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热管理用 3 英寸硅衬底金刚石薄膜的制备 
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摘 要: 金刚石膜材料用作 GaN 电子器件散热器具有巨大潜力, 低应力、大尺寸、高质量、原子级光滑表面的金刚

石膜层是 GaN 器件的整体传热能力提升的关键。本研究提出了一种用于 3 英寸(1 英寸=2.54 cm)硅衬底多晶金刚石

薄膜的生长和晶圆级抛光技术, 用以实现大尺寸金刚石膜材料在散热器方向上的应用。首先对微波谐振腔内的等离

子体进行多物理场自洽建模 , 通过仿真模拟技术分析 2.45 GHz 多模椭球谐振腔微波等离子体化学气相沉积

(Microwave plasma chemical vapor deposition, MPCVD)装置沉积大尺寸金刚石薄膜的可行性, 并优化生长工艺参

数。然后对金刚石薄膜进行研磨抛光处理, 以满足 GaN 器件的键合需求。模拟结果表明, 输入相同的微波功率, 腔

室压强增大导致等离子核心电子和原子 H 数密度增加, 但径向分布均匀性变差。在优化的工艺条件下沉积了金刚

薄膜。实验结果表明, 金刚石薄膜厚度不均匀性为 17%。较高的甲烷浓度导致金刚石晶粒呈现以(111)晶面为主的

金字塔形貌特征, 并伴有孪晶的生成。Raman 光谱中金刚石一阶特征峰半峰全宽(Full width at half maximum, 

FWHM)为 7.4 cm−1。抛光后表面粗糙度达到 0.27 nm, 硅衬底金刚石薄膜平均弯曲度为 13.84 μm, 平均内应力为

−40.7 MPa。采用上述方法, 成功制备了大尺寸、较高晶体质量、低内应力、原子级光滑表面的硅衬底金刚石晶圆。 
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Abstract: The diamond film material holds great potential as a heat sink for GaN electronic devices. The diamond 
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film layer with low stress, large dimensions, high quality, and an atomically smooth surface is crucial for enhancing 

the overall heat transfer capacity of GaN devices. This study presents a technique for growing and polishing 

polycrystalline diamond films on 3-inch(1 inch=2.54 cm) silicon substrates to facilitate the use of large-sized diamond 

film materials in radiator applications. Firstly, the study carries out multi-physical field self-consistent modelling of 

plasma in a microwave resonator. It then analyses the feasibility of depositing large diamond films using a microwave 

plasma chemical vapour deposition (MPCVD) device with a 2.45 GHz multi-mode ellipsoid resonator through 

simulation technology. The growth process parameters are optimized accordingly. After that, the diamond film is 

polished to meet the bonding requirements of GaN devices. The simulation results show that under the same 

microwave power input, the increase of chamber pressure leads to the increase of number density of plasma core 

electrons and H atoms, but the uniformity of radial distribution becomes worse. Diamond film is deposited under 

optimized  conditions and mensurates that the thickness inhomogeneity of diamond film is 17%. In this process, 

methane at high concentration leads to pyramidal morphology of diamond grains dominated by (111) planes, 

accompanied by formation of twins.  Full width at half maximum (FWHM) of the first-order characteristic peak of 

diamond in Raman spectrum is 7.4 cm−1. After polishing, the surface roughness reaches 0.27 nm, the average bending 

degree of diamond film on silicon substrate is 13.84 μm, and the average internal stress is −40.7 MPa. Silicon substrate 

diamond wafers with large size, high crystal quality, low internal stress and atomically smooth surface are successfully 

prepared by the above method. 

Key words: diamond film; MPCVD; wafer level polishing 

GaN 作为第三代半导体材料, 具有宽禁带(室

温下 3.39 eV)、高电子饱和速率(2.5×107 cm/s)、高

击穿场强(3.3 MV/cm)等优异性能[1-2], 在 5G 通讯、

航天、国防等领域具有极高的应用价值[3]。随着技

术的不断发展, 持续向更大功率、更高效率发展的

GaN HEMT 器件的低热耗散能力已成为制约器件

性能提升的重要因素[4]。高频、大功率服役环境下, 

过大的功率耗散导致器件升温, 而传统散热路径的

散热能力有限, 阻碍热量向周围环境扩散, 进而增

加了声子散射, 引起势阱中载流子迁移率下降, 使

器件的静态 I-V 特性衰减, 这种由于 GaN“自热效

应”导致的器件过热已成为制约 GaN 性能提升的主

要瓶颈[5]。 

作为最主要的散热通道, GaN 的衬底材料对于

GaN 器件的整体传热起到至关重要的作用。常用的

GaN 外延衬底主要有 SiC(热导率 490 W/(m·K))[6]、

Si(热导率 150 W/(m·K))[7] 以及蓝宝石 (热导率

46 W/(m·K))[8], 这些衬底材料的热导率相对较低 , 

使得在 AlGaN/GaN 异质结的热点处积累的热量无

法有效去除。为了提高 GaN 基功率器件的热管理

能力, 采用热导率更高(800~2000 W/(m·K))的金刚

石材料 [9-10]做衬底已逐渐成为解决散热问题的最

主要手段[11-12]。 

因此, 将高功率 GaN 芯片与高导热 CVD 金刚

石膜结合, 可将 GaN 目前的极限使用功率提升数

倍 , 从而大幅度提高器件性能及稳定性 , 减少封

装尺寸实现器件小型化设计。金刚石基 GaN 结构

的实现途径主要有：i) 在金刚石上生长 GaN, ii)

在 GaN 上生长金刚石, iii) GaN 和金刚石的键合。

由于晶格失配大(约 13%)和两种材料之间的热膨

胀系数的差异, 在金刚石上生长高质量的 GaN 或

在 GaN 上生长金刚石相当困难。与生长工艺不同, 

GaN 和金刚石的键合是一个并行的过程, 可以分

别制备 GaN 层和金刚石衬底。金刚石衬底实现途

径包括金刚石自支撑膜和硅金刚石复合结构两种, 

自支撑金刚石膜制备要求金刚石膜要达到一定厚

度才可以实现 , 硅金刚石复合结构可以在金刚石

较薄的情况下获得满足条件的金刚石材料 , 一方

面可以降低金刚石的生长成本 , 另一方面硅金刚

石复合结构还可以通过硅衬底的约束提升金刚石

表面平整度, 比较适合用于后期金刚石和 GaN 的

键合。 

本工作首先通过仿真模拟技术分析了多模椭球

谐振腔 MPCVD 装置沉积 3 英寸金刚石薄膜的可行

性, 优化生长工艺参数, 沉积出均匀的硅衬底金刚

石膜。然后将研磨和机械抛光技术相结合, 实现了

晶圆级多晶金刚石的原子级光滑表面, 最终获得适

用于 GaN 键合要求的硅金刚石复合衬底。 
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1  实验方法 

1.1  微波等离子体模拟 

传统 2.45 GHz MPCVD 装置沉积金刚石膜的典

型尺寸为ϕ50~60 mm, 这是受到微波输入功率[13]和反

应器腔室谐振模式[14]的共同限制。图 1 是本研究组

此前研制的一种 2.45 GHz多模椭球MPCVD装置中

微波电场的三维谐振模式图 , 该装置装配有频率

2.45 GHz、功率 15 kW 微波源, 可以满足高功率条

件下高速率沉积均匀性较好的高质量金刚石膜[15]。

该型MPCVD装置特点是采用椭球面的双焦点特性, 

对微波的强耦合作用, 进行微波的汇聚。从图 1 中

可以看出谐振腔中属于多模式电场类型, 即在谐振

腔底部中心存在一个强电场, 其他区域电场强度较

弱。这个腔室模式至少包括 TM01n、TM02n 和

TM03n(此处 n>1), 其中衬底处电场包括 TM01n、

TM02n 两个模式[16]。根据 Weng 等[17]报道, 这种多

模电场是形成大尺寸电场的必要条件, 因此这个椭

球谐振腔室存在形成大尺寸等离子体的基础条件。 

对反应器进行多物理场自洽建模 , 探索

2.45 GHz 多模椭球 MPCVD 装置沉积 3 英寸金刚石

薄膜的可行性, 并优化微波功率/腔室压强的匹配度, 

使得在硅衬底表面维持等离子体的均匀覆盖。多物

理场自洽建模的过程如下： 

i) 微波电场 

对于微波反应器, 其等离子体形状与位置取决

于谐振腔内的电场分布。使用以下方程计算频域中

的高频电场分布[18]： 
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其中, r 、 r 和 分别为材料的相对磁导率、相对

介电常数和电导率, E为微波电场强度, j 为虚数

单位 ,  2 f   和 0k 分别为微波的角频率和波数 ,  

 

 
 

图 1  MPCVD 装置中微波电场的三维谐振模式图 

Fig. 1  Three-dimensional resonance mode diagram of microwave 
electric field in MPCVD device 

 

f 2.45 GHz 为微波频率, 0 为真空介电常数。对于

等离子区域, 由于存在大量自由电子, 其相对介电

常数和电导率是电子密度、电子与中性粒子碰撞频

率和磁通密度的函数。等离子体的电导率 可以用

Drude-Lorentz 模型进行近似[19], 介电常数  由参考

文献[20]给出。在求解出 Maxwell 方程之后, 耦合到

等离子体中的微波功率密度将由下式给出。 
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其中, en 为电子数密度, e是电子电荷, em 是电子

质量 , ev 是等离子体中的电子与中性粒子碰撞频

率。电磁场模块是在频域条件下求解的。微波功率

激励端口类型为同轴端口, 同时根据实际沉积参数

设置微波馈入功率。对于 MPCVD 反应器内壁, 定

义边界条件为理想电导体。 

ii) 等离子体 

等离子体模块中的电子数密度 en 和电子能量

密度 n 是通过求解漂移扩散方程在瞬态条件下求

解计算的： 
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其中, e 是电子迁移率, eD 是电子扩散率, eR 是

电子源能量, n 是电子能量密度,  是电子能量迁

移率, εD 是电子能量扩散率, eΓ 是电子通量, R

是由于非弹性碰撞引起的能量损失。 

用反应截面数据定义了几个与能量相关的电子

碰撞反应, 相应的碰撞截面数据从 LXCat 数据库[21]

中获取。考虑的反应包括：弹性碰撞、激发、解离

和电离。等离子体模型中共考虑了 4 种碰撞反应, 5

种粒子。碰撞反应和表面反应的集合如表 1 和表 2

所示。尽管在等离子体模型中忽略了 CH4 的影响, 但

它不会显著影响沉积腔中的等离子体特性。此外, 大

量的模拟和实验结果也验证了简化的合理性[22-23]。 

 
表 1  碰撞反应的集合[21] 

Table 1  Set of collision reactions [21] 

Num. Electron collision reaction Collision type Energy loss/eV

1 2 2e H e H    Elastic collision – 

2 *
2 2e H e H    Excitation 14 

3 2e H e H H     Dissociation 8.9 

4 2 2e H e e H     Ionization 15.4 

 



286 无 机 材 料 学 报 第 39 卷 
 
 
 

    

表 2  表面反应的集合 

Table 2  Collection of surface reactions 

Num. Surface reaction 
Adhesion 

factor 
Secondary emission 

coefficient 

1 *
2 2H wall H   1 0 

2 2H H wall H    1 0 

3 2 2H wall H    1 0 

 

iii) 流体传热 

对于流体传热模块, 将电磁场中耦合到等离子

体中的微波功率密度 hQ 作为流体传热场中的体积

热源。气体温度的分布可通过下式来求解： 

 g h( )k T Q      (5) 

其中, gT 为气体温度。在流体传热场模型中, 反应

器的边界被设置为恒温边界条件。 

1.2  金刚石薄膜沉积及加工 

在金刚石薄膜沉积前, 使用粒径为 5 μm的金刚

石微粉刮擦(100)单晶 Si衬底表面 30 min, 用乙醇超

声清洗 10 min, 随后在粒径 30 nm 金刚石粉乙醇悬

浊液中超声清洗 10 min, 取出自然风干。据前期实

验, 此播种处理方式可使形核密度从 105 cm−2 提升

至 1010 cm−2。薄膜沉积时间为 90 h, 总反应气体由

CH4(纯度≥99.999%)和 H2(纯度≥99.999%)组成 , 

总气体流量为 310 sccm, 其中 CH4 流量为 10 sccm。 

薄膜沉积完毕后, 使用 UNIPOL-1502A 型研磨

机对金刚石薄膜进行研磨加工, 以减小表面粗糙度, 

为后续机械抛光步骤提供较为平整的表面, 磨料选

用粒度型号为 W40 的金刚石研磨粉。机械研磨平整

化之后, 使用 SPG40-II 型抛光机对硅衬底金刚石薄

膜进行机械抛光, 砂轮转速 240 r/min, 抛光时金刚

石片自转同时往复平移, 从而确保大面积低粗糙度

的抛光金刚石表面。 

1.3  表征与测试 

金刚石薄膜沉积完成后, 使用螺旋千分尺测量

生长后的薄膜厚度。使用带有绿色激光(λ=532 nm)

和 1200 l·mm−1 的光栅的 Horiba LabRAM HR 

Evolution 测试样品的 Raman 光谱图, 波数范围从

1000 到 2000 cm−1, 以获得对金刚石相和非金刚石

相碳含量的表征。使用扫描电子显微镜(Gemini 300)

观察金刚石薄膜的显微形貌。使用 Rigaku SmartLab 

9 kW X射线衍射仪获得金刚石晶体的取向特征, 测

试范围 2θ=10°~130°, 扫描速度 20(°)·min−1。使用

OLS4100 激光共聚焦显微镜获取薄膜表面形貌特征

及面粗糙度信息。在机械抛光后, 使用 Dimension 

ICON 原子力显微镜获取抛光表面形貌特征及粗

糙度。使用 KSA MOS Ultra- Scan 薄膜应力测试仪

测量抛光态硅衬底金刚石膜结构的弯曲度及整体

应力。 

2  结果与讨论 

2.1  微波功率/腔室压强匹配度优化 

在 MPCVD 过程中, 微波功率与腔室压强匹配

度十分关键[24]。增大微波功率导致等离子体体积变

大, 增加腔室压强则会导致等离子体体积收缩、活

性基团数密度的增加及分子自由程减小。尺寸合适

的等离子体体积对金刚石膜的均匀沉积至关重要, 

因此使用模拟仿真方法优化了微波功率/腔室压强

匹配度。图 2(a)显示了微波功率 9 kW, 腔室压强分

别为 8、10、12 和 14 kPa 时衬底表面(由于边界条

件限制边界数密度为 0, 因此选择衬底表面上方

z =0.5 mm 处的结果作为衬底表面结果)电子数密度

的模拟结果 , 注意衬底尺寸为 ϕ84.2 mm 而非

ϕ76.2 mm, 这是由于本研究基于实际情况考虑了钼

衬底支架的尺寸。由图 2(a)可知, 随着腔室压强升

高, 等离子体电子数密度最大值与均值升高, 但径

向均匀性明显变差。图 2(b)显示了微波功率 9 kW, 

腔室压强分别为 8、10、12 和 14 kPa 时衬底表面原

子 H 密度的模拟结果, 随着腔室压强升高, 等离子

体原子 H 密度最大值与均值升高, 但径向均匀性明

显变差, 这与电子的分布规律相同。为了评价不同

腔室压强下等离子体的径向分布均匀性, 比较了基

片中心( 0, 0.5r z  )与边缘( 38.1, 0.5r z  )处的

电子数密度 en 和原子 H 数密度 Hn , 见表 3。 

随着腔室压强的上升, 硅衬底中心处与边缘处

的电子数密度比值分别为: 58.2、65.7、74.3 和 93.6。

随着腔室压强的上升, 等离子体收缩, 放电区内电

子数密度增加 , 但电子数密度径向均匀性显著降

低。同样, 对于原子 H 数密度, 硅衬底中心处与边

缘处的电子数密度比值分别为: 2.24、2.97、4.75 和

9.04。注意到当腔室压强为 14 kPa 时, 衬底边缘处

的原子 H 数密度出现了下降的趋势, 这可能是由于

过大的腔压导致原子 H 更加向等离子体中心集中, 

从而导致边缘处数密度降低。提升腔室压强, 增加

了等离子体区内活性基团数密度, 这有利于金刚石

膜的快速沉积, 但过大的腔室压强会导致等离子体

无法均匀覆盖衬底, 从而造成金刚石膜生长不均匀

的问题。综合考虑活性基团数密度和活性基团径向

分布均匀性, 本研究选择腔室压强为 10 kPa 作为金

刚石膜沉积的典型工艺条件。 
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图 2  不同微波功率/腔室压强条件下, 反应器轴线方向上的基团分布 

Fig. 2  Group distribution in the axial direction of the reactor under different microwave power/chamber pressure conditions 
(a) Electron number density distribution; (b) Atomic H number density distribution 

 

表 3  不同腔室压强下, 基片中心(r=0, z=0.5)与边缘 

(r=38.1, z=0.5)处的电子数密度 ne 和原子 H 数密度 nH 

Table 3  Electron number density ne and atomic H number 
density nH at the center (r=0, z=0.5) and edge (r=38.1,  

z=0.5) of the substrate under different chamber pressures 

ne/m
−3 nH/m−3 Chamber 

pressure/kPa r=0, z=0.5 r=38.1, z=0.5 r=0, z=0.5 r=38.1, z=0.5

6 1.14×1017 1.96×1015 2.83×1021 1.26×1021

8 2.09×1017 3.18×1015 6.00×1021 2.02×1021

10 3.44×1017 4.63×1015 1.05×1022 2.21×1021

12 4.97×1017 5.31×1015 1.51×1022 1.67×1021

综上所述, 最终生长金刚石膜的参数选取为：

微波功率 9 kW, 腔室压强 10 kPa, 甲烷流量 10 sccm, 

氢气流量 300 sccm, 衬底温度 850 ℃, 沉积时间

90 h。 

2.2  材料特性表征 

图 3(a)显示了硅衬底金刚石膜的表面形貌, 金

刚石晶粒直径~50 μm, 金刚石晶粒呈现为以(111)面

为主的金字塔形貌。可以用生长参数 来描述金刚

石织构的发展和相应的形态,  = 3 V100/V111, 其

中 V100 和 V111 分别是(100)和(111)方向上的生长速 

 

 
 

图 3  金刚石薄膜的表面形貌、截面形貌及厚度分布 

Fig. 3  Surface morphology, cross-sectional morphology and thickness distribution of the diamond film 
(a) Surface topography of a silicon substrate diamond film with inset illustrating the ideal diamond crystal profile when  

the growth parameter α is 2.9; (b) Surface profile of silicon substrate diamond film obtained by laser confocal microscope;  
(c) Cross-sectional morphology of the edge of the diamond film; (d) Thickness distribution of diamond film 
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图 4  硅衬底金刚石膜的 Raman 光谱(a)、PL 光谱(b)及 XRD 图谱(c) 

Fig. 4  Raman spectrum (a), PL spectra (b) and XRD pattern (c) of diamond films on silicon substrate 
 

 

率。Wild 等[25]研究了衬底温度和甲烷含量对金刚石

薄膜结构和形貌的影响, 根据 Wild 等的研究,  参

数随CH4/H2比值的增大而增大, 随衬底温度升高而

减小。金刚石晶体形状与生长参数 为 2.9 时理想

的金刚石晶体轮廓相对应, 这是由较高的甲烷浓度

所导致。此外, 由于较高甲烷浓度和真空泄露引入

的氮杂质 [26-27], 在金刚石{201}晶面族观察到大量

的孪晶生长。图 3(b)显示了由激光共聚焦显微镜获

取的硅衬底金刚石膜的表面轮廓, 计算得出表面粗

糙度 Sa=7.58 μm。图 3(c)为金刚石薄膜边缘位置的

截面形貌。图 3(d)给出了生长的金刚石薄膜厚度分

布图, 薄膜厚度的不均匀性为 17%。 

图 4(a)显示了硅衬底金刚石膜的 Raman 光谱, 

对 1332 cm−1 附近的金刚石一阶特征峰进行高斯拟

合, 特征峰位于 1334.7 cm−1处, 半峰全宽FWHM为

7.4 cm−1, 金刚石特征峰的 FWHM 与结晶质量密切

相关[28], 这表明沉积的金刚石膜有着较高的晶体质

量。此外 Raman 光谱中还出现了 1420 cm−1 处与

[NV]0 相关的宽峰, 这源于腔室的真空泄漏。图 4(b)

显示了硅衬底金刚石膜的 PL 光谱。高纯度金刚石

在 532 nm 激光源激发的 PL 光谱中一般只存在

573 nm 的金刚石固有吸收峰。575 和 637 nm 处吸收

峰与 N 杂质相关, 575 nm 处吸收峰为单替位 N 和空

位组成的[NV]0, 637 nm 处吸收峰为单替位 N 和空

位并结合一个电子的[NV]−。图 4(c)为硅衬底金刚石

XRD 图谱, 其中位于 2θ=69.1°的尖峰对应于硅衬底

的(400)晶面。2θ=43.9°处的尖峰和 75.3°、91.5°、

119.6°处的弱峰对应于金刚石的(111)、(220)、(311)

和(400)晶面。 

2.3  金刚石薄膜的研磨抛光 

研磨加工硅衬底金刚薄膜以获得较为平整的表

面, 当在光学显微镜下无法分辨出单个的晶粒结构

取向特征后 ,  对硅衬底金刚石薄膜进行机械 

 
 

图 5  抛光后的硅衬底金刚石膜的实物图及 AFM 表面形貌 

Fig. 5  Actual photographic and AFM morphology of polished 
diamond films on silicon substrate 
(a) Actual photographic; (b) AFM image 

 
抛光。图 5(a)为完成机械抛光过程后样品的实物照

片, 图 5(b)为该 CVD 金刚石样品在机械抛光后的

AFM 表面形貌。在 2 µm × 2 µm 的区域内评估的表

面粗糙度值为 0.27 nm。 

2.4  弯曲度及应力测试 

采用 KSA MOS Ultra-Scan 薄膜应力测试系统, 

利用 XY 双向程序控制的扫描平台, 测量抛光态的

硅衬底金刚石薄膜样品, 曲率对比的基片选择未处

理状态的(100)单晶硅衬底。薄膜内应力由 Stoney[29]

计算得出： 

 s

s f 0

1 1
 

6(1 )

E

v t r r


 
    

 (6) 

其中,  为薄膜内的平均内应力, sE 为基片的杨氏

模量, sv 为基片的泊松比, ft 为薄膜的厚度, 0r 和

r 分别是薄膜沉积前后的基片曲率半径。 

由图 6 可得, 未经处理的单晶硅衬底的平均弯

曲度为 3.59 μm。在 MPCVD 过程后, 硅衬底金刚石

薄膜的平均弯曲度为 13.84 μm, 由此计算得到的金

刚石薄膜的平均内应力为−40.7 MPa, 这一数值小

于金刚石/Si 复合结构的典型薄膜内应力[30-31]。此处

内应力的负值表明金刚石薄膜呈现拉应力[32]。 
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图 6  薄膜弯曲度及应力测试结果 

Fig. 6  Results of film bending and stress test 
(a) Test area of the film stress test system; (b) Bending test results of the monocrystalline silicon substrate; (c) Bending  

test results of the polished silicon substrate diamond film; (d) Internal stress of the diamond film calculated by the Stoney formula 

 

3  结论 

在这项研究中, 首先建立了多物理场自洽模型, 

对多模椭球型 2.45 GHz MPCVD 装置腔室内的等离

子体进行了模拟仿真, 研究了沉积压强变化对氢等

离子体的影响。结果表明, 随着腔室压强由 8 kPa 增

加至 14 kPa, 衬底上方的等离子体向中心收缩, 径向

均匀性降低。兼顾活性基团数密度与均匀性, 最终选

取微波功率 9 kW, 腔室压强 10 kPa 作为实际沉积时

的工艺参数。沉积的金刚石薄膜有较高的晶体质量

与均匀性, 呈现以(111)晶面为主的金字塔形貌。 

对生长态的 3 英寸金刚石膜进行研磨抛光处理, 

以获得满足 GaN 键合的高质量、低粗糙度、低内应

力金刚石/Si 晶圆。通过上述方法处理得到的金刚石

薄膜表面粗糙度达到 0.27 nm, 平均弯曲度为

13.84 μm, 平均内应力为−40.7 MPa。 

用于热管理的衬底材料需要满足低应力与低表

面粗糙度的技术要求以实现良好的键合, 通过本工

艺实现的低内应力、原子级光滑金刚石表面有可能

在广泛应用中用作高效散热的散热器。 
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