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ВЫСОКОЧАСТОТНОГО  РАЗРЯДА
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им. С.А. Христиановича, Новосибирск

Разработан новый комбинированный численный алгоритм PIC-MCC (метод частиц в ячейках
с моделированием столкновений методом Монте Карло) для быстрого расчета высокочастотного

(ВЧ) разряда при низком давлении и большой концентрации плазмы. Результаты тестовых расче-
тов различных режимов горения емкостного ВЧ разряда в аргоне и гелии хорошо согласуются

с данными экспериментов. Продемонстрирована высокая эффективность нового подхода (комбини-
рованного PIC-MCC алгоритма) для моделирования нагрева электронов в бесстолкновительном
режиме.

ВВЕДЕНИЕ

Метод частиц в ячейках с моделированием столкновений методом Монте

Карло (Particle in Сell Monte Carlo Collisions (PIC-MCC)) [1] является общеприня-
тым алгоритмом для моделирования газового разряда в плазменных реакторах

травления и осаждения. Тем не менее, остается нерешенной проблема статисти-
ческих флуктуаций электрического поля и связанного с ними искусственного на-
грева электронов при низких давлениях газа, особенно для газов, имеющих так

называемый минимум Рамзауэра в сечении упругого рассеяния для электронов.

Для периодических электрических полей Е = E0sin(ωt), где ω  частота разряда,
скорость нагрева электронов в квазинейтральной части разряда пропорциональна

( )2 2 2
0 ,Eν ω ν+  здесь ν   частота электронных столкновений. При больших дав-

лениях газа в столкновительном режиме, когда ,ν ω>  электрическое поле в ква-

зинейтральной части разряда достаточно большое, и искусственный нагрев

электронов становится менее опасным. При низких давлениях газа в бесстолк-
новительном режиме (при )ν ω>  электроны приобретают энергию в основном в

приэлектродных слоях, т. к. в квазинейтральной части разряда электрическое

поле мало. Поэтому именно в квазинейтральной части разряда рассеивание элек-
тронов на флуктуациях электрического поля существенно искажает результаты

численных расчетов. Хотя численное сглаживание плотности заряда [2] помогает

уменьшить статистический шум, необходимо развить более радикальный способ

уменьшения влияния статистических флуктуации электрического поля на сред-
нюю энергию электронов.

  Швейгерт В.А.  ,  Швейгерт И.В., 2006
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1.  МАТЕМАТИЧЕСКАЯ  МОДЕЛЬ

Для решения проблемы искусственного нагрева электронов и ускорения

стандартного алгоритма PIC-MCC предлагается следующий комбинированный

подход. В данной модели в отличие от стандартного PIC-MCC алгоритма система
уравнений включает не только кинетические уравнения для электронов и ионов

(трехмерные по скорости и одномерные по пространству) и уравнение Пуассона,

но и уравнения неразрывности для электронных и ионных плотностей и

потоков. Функции распределения по энергиям для электронов fe(t, x, v
�

) и ионов

fi(t, x, v
�

) находятся из уравнений Больцмана:
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где ve, vi, ne, ni, m, M  электронные и ионные скорости, плотности и массы соот-

ветственно, Je, Ji  столкновительные интегралы для электронов и ионов. Плот-
ности и потоки электронов и ионов находятся из уравнений неразрывно-
сти, основанных на моментах кинетических уравнений (1), (2):
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где

g ex i e eQ N v f dvσ= ∫
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                                             (7)

 скорость ионизации, σ  сечение ионизации, Ng  плотность газа,
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 эффективные электронные и ионные температуры соответственно,

,e g ex e t e e e ex e eQ N v v f dv v f dvσ ν= −∫ ∫
� � �

                            (9)

i g ix i r i i i ix i iQ N v v f dv v f dvσ ν= −∫ ∫
� � �

                            (10)

задают коэффициент трения для электронов и ионов с характерными частотами
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где σt  электронное транспортное сечение, σr  сечение резонансной перезаряд-
ки иона на нейтральном атоме. После решения уравнений переноса найденные

транспортные величины электронной п'е и ионной п'i плотностей используются в

уравнении Пуассона для расчета напряженности электрического поля

( )4 , .e ie n n E xφ π φ′ ′∆ = − = − ∂ ∂                                   (12)

Отметим, что в обычной гидродинамической модели члены Qe, Qi равны нулю, что

справедливо только для постоянных частот рассеяния электронов на атомах газа.

2.  ОПИСАНИЕ  АЛГОРИТМА  РАСЧЕТА

Комбинированный PIC-MCC алгоритм не может быть разделен на гидроди-
намическую и кинетическую стадии расчета. Обе модели, гидродинамическая и

кинетическая, используются в каждом расчетном периоде разряда, и поэтому ап-
проксимация кинетических коэффициентов с использованием аналитических ко-
эффициентов не требуется. Схема алгоритма показана на рис. 1. При моделирова-
нии ВЧ периода разряда существуют три различных характеристических времен-
ных шага: δti  для движения ионов и δ te  для движения электронов при реше-
нии кинетических уравнений методом Монте Карло, δ tf  при решении уравнений

переноса и уравнения Пуассона. Отметим, что δU >> δ te >> δ tf 
. Сначала с исполь-

зованием модели ПП (уравнения переноса (З)−(6) и уравнение Пуассона (12)) на-
чинаются расчеты по ВЧ периоду с шагом по времени δ tf 

. Затем, после выполне-
ния 10δ tf временных шагов, в полученном поле Е решается кинетическое уравне-
ние для электронов (1) (модель ЭК). Используя метод Монте Карло, разрешаем

всем электронам двигаться в течение одного временного шага δ te = 10δ tf 
. Полу-

чившаяся в результате функция распределения электронов по энергиям (ФРЭЭ)

используется для вычисления кинетических коэффициентов Q, Te', Ti', Qe, Qi в
уравнениях (7)−(11). Каждые 10δ t шагов расчеты по модели ПП повторяются с

обновленными кинетическими коэффициентами. На каждом временном интервале

δ ti = 10δ te = 100δ tf 
  решается кинетическое уравнение для ионов (2) (модель ПК) с

использованием метода Монте Карло и рассчитывается распределение плотности

ионов и ион-электронная эмиссия с электродов. Веса электронов и ионов перенор-
мируются в соответствии с плотностями п'е, п'i, полученными из расчетов по ПП

модели. Ионный временной шаг δ ti = 1/(ω × i0), где i0 = 60−100, и δ te ≈ 10−9 с. Ки-
нетические коэффициенты Q, Te', Ti', Qe, Qi являются функциями координаты хk

и момента времени tj по ВЧ периоду (где
хk  узел на расчетной сетке и i меняет-
ся от 1 до i0). Уменьшение статистиче-
ского шума достигается усреднением

Рис. 1. Схема комбинированного PIC-MCC
                             алгоритма.
Т  ВЧ период, δti и 5te  шаги по времени для

решения кинетических уравнений для ионов (ИК)

и электронов (ЭК) соответственно, 5tf  шаг по

времени для решения транспортных уравнений

                   и уравнения Пуассона (ПП).
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кинетических коэффициентов по многим ВЧ периодам и сглаживанием по про-
странственной координате. Для усреднения функции F(xk, ti) по ВЧ периодам ис-
пользуется следующий алгоритм:

F(xk, ti)
n
 = αF(xk,U)' 

n
 + (1 − α)F(xk, tt)

n−1
,                          (13)

где F(xk, ti)' 

n
  значение функции на n-ом ВЧ периоде разряда и α = 0,01÷0,1.

Пространственное сглаживание проводится по следующей формуле [2]:

( ) ( ) ( ) ( )1, 1, 1,2
, .

4

k i k i k i
k i

F x t F x t F x t
F x t

+ + −+ +
=                        (14)

Пространственное сглаживание особенно важно для заряда в квазинейтральной

части ВЧ разряда, где заряд является разницей двух больших приблизительно рав-
ных величин (электронной и ионной плотностей).

Легко видеть, что уравнения (3)−(6) являются прямым следствием кинетиче-
ских уравнений (1), (2). Поскольку кинетические коэффициенты Q, Te', Ti', Qe, Qi

рассчитываются при решении кинетических уравнений (1), (2), то полученные

плотности электронов и ионов п'е, п'i должны совпадать с хорошей точностью с

величинами из кинетических уравнений (1), (2). Уравнения (3), (5) аппроксимиру-
ются неявной конечно-разностной схемой:

1
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где xk+1/2 = (xk+1 + xk)/2,  je, k+1/2 = j' e(xk+1/2), ne,k = n'e(xk), индекс i означает шаг по

времени, коэффициенты ak, bk рассчитываются по схеме Гуммеля−Шарфетера [3]:

( )
( )

( )
, 1 , 1/ 2

1 1/ 2 1 1/ 2
1/ 2 1/ 2

exp
, ,

exp 1 exp 1
e k e k k

k k k k
k k

T T c
a c b c

c c
+ +

+ + + +
+ +

′ ′
= =

− −
                (17)

и ( ) ( )1 1
1/ 2 1 , 1 ,2 .i i

k k k e k e kc e T Tφ φ− −
+ + +′ ′= − +  Подобная схема используется и для описа-

ния ионного транспорта (уравнения (4), (6)). Граничные условия для уравнений

переноса включают ион-электронную эмиссию, как это делается в работе [4]. Для

малых шагов сетки 1e k kT eφ φ+ −�  данная конечно-разностная схема имеет вто-

рой порядок точности по ∆х и дает точный результат даже на грубых сетках для
больцмановского распределения электронов по энергиям. Как и в явном PIC-MCC
методе, для решения уравнений (3)−(6) совместно с уравнением Пуассона (12) су-
ществует ограничение на шаг по времени ωрδt < 1 (где ωр  плазменная частота),

поэтому δ tf < 10−11 с. Ограничение на шаг по времени задается обычно давлением

газа и плотностью плазмы. Например, в аргоне электронная частота столкновений

ν ≈ 107 ÷1010
 с

−1 (δt < 10−10
 с) при Р = 0,001÷1 Тор и ωр ≈ 5⋅108 ÷2⋅1010

 с
−1

 (δt <

< 5⋅10−11
 с) при пе = 108÷1011

 см
−3
. Минимальный пространственный шаг должен

быть много меньше толщины приэлектродного слоя, который уменьшается с рос-
том давления газа. Для пространственных шагов ∆х = 0,01÷1−0,1 см и для элек-
тронной энергии Ue = 10 эВ время движения электрона через шаг сетки составляет

∆x/ve ~ 5×10−10÷5×10−11
 с. Заметим, что некоторые схемы, используемые для расчета
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распределения заряда и распределения напряженности электрического поля в PIC-
MCC методе, имеют ограничения на максимальный шаг сетки λе/∆х > 0, 3, где λе 
электронный радиус Дебая [5]. Мы выбрали консервативную по энергии схему [6],

где данное ограничение не является важным. В кинетической модели используют-
ся 5000 расчетных частиц для каждой заряженной компоненты, метод нулевых

столкновений для определения времени пролета для электронов и ионов и консер-
вативная по энергии схема второго порядка точности для решения уравнений дви-
жения [2, 6]. Так как сечение электронного кулоновского рассеяния σее возрастает

пропорционально 2/e en U (Ue  средняя энергия электронов), то аккуратный чис-

ленный расчет некоторых режимов требует учета межэлектронных столкновений.

Для описания этих столкновений использовался метод, предложенный в [7],

в котором ланжевеновская сила и трение электронов определялись в зависимости

от их распределения по энергиям.

В нашей модели кинетические уравнения, уравнения переноса и уравнение

Пуассона решаются самосогласованно. Численный расчет продолжается обычно

в течение нескольких тысяч периодов, и в результате наблюдается сходимость

кинетических коэффициентов и всех плазменных характеристик. Плотности элек-
тронов и ионов из кинетической и гидродинамической модели находятся в хоро-
шем согласовании. Данный алгоритм является численно устойчивым и обеспечи-
вает значительное ускорение стандартного PIC-MCC алгоритма.

2.1. Какое число расчетных частиц является необходимым?

Рассмотрим особенности горения емкостного радиочастотного разряда для

условий эксперимента Годяка и соавторов [8] в аргоне и гелии. Численное моде-
лирование проводилось с использованием комбинированного PIC-MCC алгоритма.
Ток разряда j имеет синусоидальную форму и меняется с частотой ω = 13,56 МГц.

Один электрод заземлен и напряжение на другом электроде рассчитывается само-
согласованно при условии поддержания заданной амплитуды тока разряда в согла-
сии с экспериментом. Пространственная сетка имеет 81−181 узел для межэлек-
тродного расстояния d = 2−6,7 см, со сгущением в приэлектродных областях. Ми-
нимальный шаг сетки увеличивается с уменьшением давления газа, и, таким обра-
зом, приэлектродный слой включает примерно постоянное число узлов расчетной

сетки. Сечения электронного рассеяния взяты из работы [9] для гелия и из работ

[9, 10] для аргона. Упрощенная модель включает рассеяние электронов на атомах

(упругое рассеяние, возбужденние и ионизацию), а также электрон-электронные

кулоновские столкновения. Для описания возбуждения электронных состояний

вводилось одно эффективное сечение возбуждения, как было предложено в рабо-
тах [9, 10]. Пороговые энергии для возбуждения εех и ионизации εi выбирались

для аргона εех = 11,5 эВ, εi = 15,76 эВ и для гелия εех = 20 эВ, εi = 24,6 эВ. Кине-
тика ионов включала упругое рассеяние на атомах и резонансную перезарядку

[11]. Коэффициент ион-электронной эмиссии с электродов полагается равным

0,2 для гелия и 0,1 для аргона [12].

Известно, что статистическая ошибка в методе Монте Карло уменьшается

пропорционально 1/N 
1/2

. Статистически шум приводит к систематической ошибке

в нагреве и охлаждении электронов. Поэтому исследовалось влияние числа рас-
четных частиц на точность результатов с использованием трех различных моди-
фикаций PIC-MCC алгоритма: стандартного PIC-MCC метода [1] (а), метода PIC-
MCC с пространственным сглаживанием пространственного заряда и напряженно-
сти электрического поля (PIC-MCC SS) [2] (b) и предлагаемого в данной работе
комбинированного PIC-MCC алгоритма (c). На рис. 2 показана средняя энергия
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электронов Ue в центре разряда как

функция полного числа расчетных час-
тиц для Р = 0,1 (а) и 0,3 (b) Top, рас-
считанная стандартным PIC-MCC ме-
тодом (квадраты), PIC-MCC SS мето-
дом (кружки) и нашим комбинирован-

ным PIC-MCC алгоритмом (треугольники). “Крест” соответствует расчетам из ра-
боты [2] с N = 32000, d = 2 см, j = 2,65 мА/см

2
. Пунктирная линия показывает изме-

ренную Ue [8]. Результаты расчетов, полученные со стандартным PIC-MCC алго-
ритмом с различными N (квадраты на рис. 2, а), демонстрируют значительную

роль флуктуации электрического поля в нагреве электронов при низком давлении

газа. Этот метод существенно завышает величину Ue for N = 4000÷256000. Второй
метод, PIC-MCC SS, дает более точные результаты (кружки на рис. 2, а). Про-
странственное сглаживание эффективно уменьшает статистический шум, но при-
менимость данного алгоритма ограничена, так как он изменяет пространственный

заряд в приэлектродных слоях. Поэтому PIC-MCC SS метод не может гарантиро-
вать сходимость к измеренной величине Ue (пунктирная линия на рис. 2, а) даже

при N = 256000. При более высоких давлениях газа Р = 0,3 Тор, рассчитанная Ue

(см. рис. 2, b) возрастает с N, и метод PIC-MCC SS дает достаточно точное реше-
ние (с ошибкой в пределах 10 %) при сравнительно малом числе расчетных частиц

N = 10000. Проведенный сравнительный анализ трех различных PIC-MCC алго-
ритмов показывает, что для получения точного решения для низких давлений газа

с использованием стандарного PIC-MCC и PIC-MCC SS алгоритмов требуется
громадное число расчетных частиц. Напротив, средняя энергия электронов, рас-
считанная с использованием комбинированного PIC-MCC метода, даже при не-
большом числе расчетных частиц 4000 (треугольники на рис. 2) хорошо согласует-
ся с экспериментальным значением Ue.

3.  РЕЗУЛЬТАТЫ  РАСЧЕТОВ  ЕМКОСТНОГО  ВЧ  РАЗРЯДА  В  ГЕЛИИ

     И  АРГОНЕ

Переход между различными модами ВЧ разряда хорошо изучен эксперимен-
тально [8, 13] и в численных расчетах (см, например, [1, 14−16]). Для тестирования
нового комбинированного алгоритма рассмотрим переход между различными ре-
жимами горения емкостного ВЧ разряда, связанный с изменением механизма на-
грева электронов, который имеет место с уменьшением давления газа. Плотность

электронов и их средняя энергия в центре разрядного промежутка показаны на рис.

3 в зависимости от давления в аргоне для j = 2, 65 мА/см
2
 и d = 2 см. Рассчитанные

пе и Ue демонстрируют резкое изменение при критическом значении давления газа,

что согласуется с наблюдениями в эксперименте [8]. При высоком давлении газа

столкновительный (или омический) нагрев определяет энергию  электронов

Рис. 2. Средняя энергия электронов в зави-
симости от числа расчетных частиц N для
Р = 0,1 (а) и 0,3 (b) Тор, рассчитанная раз-
личными методами: стандартным PIC-
MCC (квадраты), PIC-MCC SS (кружки)

и комбинированным PIC-MCC (треуголь-
ники). Крест соответствует расчету из ра-
боты [2]. Пунктирная линия показывает

             измеренное значение Ue [8].
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в квазинейтральной части разряда. При

низком давлении газа электроны нагре-
ваются при взаимодействии с движущи-
мися границами приэлектродного слоя,

и омический нагрев в квазинейтральной

части незначителен. Заметная разница в

поведении разряда наблюдалась с изме-
нением давления газа в нерамзауэров-
ском (гелий) и в рамзауровском (аргон)

газах. Результаты расчетов для Р = 0,03
и 0,3 Top, j = 1 мА/см

2
 и d = 6,7 см показаны на рис. 4, 5 для гелия и аргона соот-

ветственно. Как и ожидалось, в гелии пе возрастает и Ue также возрастает с пони-

жением давления газа для того, чтобы компенсировать потерю частиц на электро-
дах (рис. 4, а, с). В аргоне наблюдается противоположная картина: Ue падает

Рис. 3. Плотность электронов (а) и средняя

энергия электронов (b) в аргоне в центре
разрядного промежутка, рассчитанная

(кружки) и измеренная в работе [8] (тре-
угольники) для d = 2 см, j = 2, 65 мА/см

2

                            и N = 5000.

Рис. 4. Пространственное распределение усредненных по ВЧ периоду электронной плотно-
сти (а), электрического потенциала (b), средней энергии электронов (с) и скорости нагрева
электронов (d) в гелии для давления газа Р = 0,03 (пунктирные линии) и 0,3 (сплошные

                                         линии) Тор, d = 6,7 см, j = l мА/см2 и N = 5000.



478

с уменьшением Р (рис. 5, а, с). Причины такого странного поведения Ue обсужда-

лись в работе [17], где было предсказано падение температуры электронов вплоть до

температуры газа в отсутствии межэлектронных столкновений. Интересно отметить,

что в гелии более высокая скорость нагрева электронов Wh =  ex e eeE v f dv− ∫
�

 в центре

разрядного промежутка соответствует наименьшей величине Ue. Данный нело-

кальный эффект невозможно получить в рамках гидродинамического или диффу-
зионно-дрейфового приближений.

Для того, чтобы проиллюстрировать разницу в электронной кинетике в

нерамзауровском и рамзауровском газах, мы рассчитали ФРЭЭ в гелии и аргоне.

ФРЭЭ, усредненная по ВЧ периоду, показана на рис. 6 для нескольких давлений

газа. Как и в эксперименте [8], рассчитанная ФРЭЭ в гелии не имеет пика низко-
энергетичных электронов. По форме ФРЭЭ на рис. 6, а напоминает максвеллов-
скую для всех значений давления газа. В аргоне (рис. 6, b) ФРЭЭ меняется от драй-
вестенской до би-максвелловской с понижением давления газа. При низком давле-
нии электроны разделены на две группы. Холодные электроны из первой группы

неспособны проникнуть в приэлектродный слой, и их омический нагрев пренебре-
жимо мал из-за минимума Рамзауэра в сечении упругого рассеяния (см. рис. 7). Бы-
стрые электроны из второй группы приобретают большую энергию в приэлектродных

Рис. 5. Пространственное распределение усредненных по ВЧ периоду электронной плотно-
сти (a), электрического потенциала (b), средней энергии электронов (c) и скорости нагрева
электронов (d) в аргоне для давления газа P = 0,03 (пунктирные линии) и 0,3 (сплошные

                                      линии) Toр, d = 6,7 cм, j = l мА/см
2
 и N = 5000.
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Рис. 6. ФРЭЭ в гелии (а) и в аргоне (b) в центре разряда для различных давлений газа при d = 6,7 cм, j = l мА/см
2
 и N = 5000.
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слоях и поддерживают горение разряда, обеспечивая ударную ионизацию. На

рис. 8 показана электронная температура (Те = 2[/е /3) в центре разряда (х = 3,35 см),

рассчитанная (кружки) и измеренная в [8] (треугольники) для d = 6, 7 см,
j = 1 мА/см2 и N = 5000. Уменьшение давления газа сопровождается падением Те

в аргоне, в то время как в гелии Те  монотонно возрастает. Расчетные и экспери-

ментальные данные хорошо согласуются (ошибка в пределах 20÷30 %) в диапазо-

не давлений Р = 0,03÷0,3 Тор, но при Р > 0,3 Тор расчеты дают гораздо большую

Те. Это несоответствие между расчетными и измеренными данными, возможно,

объясняется вкладом метастабильных состояний в ионизационную кинетику, осо-
бенно в гелии [14]. В нашей модели электронной кинетики процесс многоступен-
чатой ионизации не учитывается. При низком давлении газа согласование

с экспериментом гораздо лучше из-за дезактивации метастабильных атомов на

электродах и уменьшения роли многоступенчатой ионизации. Отметим, что в дан-
ной работе ионизационная кинетика не является предметом исследования.
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