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立方碳化硅 ＣＭＰ过程中机械作用分子动力学仿真

翟文杰， 杨德重

（哈尔滨工业大学 机电工程学院，哈尔滨 １５０００１）

摘　 要： 为了更好地理解立方碳化硅在化学机械抛光（ＣＭＰ）过程中原子层面的材料去除机理，利用分子动力学（ＭＤ）方
法建立了金刚石磨粒刻划碳化硅的原子模型，仿真研究了金刚石磨粒半径、刻划深度和刻划速度对碳化硅表面形貌、晶
体结构、摩擦力和原子去除率的影响规律，并与无定型二氧化硅氧化膜的机械刻划作用的仿真结果进行了对比分析．结
果发现：碳化硅在机械刻划过程中局部会出现非晶态变化；刻划深度增大会导致切削力和切削温度增大，原子去除率也

随之增加；刻划速度的改变会影响温度和原子去除率，而对切削力几乎无影响；磨粒半径的增加会导致切削力和温度的

增加，在压入深度相同的情况下对原子去除率影响不大；碳化硅表面生成的二氧化硅膜能大幅度降低切削力，但由于其

结构的影响，机械刻划作用仅使氧化膜产生明显的致密化，而不产生磨屑．
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　 　 碳化硅材料拥有禁带宽度大、热导率高、击穿电 场强度高、介电常数低和抗辐射能力强等特性，广泛

应用于ＭＥＭＳ、高能半导体器件等领域［１］ ．碳化硅硬

度高，加工困难，目前唯一能实现全局平坦化的化学

机械抛光（ＣＭＰ）技术是加工碳化硅的主要手段［２］ ．
化学机械抛光的切削深度为纳米级或亚纳米

级，由于尺寸效应，传统的切削理论无法很好地解



释 ＣＭＰ 过程中材料表面形成和去除机理．分子动

力学（ＭＤ）仿真技术［３］ 具有超高的时间空间分辨

率，是探究原子尺度过程和微观机理的理想研究

方法，目前 ＭＤ 仿真广泛应用于纳米力学［４］、摩擦

学［５］和精加工等领域［６－１３］ ．
Ｓｉ 等［６］采用分子动力学研究了晶体硅 ＣＭＰ

过程中原子层的机械去除机理，指出刻划深度对

加工表面有直接影响：刻划深度 ０．１ ｎｍ 时，可实

现 Ｓｉ 表面的单原子层去除，获得无变质层的有序

晶面；而 １．０ ｎｍ 切深的刻划表面粗糙，产生不定

型结构层．Ｌｉ 等［７］ 应用分子动力学研究了刀尖形

状、切深、刀具速度、刻划方向等因素对不同表面

粗糙度单晶铜的纳米级刻划的影响规律和材料去

除机理．尽管许多学者采用分子动力学对铜、硅等

材料的 ＣＭＰ 过程进行了仿真研究［８－１１］，对碳化硅

材精密加工的 ＭＤ 仿真才刚开始．Ｇｏｅｌ 等［１２］ 采用

分子动力学研究了立方碳化硅纳米切削时原子层

面的韧性响应，模拟结果显示碳化硅经历了 ＳＰ３
到 ＳＰ２ 的结构转变，导致碳化硅亚表层的石墨化．
他们采用该方法进一步定量分析了立方碳化硅切

削时金刚石刀具的磨损［１３］ ．
本文采用分子动力学软件 ＬＡＭＭＰＳ 探究立

方碳化硅 ＣＭＰ 过程中金刚石磨粒对碳化硅和表

面氧化膜的机械刻划行为，对比分析碳化硅 ＣＭＰ
过程中机械作用参数对碳化硅和氧化膜的结构、
摩擦力和原子去除率的影响规律．

１　 ＣＭＰ 仿真模型建立

一般可以认为，在 ＣＭＰ 过程中嵌入抛光垫的

磨粒对工件的刻划作用是材料去除的主要原因，因
此建立碳化硅 ＣＭＰ 过程的 ＭＤ 模型如图 １ 所示．
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碳化硅工作

牛顿层

金刚石磨粒 固定层
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图 １　 碳化硅 ＣＭＰ 过程分子动力学模型

Ｆｉｇ．１　 Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｍｏｄｅｌ ｏｆ ｓｉｌｉｃｏｎ ｃａｒｂｉｄｅ ｉｎ ｔｈｅ
ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ＣＭＰ

综合考虑计算量与仿真精度，建立工件模型

尺寸为 ２１．６ ｎｍ×１２．９ ｎｍ×８．６ ｎｍ，共有 ２４０ ０００ 个

原子，金刚石磨粒模型下端为半球体，半径为

３．０ ｎｍ，模拟嵌入抛光垫磨粒的露出部分，上半部

分为 圆 柱 体， 高 度 ２． ０ ｎｍ， 磨 粒 模 型 共 有

１９ ３４８ 个原子．工件和磨粒模型均划分为 ３ 层：固
定层、恒温层和牛顿层，恒温层温度设定为 ３００ Ｋ．
考虑到碳化硅与金刚石硬度接近，故金刚石磨粒

未设置为刚体，可以观察到磨粒形貌变化．仿真盒

子 ｙ 方向采用周期性边界条件，其余方向皆采用

自由边界．磨粒压入深度为 １．５ ｎｍ，刻划方向为 ｘ
正方向，刻划速度为 １００ ｍ ／ ｓ，模拟系综为 ＮＶＥ．

原子间势函数的选择影响着仿真结果的精

度，本文仿真采用适合用于共价晶体的 Ｔｅｒｓｏｆｆ 势
函数［１４］，该势函数可以较好地描述 Ｃ－Ｃ、Ｓｉ－Ｓｉ、
Ｃ－Ｓｉ原子作用关系．

２　 刻划过程现象分析

选取时间步长为 １ ｆｓ，以金刚石磨粒对碳化

硅工件进行刻划仿真，仿真分为压入和刻划两个

过程，压入深度为 １．５ ｎｍ，刻划距离为 ８．０ ｎｍ，磨
粒压入和刻划过程如图 ２ 所示．由图 ２ 可观察到：
随着磨粒的压入，金刚石磨粒出现一定程度的变

形，磨粒沿 ｘ 方向的运动推动工件牛顿层原子向

前挤压，破坏碳化硅工件表面，产生沟壑；碳原子

和硅原子在磨粒前段的堆积效应形成切屑，从而

起到材料去除的作用．

(a)初始 (b)压入1.5nm

(c)刻划2.0nm (d)刻划4.0nm

(e)刻划6.0nm (f)刻划8.0nm

图 ２　 磨粒压入及刻划现象过程
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（ｃ） ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ２．０ ｎｍ；（ｄ） ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ４．０ ｎｍ； （ ｅ）
ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ６．０ ｎｍ； （ｆ） ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ８．０ ｎｍ

径向分布函数是分子动力学中常见的用于分

析结构的物理参数，通过固体中原子排列的有序

·１１·第 ３ 期 翟文杰，等：立方碳化硅 ＣＭＰ 过程中机械作用分子动力学仿真



程度来描述固体的结构，通过峰的位置、形状、周
期性来判断晶体，非晶体的结构变化．由于测得切

削碳化硅时亚表层受影响的深度为 ２．６ ｎｍ，提取

对应磨粒压入时刻、刻划 ４．０ ｎｍ 和 ８．０ ｎｍ 时刻碳

化硅在该特征层的径向分布函数进行对比．
由图 ３ 可知，随着加工的进行，径向分布函数

的峰值变小，曲线变宽，说明第一近邻位置处的原

子密度减小，刻划后的晶体内部结构发生了变化，
逐渐产生非晶相变．而由隐去磨粒，对不同高度的

原子层进行着色的图 ４ 可以看出，磨粒的刻划使

工件表面产生了沟壑，磨粒顶端部分的刻划深度

最大，然而随着刻划的进行，磨粒经过的位置的深

度小于磨粒接触位置的深度，这说明了对于碳化

硅这样硬度极大的脆性材料，从原子层面上依旧

可以观测到其弹性变形．
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图 ３　 切削层不同刻划距离径向分布函数

Ｆｉｇ．３　 ＲＤＦ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｏｆ ｔｈｅ ｃｕｔｔｉｎｇ ｌａｙｅｒ
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(a)压入1.5nm (b)刻划4.0nm

(d)刻划8.0nm
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图 ４　 碳化硅工件压入及刻划后形貌

Ｆｉｇ．４　 Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ ｏｆ ｓｉｌｉｃｏｎ ｃａｒｂｉｄｅ ａｆｔｅｒ ｐｒｅｓｓｉｎｇ ａｎｄ ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ｆｏｒ ｓｏｍｅ ｄｉｓｔａｎｃｅ：（ ａ） ｐｒｅｓｓｉｎｇ １． ５ ｎｍ； （ ｂ） ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ
４．０ ｎｍ； （ｃ） ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ６．０ ｎｍ； （ｄ） ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ８．０ ｎｍ

３　 不同刻划参数下的仿真结果

本文针对不同刻划参数进行仿真，模拟了磨

粒沿 ｚ 轴下降压入工件并沿 ｘ 轴方向移动刻划工

件的过程．在本仿真中，每隔 １００ 时间步输出一次

信息，０～１８ ０００ 时间步为磨粒下压但尚未接触工

件的过程，１８ ０００ ～ ４８ ０００ 时间步为磨粒压入工

件的过程，４８ ０００～ １２８ ０００ 时间步为磨粒刻划过

程．提取出温度、切削力和原子去除率作为宏观输

出量进行分析，其中温度为模型中牛顿层的温度．
３．１　 刻划深度对宏观量的影响

调整压入深度分别为 １．０、１．５、２．０ ｎｍ，磨粒

半径均为 ３．０ ｎｍ，刻划速度均为 １００ ｍ ／ ｓ，其温度

和切削力变化分别如图 ５、６ 所示．分析可知，刻划

深度越大，磨粒与工件之间相互挤压、剪切及摩擦

的原子越多，原子热振动频率越大，温度也就更

高；同时刻划深度越大，磨粒所受阻力也越多，切
削力也越大，在本仿真中切削力为千 ｎＮ 级别．对
脱离工件上表面的原子数量进行统计，即刻划结

束后 ｚ 坐标高于模型高度 ８．６ ｎｍ 的原子，从而分

析材料去除效果，其统计如表 １ 所示，可知，刻划

深度越大，原子去除率越高，且变化非常明显．
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图 ５　 刻划深度对温度的影响
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图 ６　 刻划深度对切削力的影响

Ｆｉｇ．６　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ｄｅｐｔｈ ｏｎ ｃｕｔｔｉｎｇ ｆｏｒｃｅ

表 １　 刻划深度对原子去除个数的影响

Ｔａｂｌｅ １ 　 Ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ｄｅｐｔｈ ｏｎ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ
ａｔｏｍｓ ｒｅｍｏｖｅｄ

刻划深度 ／ ｎｍ 去除原子个数

１．０ １ ３３５

１．５ ２ ７４２

２．０ ５ １４３

３．２　 磨粒大小对宏观量的影响

建立 ３ 种磨粒模型，半径分别为 ２． ５、３． ０、
３．５ ｎｍ，刻划深度为 １．５ ｎｍ，刻划速度为 １００ ｍ ／ ｓ，
其温度和切削力变化曲线如图 ７、８ 所示．刻划温

度受磨粒半径的影响不大；但随着磨粒切削半径

的增大，磨粒与工件的接触面积增大，切削力随之

增大．
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图 ７　 磨粒大小对温度的影响
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图 ８　 磨粒大小对切削力的影响

Ｆｉｇ．８　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｔｈｅ ａｂｒａｓｉｖｅ ｓｉｚｅ ｏｎ ｃｕｔｔｉｎｇ ｆｏｒｃｅ

由表 ２ 显示的原子去除数可知，在刻划深度

相同的情况下，去除原子数与磨粒半径并非线性

关系，磨粒大小的改变对材料去除影响非常有限．
说明磨粒半径增大后虽然沟壑会有所增宽，但未

必会使脱离表面的原子数变多，有可能使原子向

两侧压紧．

表 ２　 磨粒大小对原子去除个数的影响

Ｔａｂｌｅ ２ 　 Ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｔｈｅ ａｂｒａｓｉｖｅ ｓｉｚｅ ｏｎ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ
ａｔｏｍｓ ｒｅｍｏｖｅｄ

磨粒半径 ／ ｎｍ 去除原子个数

２．５ ２ ５１１
３．０ ２ ７４２
３．５ ２ ６２１

３．３　 刻划速度对宏观量的影响

由于分子动力学中基本时间单位为 ｐｓ，为了

能够准确地获得原子的相关运动状态，分子动力

学步必须取得很小，如果仿真过程的磨粒速度过

小，则计算量会非常大，影响仿真效率．故选取刻

划速度为 ５０、１００、１６０ ｍ ／ ｓ 进行对比，其余参数选

取刻划深度 １．５ ｎｍ，磨粒半径 ３．０ ｎｍ，仅提取刻划

过程，温度变化和切削力变化如图 ９、１０ 所示．
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图 ９　 刻划速度对温度的影响
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图 １０　 刻划速度对切削力的影响

Ｆｉｇ．１０　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ｓｐｅｅｄ ｏｎ ｃｕｔｔｉｎｇ ｆｏｒｃｅ

由图 ９ 和 １０ 可以看出，刻划速度的改变对切

削力几乎没有影响，而刻划速度越小，工件温度就

拥有更多的时间将温度传递给恒温层，故温度越
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低．由表 ３ 可知，刻划速度的提高也会提高原子去

除数量，但影响不是很大，其原理是快速运动的磨

粒会使脱离基体的碳化硅原子运动更远，从而减

少弹性恢复所需的距离和时间．

表 ３　 刻划速度对原子去除个数的影响

Ｔａｂｌｅ ３ 　 Ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ｓｐｅｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ
ａｔｏｍｓ ｒｅｍｏｖｅｄ

刻划速度 ／ （ ｍ·ｓ－１） 去除原子个数

５０ ２ ６８２
１００ ２ ７４２
１６０ ３ ３９７

４　 氧化膜对刻划结果的影响

在碳化硅化学机械抛光（ＣＭＰ）过程中，化学

反应起着重要的作用．由于抛光液一般具有一定

的腐蚀作用，在摩擦热和抛光液的共同作用下，碳
化硅表面会氧化形成一层无定型二氧化硅．为对

比分析，有必要对碳化硅表面生成的无定型二氧

化硅的机械刻划作用进行仿真研究．
建立了底层为立方碳化硅，上层铺设有氧化

膜的工件模型． 氧化膜模型尺寸为 ２１． ４ ｎｍ ×
１２．８ ｎｍ×２． １ ｎｍ，碳化硅底层尺寸为 ２１． ６ ｎｍ ×
１２．９ ｎｍ×６．４ ｎｍ．金刚石磨粒模型与前文一致，下
半部分为半径 ３．０ ｎｍ 的半球体，上部分为高度

２．０ ｎｍ的圆柱体，磨粒模型放置在氧化膜上方

０．９ ｎｍ处，将工件模型和磨粒模型也分别分为固

定层、恒温层、牛顿层，无定型二氧化硅层依旧采

用 ｔｅｒｓｏｆｆ 势函数描述，其中碳氧之间的相互作用

关系用 ＬＪ 势来描述，其刻划形貌图如图 １１ 所示．

(b)压入8.0nm

(a)压入1.5nm

图 １１　 无定型二氧化硅氧化膜刻划形貌
Ｆｉｇ．１１　 Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ ｏｆ ｔｈｅ ａｍｏｒｐｈｏｕｓ ｓｉｌｉｃｏｎ ｄｉｏｘｉｄｅ ｆｉｌｍ

ｄｕｒｉｎｇ ｔｈｅ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ： （ ａ ） ｐｒｅｓｓｉｎｇ
１．５ ｎｍ； （ｂ）ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ８．０ ｎｍ

由图 １１ 可知，磨粒在刻划过程中形变非常

小，这是因为无定型二氧化硅原子间空隙较大、结
构蓬松，键合力弱．当磨粒挤压工件原子时，工件

中碳原子与硅原子、碳原子与氧原子间的作用力

要大于硅原子与氧原子间的作用力，排斥力使硅

氧原子变得更加紧密，故磨粒变形较小．观察发

现，因为氧化膜的多空结构，氧化硅刻划过程中没

有切屑产生．磨粒压入和刻划过程中，磨粒接触域

的氧化硅下方及前侧方受到挤压，使氧化膜致密

化，硅氧原子不在磨粒前端堆积；刻划后的表面相

对平整，无弹性回复和剥落，故无磨屑产生．作为

底层的碳化硅基底原子之间作用力较大，在磨粒

下压及刻划过程中没有发生明显形变．
图 １２ 给出了刻划氧化膜过程中磨粒在 ｘ、ｙ、ｚ

３ 个方向的受力变化曲线，由图可知，与刻划碳化

硅时不同，在刻划氧化膜的过程中，最终磨粒的 ｚ
方向受力要小于 ｘ 方向受力，这是由氧化膜的疏

松结构使被压紧原子的弹性恢复变少导致的．相
比于碳化硅刻划（见图 ６），刻划氧化膜时磨粒受

力仅为其 １ ／ ５ 左右，即，氧化膜的生成可以大幅度

降低切削力．这是由于碳化硅和氧化硅的键合能

大不相同，同时也因磨粒与氧化层接触及刻划时

仅使氧化层塑性变形、塑性致密化所需的排斥力

大大小于破坏晶格的排斥力．
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图 １２　 氧化膜刻划磨粒受力曲线

Ｆｉｇ．１２　 Ａｂｒａｓｉｖｅ ｆｏｒｃｅｓ ｄｕｒｉｎｇ ｓｃｒａｔｃｈｉｎｇ ｏｆ ｔｈｅ ｏｘｉｄｅ ｆｉｌｍ

５　 结　 论

１）在刻划过程中碳化硅表面结构会被破坏，
并逐渐出现非晶化现象，在原子层面上碳化硅材

料在加工过程中会呈现出明显的弹性恢复．
２）刻划深度、刻划速度和磨粒尺寸增大都会

使刻划过程的工件温度升高；刻划深度和磨粒尺

寸增大会使刻划力增大，而刻划速度的改变对切

削力几乎没有影响；刻划深度对材料去除率影响

最大，磨粒压入越深去除原子越多；在保证冷却的

情况下提高抛光速度也有利于材料去除；在刻划

深度相同的情况下，磨粒尺寸对材料去除率的影
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响有限．
３）在抛光过程中生成的无定型二氧化硅氧

化膜会大幅度降低磨粒受力，但在氧化膜刻划过

程中，氧化膜倾向于致密化，故而无磨屑产生．
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