圖 4-17(a)，進行時序上的研究。在圖 4-18 中吾人

以第 10 微秒時，沿對稱軸之流場取剖面後所得到的物理性質剖面圖。 

    在圖 4-18~4-22 所使用的溫度、壓力條件均相同，同為Ps=10
5
pa，

Pr=100pa，Ts=300K，Tr=300K，Tw=800K。圖 4-18 表示在流體剛由高

壓氣槽噴出，流體的壓力、密度很快的下降以達到與反應器內壓力平

衡。由結果可以觀察到約在X=240mm已可看見一速度、壓力、密度陡升

的區域，推斷此即為震波在該時刻的位置，同時由結果可以發現一擴

散波現象同時在X=200mm處產生。 

    經過 40 微秒後，當時間來到第 50 微秒時，如圖 4-19 所示，在第

10 秒所產生的震波已傳播至 X=350~360mm 處，傳播速度約為 2875 公尺

-每秒。除此之外，由圖 4-19 的結果顯示，在接進噴嘴出口(X=193.5mm)

處由於震波不斷增強，約在第 45 微秒時在 X=240mm 處，產生另一個震

波與相對應的擴散波，約在圖 4-19 中 X=250mm 處。 

    當時間進行到第 75 微秒時，由圖 4-20 觀察，吾人至少可以找出

三個震波及擴張波，其中第三個產生的時間約在第 73 微秒時，位置仍

是在 X=240mm 處。 

    在前面一節中提到，約在時刻第 94 微秒時，PPCVD 反應器內部反

應氣體傳播至上壁面後壓縮向下，並產生一個震波向右、向下傳播，

在該時刻追上第一個震波的現象在此亦可得到物理性質上的印證。圖

4-21 表示時刻為第 95 微秒時由於震波追上擴張波後，壓力梯度、速度

梯度等物理性質均瞬間加大，由剖面圖看來似乎是另一個強力震波與

擴散波在 X=450mm 處形成。 

    在後續的時間中，PPCVD 反應器流體在牆面及基底等來回反射數

次，由其物理性質的變化，與水平方向速度分量及垂直方向速度分量

可以得知流體傳播的方向。當 PPCVD 反應器內部流體持續運動至時刻
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第 30 毫秒時，反應器內的流體在對稱軸附近的物理性質已接近穩定狀

態，不再有明顯的變化，由圖 4-22 的結果可觀察發現，在該時刻，靠

近噴嘴出口處有一擴散波—震波產生在該處。 

4.2.4.2.沿襯底剖面圖 

    靠近襯底的流場物理性質進行剖面分析，測試條件均為Ps=10
5
pa，

Pr=100pa，Ts=300K，Tr=300K，Tw=800K。在圖 4-23 中表示當流場進

行到第 96μs時反應氣體首次接觸到襯底上，襯底前的流場物理性質剖

面資料產生相當大的不均勻及變化。 

    隨著時間經過，靠近襯底的流場物理性質漸漸達到穩定，當模擬

時間達到 15ms 時靠近襯底的流場物理性質幾乎已經停止變化如圖

4-24 所示，直到模擬結束。 

    在反應氣體注入反應器的過程中，反應器內部很快被反應氣體充

滿，艙壓因此上昇，由於抽氣排氣遠比反應器內部艙壓升高速度來得

慢，因此流場漸漸被壓縮至靠近反應器中央，即對稱附近。 

    由圖 4-25 結果顯示，不同的襯底溫度，達到穩定的反應器艙壓(約

為 10
-3
atm)時間也不同，保持室溫的測試條件，相較持續加溫的測試條

件可以較短時間達到穩定艙壓。由圖 4-26 的結果顯示，壓力比值

(Pressure Ratio)較小的測試條件，較快達到穩定的艙壓，而且其影

響較溫度差異來的明顯。 
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(a) 

 

 

 

(b) 

 

圖 4-17 PPCVD流場剖面分析示意圖(a) 沿對稱軸剖面；(b) 沿襯底剖

面； 
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(a)                          (b) 

 

(c)                          (d) 

圖 4-18 PPCVD沿對稱軸所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=10μs(a) 密度分布圖；(b) 壓力分布

圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水平速度分布圖；
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(a)                          (b) 

 

(c)                          (d) 

圖 4-19 PPCVD沿對稱軸所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=50μs(a) 密度分布圖；(b) 壓力分布

圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水平速度分布圖；
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(a)                          (b) 

 

(c)                          (d) 

圖 4-20 PPCVD沿對稱軸所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=75μs(a) 密度分布圖；(b) 壓力分布

圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水平速度分布圖；
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(a)                          (b) 

 

(c)                          (d) 

圖 4-21 PPCVD沿對稱軸所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=95μs(a) 密度分布圖；(b) 壓力分布

圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水平速度分布圖；
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(a)                          (b) 

 

(c)                          (d) 

圖 4-22 PPCVD沿對稱軸所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=30 ms(a) 密度分布圖；(b) 壓力分布

圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水平速度分布圖； 
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(a)                          (b) 

 

(c)                          (d) 

圖 4-23 PPCVD沿襯底所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=96 μs(a) 密度分布圖；(b) 壓力分

布圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水平速度分布圖； 
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(a)                          (b) 

 

(c)                          (d) 

圖 4-24 PPCVD沿襯底所得流場物理性質剖面圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，

Tr=300K，Pr=100pa，Tw=800K，t=15 ms(a) 密度分布圖；(b) 壓力分布

圖；(c) 馬赫數分布圖；(d) 水平速度分布圖； 
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(a) 

 

(b) 

 

(c) 

圖 4-25 PPCVD沿襯底所得流場剖面圖物理性質平均值，Ps=10
5
 pa，

Ts=300K，Tr=300K，Pr=100pa (a) Tw=300K；(b) Tw=500K；(c) Tw=800K； 
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(a) 

 

(b) 

 

(c) 

圖 4-26 PPCVD沿襯底所得流場剖面圖物理性質平均值，Ps=10
5
 pa，

Ts=300K，Tr=300K，Tw=800K (a) Pr=100pa；(b) Pr=200pa；(c) Pr=400pa； 
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4.2.5.流場傳播速度分析 

    除了在前面章節所提到，利用實驗研究所產生的結果，作為本論

文研究的佐證，說明流場現象相符，合乎物理現象。本論文另加入理

論分析的方式進行討論與研究。 

在可壓縮流的參考文獻中，Rankine 以連續方程、動量方程及能殘

量方程式描述震波運動關係式，而 Hugoniot 將此關係式推導出描述震

波傳播速度 W 的一方程式如下所述。 

11
2

1

1

2
1 +⎟⎟

⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−

+
=

P
PaW

γ
γ

          (4-1) 

    上述方程式稱為Hugoniot equation。其中P2、P1表示高壓及低壓

壓力；γ為比熱值定義為Cp/Cv，其中Cp表示定壓比熱；a1 表示低壓區

的聲速，定義為a1=(γRT1)
0.5
；各參數的示意圖如圖 4-27 所示，由方程

式 4-1 計算所得到的結果與本研究模擬結果如表 4-1 所示。 

    在表 4-1 中選擇用 70~80μs 進行分析的原因是在這一段時間中，

壓力分布、密度分布及馬赫數分布的結果顯示，與可壓縮流參考資料

中所假定的條件相似。可參考圖 4-20(a)~(c)的結果，擷取此時流場壓

力比值(Pressure Ratio)，進行理論計算，所得結果如表 4-1 所示。 

    由結果顯示在 Pressure Ratio 較大的模擬條件下，理論值與模擬

結果差異較大，在 Pressure Ratio 較小的條件下，模擬結果則與理論

計算結果相近。這是由於方程式 4-1 的假設條件是在連續流體的情況

下，而 Pressure Ratio 愈大流體愈接近非連續流，即與連續流性質差

異增加；而在 Pressure Ratio 較小的模擬結果，震波傳播速度與理論

分析差異約在 5﹪以內；結果顯示與理論值十分接近，因此可以推論本

研究結果是符合理論推導的結果，亦即符合物理現象。 
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圖 4-27 shock tube 中各參數定義示意圖 

 
表 4-1 震波速度理論結果與模擬結果比較表 
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4.3 均勻度分析 

    在 Susan P. Krumdieck 的研究報告中指出，PPCVD 製程所製造的

薄膜品質，經使用掃描式電子顯微鏡(SEM)，及 X-射線散射質譜分析

(XRD)結果顯示有相當高的均勻度，本研究模擬的過程尚未加入化學反

應，因此採用流場內各物理性質的分布來研究 PPCVD 製程所達到的高

均勻度結果。 

    在 Cave 的研究中，以粒子流的觀點研究，採用粒子撞擊壁面的次

數及平均值，求得均勻度。本研究參考其做法，以流場中物理性質的

分布與平均的差值來表示其均勻度。方程式如下所示： 

    %100)1( 1 ×
−

−=
∑
=

N

NN
U

M

i
i

(N 表示壓力、密度、溫度等物理性質) (4-2) 

    分析接近基座的流場物理性質，利用方程式(4-2)進行簡單計算

後，當時間進行到150微秒以後每50微秒由結果取樣一次，在基座800K

的條件下均勻度，均在 95﹪以上一直保持到第 1毫秒之間，但隨後便

下降直到上一章節中所提及第 30 毫秒時流場物理性質接近穩定狀態

下，均勻度約在 83﹪之上，直到模擬時間結束時，流場的均勻度均達

到 85﹪以上。 

    圖 4-28 是在測試條件為Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，Pr=100pa，

Tw=800K，基座襯底前取流場物理性質剖面資料，再以壓力、密度及溫

度的計算該物理性質均勻度，以時間為橫軸比較均勻度的變化。 

    而圖 4-29 則是在測試條件為Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，

Pr=100pa，Tw=300K，的情況下以壓力、密度及溫度的計算該物理性質

均勻度，以時間為橫軸比較均勻度的變化。 

    由圖 4-28 及 4-29 結果顯示，PPCVD 在襯底溫度較高時有較好的物

理性質均勻度，但這樣的結果僅可說明 PPCVD 製程有能力提供均勻的

反應氣體環境，要進行沈積的化學作用，主要控制因素是在表面化學

反應上，亦即受到溫度均勻度的影響較大。 
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(a) 

 
(b) 

 

(c) 

圖 4-28 PPCVD基座襯底前均勻度變化圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，

Pr=100pa，Tw=800K，(a)密度均勻度；(b)壓力均勻度；(c)溫度均勻度；
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(a) 

 
(b) 

 
(c) 

圖 4-29 PPCVD基座襯底前均勻度變化圖，Ps=10
5
 pa，Ts=300K，Tr=300K，

Pr=100pa，Tw=300K，(a)密度均勻度；(b)壓力均勻度；(c)溫度均勻度； 
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第五章 結論 

    由上述的模擬結果與討論，針對 PPCVD 製程設備反應器流場的傳

輸現象，可以歸納出下例幾個要點。 

    首先是流場內所產生的擴散波與震波現象，由一開始將反應氣體

噴入 PPCVD 反應器後，在幾微秒至幾十微秒的短暫時間內即形成，並

且由噴嘴向下游傳播，在震波接觸到壁面後流體的物理性質再一次發

生明顯的變化。 

    經由本研究對 PPCVD 模擬結果中反應物注入時間(Injection time)

流場的壓力分布、密度分布及馬赫數分布等進行分析比較後，認為在

反應器溫度、供給氣體溫度為常溫的條件下，流體在初次接觸到基座

襯底前，流場傳播的的速度只受到上游壓力與下游壓力的差異影響。

也就是只受到反應器內部與供給氣體的壓力比影響。 

但是當流體接觸過基座襯底後，持續加熱的基座襯底將能量交換

給流體因此流體的傳播速度開始產生差異，由結果顯示在本研究所設

定的條件中，基底不加熱與持續加熱的流場傳播現象在流體接觸襯底

後在流場的物理性質分布即有明顯的差異。此外本研究所採用的兩種

持續加熱溫度之間的差異則到模擬時間的後段才有顯著的不同。 

第二點，本論文模擬研究的結果顯示，在特定的操作條件下，PPCVD

反應器內流場的物理性質約在 30 毫秒以後到達穩定。相較於參考文獻

中噴嘴釋放反應氣體的時間為 100 毫秒，假設 PPCVD 有相同的轉換效

率及薄膜品質。則研究結果可以說明減少釋放反應氣體的時間，以達

成降低成本的目標。 

上述的結果也可用作進行 PPCVD 製程實驗時閥門開啟時間的參考

依據。 

最後本研究原本是以參考文獻中記載 PPCVD 製程可以達到高轉換

效率及高均勻度的薄膜為研究目標。於本研究中採用襯底前的壓力、

密度以及溫度分布均勻度來表示 PPCVD 的可提供產生高品質的薄膜沈

積的環境。 

經由研究後發現，在 PPCVD 製程中進行沈積的時間是 Injection 

time 結束之後，抽氣時間(Pump down time)。雖然如此，經由本研究

所得到的結果還是可以提供說明 PPCVD 提供均勻環境，進行 CVD 過程
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的能力，且經由本研究所得到的最終結果，將可提供未來研究相關議

題者的初始條件，也可供實驗研究者設定閥門開啟時間長度的參考。 

未來若有進行相同或類似的研究者，可以利用本研究的結果，進

行 PPCVD 製程中 Pump down time 的流場研究。此外，本研究未加入

化學反應於模擬當中，若有研究相關議題，可朝此方向進行。 
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