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RESUMO

Neste trabalho estudamos um plasma de acoplamento capacitivo com fonte com radiofrequéncia de
13,56 MHz e pressdo a 13,33 Pa utilizando o cédigo finite elements method (FEM) para a simula¢do de
um modelo bidimensional de descarga de argdnio. E de extrema importancia conhecer o que ocorre na
camara de deposicdo de filmes finos na expectativa de alcangar a redugdo de custos na produgdo de filmes
finos. Os resultados demonstram, considerando o comprimento de Debye e pela evidéncia da presenca de
bainhas, o efeito de blindagem no plasma. A densidade de elétrons encontrada esta em concordancia com
o modelo global aproximado de descarga descrito previamente. Variagdes de parametros como a poténcia
fornecida, na faixa de 1 a 100 W, gerou um plasma mais energético com a densidade de elétrons entre
1,5%10" e 5x10'"® m=. No modelo foi possivel visualizar na distribuicdo espacial do plasma a formagdo e a
assimetria da bainha, o que possibilitou estabelecer a posicao de maior densidade nos eixos axial e radial.
Adicionalmente, essas distribui¢des demonstram regides ndo uniformes de densidade, o que é confirmado
pela observagdo experimental de uma maior erosdo do alvo, e os filmes depositados apresentam
espessuras menores das bordas axiais do substrato.

PALAVRAS-CHAVE: Plasma, Modelagem e simulagdo, Densidade dos elétrons.

ABSTRACT

In this work, we have studied a capacitive coupling plasma with source at 13.56-MHz radiofrequency and
pressure at 13.33 Pa using finite elements method (FEM) for the simulation of two-dimensional model. It
is extremely important to know what happens in the deposition chamber of thin films seeking results that
provide the production of thin films with less material resources. By the Debye length and the presence
of sheath, the results demonstrated the plasma shielding effect. A parametric study conducted by the
supplied power ranging from 1 to 100 W generated a more energetic plasma, and the initially obtained
electron density of 1.5x10" m= increased to 5x10'® m=. In the model, we could visualize the spatial
distribution of the plasma, which demonstrates the formation and asymmetry of the sheath and made
it possible to establish the position in which it reaches the highest density in the axial and radial axes.
Additionally, the density distribution confirmed the predisposition of the deposited films to have a smaller
thickness measurement on the axial edges of the substrate and the erosion of the target, resulting from
successive depositions, what is related to regions in which the plasma density is higher, presenting higher
target consumption.
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INTRODUCAO

Os filmes finos podem ser obtidos por uma variedade de técnicas disponiveis, tais como a deposi¢cdo por
evaporacdo, a deposigao fisica ou quimica a partir da fase vapor e a corrosdo por bombardeio idnico. A pulverizacdo
por radiofrequéncia (RF) ou sputtering RF é considerada uma importante técnica de deposi¢ao’. A deposi¢do ocorre
em uma superficie (substrato) pelo bombardeamento por fons (gas inerte) por meio da aplicacdo de alta energia
(plasma). O material ejetado do alvo é depositado em todas as dire¢des no substrato formando camadas do
material selecionado presente no alvo.

Um método disponivel para o estudo de técnicas de deposicdo é o desenvolvimento de modelos matematicos.
Podem-se obter, interpretar e validar resultados advindos de um modelo de um sistema fisico em estudo. O uso
do método de elementos finitos, que tem disponibilidade de modelo de plasma frio adequado para a simulagdo
de ambientes de deposi¢do assistida a plasma desde 2010, possui poucos estudos publicados, sendo o método
particle in cell/Monte Carlo collision, ou particula em célula/colisdes modeladas pelo método Monte Carlo (PIC/MCC),
0 mais reconhecido, com a precisdo de seus resultados ja comprovada por varios estudos independentes?.

Nesse contexto, 0 modelo busca compreender o que ocorre dentro da camara de deposi¢do da evaporadora
Prest Vacuo 600, que é um sistema constituido de uma camara de aco inoxidavel, um conjunto de bombas de
vacuo, controladores e injetores de gases, medidor de pressdo, uma fonte de tensao de corrente elétrica continua
(DQ)/RF para formagdo do plasma, um filamento de tungsténio, um suporte circular em que se acomoda o substrato,
um pulsador de alta tensdo negativa e dois imds permanentes. A camara apresenta formato cilindrico, com
600 mm de diametro e 500 mm de altura. Ela possui entradas que permitem a formagdo do vacuo, a injecdo de
gases, a excitacdo do plasma, o controle de pressdo e uma janela de vidro, como mostra a Fig. 1.

Figura 1: Interior de camara de deposicado.

No processo de deposicdo por sputtering, as propriedades dos filmes finos séo influenciadas pelos parametros
operacionais, como, por exemplo, a poténcia elétrica fornecida pela fonte de RF, a vazdo de argbnio (Ar), a
temperatura dentro da camara e no substrato, a pressdo de processo e o tempo de deposicdo. Além disso, temos
outros parametros importantes para o estudo, como a distancia entre o alvo e o substrato e a pressdo de trabalho.
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O plasma formado na evaporadora caracteriza-se como um de acoplamento capacitivo, em que o plasma é
iniciado e sustentado por um oscilante campo elétrico (RF) em uma regido entre dois eletrodos. A densidade do
plasma é calculada com base em alguns parametros inseridos no modelo, como: geometria, dimensdo e simetria;
composi¢do do gas; pressdo; poténcia RF; e coeficientes de emissdo secundaria.

Este trabalho foi desenvolvido com o objetivo de simular o que ocorre dentro da camara de deposicdo de filmes
finos da evaporadora Prest Vacuo, em que foi realizada a deposicdo por sputtering RF em trabalhos experimentais
ja executados no laboratdrio de filmes finos da Universidade Estadual de Santa Cruz (UESC). O trabalho feito no
laboratério consiste na deposi¢ao de filmes finos de 6xido de zinco e aluminio®. O estabelecimento de uma rotina
de simulagdo dos fenémenos fisicos do que ocorre dentro da camara em uma area limitada de interesse, ou seja,
proximo aos eletrodos, focando em distribuicdo de densidade e temperatura eletronica, na corrente e tensdo e no
potencial elétrico, tem como propdsitos reconhecer o comportamento desse plasma e avaliar alguns parametros
de deposicdo que podem influenciar na melhoria da producdo de filmes finos.

MATERIAIS E METODOS

Para a visualiza¢do da distribuicdo espacial da densidade do plasma na regido de interesse préxima aos eletrodos,
simulamos um modelo em duas dimens&es (2D). E necessario determinar as varidveis como dimens&o, geometria,
modelo e parametros alinhados com os mesmos parametros de deposi¢do dos estudos experimentais para a
comparacdo e validacdo desses resultados no modelo matematico.

As principais condi¢tes de contorno do modelo séo a geometria, a dimensdo e a simetria, a composicdo do gas,
a pressdo, a poténcia RF e os coeficientes de emissdo.

No software de simulagdo, selecionamos o estudo em 2D axissimétrico, ou seja, com simetria cilindrica e rotacdo
no eixo z. O médulo plasma em tempo periddico (ptp) foi selecionado como o tipo de estudo para a resolucdo
do problema nos dominios harmonico, periddico e estaciondrio. Inserimos as varidveis da Tab. 1. A geometria
inclui um ponto para ajudar na formacao da malha, para reducédo de nimero de graus de liberdade, criando uma
geometria que reduz a demanda do tempo de computagdo e requisitos de memdria.

Tabela 1: Parametros para as varidveis utilizadas na simulagdo em duas dimensdes.

Variavel Valor Descricdo
I 28 mm Comprimento (distancia entre os eletrodos)
R 80 mm Raio do catodo
R, 140 mm Raio do anodo
L, 3mm Comprimento material dielétrico em contato com o catodo
e W Poténcia
f 13,56 MHz Frequéncia
Py 13,332 Pa Pressdo do gas (0,1 Torr)
T, 350K Temperatura

Assim, na geometria foram inseridos dois retangulos: o retangulo 1, com comprimento de 140 mm e altura de
28 mm na posicdo inicial de 0 mm; e o retangulo 2, com 56 mm de comprimento e 30 mm de altura na posi¢do
de 88,28 mm. Foram feitos um chanfro de 6 mm e dois filetes nas extremidades do chanfro com 3 mm, e inseriu-se
um ponto na posi¢cao 80 mm para identificar e gerar a malha, o que simplifica os calculos. Adicionou-se entre os
retangulos um segmento de reta para separar as areas na malha em que, posteriormente, se realizou refinamento
apenas na regido de maior intera¢do do plasma, como se observa na Fig. 2.
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Figura 2: Geometria final em duas dimensdes do modelo modelado no Comsol Multiphysics. (a) Um explicativo da geometria
adicionado; (b) a geometria final.

O estudo do plasma no Comsol Multiphysics pelo método dos elementos finos (MEF) é realizado apenas em
um sistema para a qual ha colisdo entre elétrons e ions. As colisBes de elétrons sdo caracterizadas por se¢des
transversais que precisam ser fornecidas pelo usuario. Como o argbnio possui um esquema de reac¢8es simples,
usamos uma quimica que descreve sete reacdes de volume envolvendo elétrons, ions atdmicos e nivel concentrado,
representando os estados de argbnio 4s.

Para a insercao do argdnio no modelo, foi utilizado o arquivo de dados especificos disponivel no banco de dados
do software*. Considerou-se que o fon usa sua energia interna para extrair um elétron da parede com probabilidade
de 0,07 e energia média de 5,8 V. O coeficiente de aderéncia foi igual a 0, e isso significa que entendemos que as
perdas para a parede seriam toda a superficie, excluindo apenas o eixo de simetria, que foi rotacionado.

Assim, vamos adicionar uma malha especifica apenas na geometria de base, regidao em que se situam os eletrodos,
e usar 30 elementos na dimensdo extra que representam um periodo de RF, além de imputar a temperatura inicial
T, a pressdo do gas p, e as propriedades de densidade e energia dos elétrons no transporte. Especificamos a
mobilidade em 3x10° (cm?/(V-s)/0,1).

Outra condi¢do de contorno adicionada foi a identificacdo do eixo de simetria em que ocorre a rotacao da
geometria. Definiu-se o alvo ou eletrodo (catodo) como uma superficie metélica em que foram adicionadas a
poténcia P, e a frequéncia f, e foi especificado o uso da fonte do tipo RF e DC com a opgao DC self-bias. O material
dielétrico e o terra estdo localizados conforme a Fig. 3.
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Figura 3: Geometria criada com a identificagdo de eletrodo catodo (alvo), anodo (terra) e material dielétrico.
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E muito mais estéavel configurar o eletrodo com uma poténcia fixa em vez de uma voltagem. Isso permite que
0s contatos e terminais sejam acionados diretamente com uma poténcia fixa, em vez de uma tenséo fixa, o que
aumenta a estabilidade numérica.

Para gerar a malha e minimizar o numero de graus de liberdade, foi criada uma malha na dire¢ao axial e radial
em que ocorre a descarga, regido 1, e usamos uma malha mais grossa na regido 2 (Fig. 4). Entdo, a geometria foi
mapeada, e definiu-se uma malha para cada regido. Na malha perto dos eletrodos (regido 1), na qual a energia
é absorvida, executamos uma distribuicdo de 600 elementos e refinamento apenas nessa regido em que ocorre
a descarga e mostra grandes gradientes. Na segunda regido (regido 2) foi utilizada uma malha triangular livre.
Finalizado o processo, realizou-se a simulacdo, que teve duracdo total de 45 minutos.
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Figura 4: Formacdo da malha com distribuicdo especifica para cada regigo.

A UESC possui a licenca de uso do software Comsol Multiphysics, o qual esta disponivel para acesso no Nucleo de
Biologia Computacional e Gestdo de Informacdes Biotecnoldgicas. Nesse modelo, para a execug¢do das simulagoes,
foi necessaria a utilizagdo de um computador com 24 GB de memdria RAM.

RESULTADOS E DISCUSSAO

A complexa fisica do plasma com acoplamento capacitivo apresenta desafios para a realizacdo de simula¢des
numéricas em razado da existéncia de uma bainha de plasma, do comportamento dinamico do plasma e do grande
numero de ciclos de RF necessarios para atingir um estado estacionario periddico. Deposi¢do de energia no plasma
¢ altamente ndo linear, e 0 campo elétrico na bainha do plasma pode levar a instabilidades numéricas.

Os resultados apresentados sdo para 1 W de poténcia absorvida pelo plasma no modelo. Na Fig. 5, visualiza-se
a densidade dos elétrons. Nesse grafico podemos observar a baixa densidade na regido préxima aos eletrodos,
comportamento ja esperado. Isso se da por causa da blindagem de Debye, por intermédio da qual as particulas do
plasma tendem a neutralizar qualquer carga elétrica que seja nele inserida. A distancia caracteristica dessa blindagem,
chamada de comprimento de Debye, faz com que os elétrons e fons sejam confinados pelo potencial dessas regiées.
E possivel calcular o comprimento da bainha usando as Egs. 1 e 2 e a densidade dos elétrons pela Eq. 3.

EOTe
Ape = 1
De en, M
GOTe
Ape = 2
De eno (2)
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em que: A,, = comprimento de Debye (m); €, = Permissividade no vacuo (8,854 x 10" F/m); T, = Temperatura
do elétron (eV); e = Carga elétrica do elétron (1,602 x 107 C); n, = Densidade do plasma (m?); n_ = Densidade do
elétron (m?); P_.. = Poténcia (W); u, =Velocidade de Bohm (m/s); A, = Area efetiva do plasma (m?); €, = Energia total
equivalente da tensdo (V).
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Figura 5: Densidade dos elétrons para visualizacdo da distribuicdo em duas dimensdes.

Na Tab. 2 exibimos os resultados obtidos da T, e n, pelo Comsol Multiphysics e, com base nesses resultados,
calculamos o comprimento de Debye.

Tabela 2: Varidveis usadas para o calculo do comprimento de Debye e o resultado encontrado para o modelo em uma dimensdo.

Variavel Descricdo Comsol
T, Temperatura do elétron 11,9 eV
Ne Densidade do elétron 1,55 x 10" m=
A Comprimento de Debye 0,651 mm

Esse resultado mostra que a bainha demonstrada no grafico esta em concordancia com a Eq. (2), sendo um dos critérios
de existéncia do plasma a quase neutralidade. Ou seja, 0 campo elétrico perturbativo que surge no interior de um plasma
deve anular-se (blindagem de Debye) para distancias maiores que A,.. Para validagdo dos resultados apresentados na
simulacdo (Fig. 6), determinamos a densidade de elétrons no centro do plasma (1/m?) com base no modelo analitico®.

O resultado encontrado para a densidade do plasma foi igual a 2,05x10" m=3, préximo do alcancado na simulacdo,
de 1,55x10" m3, considerando aproximag¢des definidas pelo modelo simplificado proposto na referéncia. Embora
a densidade eletronica seja muito baixa em comparagdo aos valores encontrados na literatura, préxima a 10'*m=¢,
podemos afirmar que esse plasma possui as densidades eletronicas em bom acordo com o modelo tedrico. Esses
parametros caracterizam o plasma formado nessa simulagdo como pouco energético, o que é justificado em razdo da
baixa poténcia entregue ao plasma (1 W).

Neste estudo, o objetivo foi obter uma solugdo a 100 W conforme a poténcia utilizada nos estudos experimentais da
evaporadora. Para isso, comecamos a simulagdo com 1 W na condi¢do inicial para posteriormente atingir 100 W, sendo
mais facil comegar com uma poténcia baixa e depois varrer a energia até que a poténcia desejada fosse atingida. Definir
um incremento de poténcia méaxima para o solucionador paramétrico torna a convergéncia mais suave a medida que a
poténcia € aumentada. A Fig. 6 mostra a simulacdo da densidade com o estudo paramétrico variando a poténcia fornecida
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ao plasmade 1 a 100 W. Visualizando um aumento significativo da densidade, alcangam-se valores préximos ao desejado.
Quando inserimos poténcias maiores que 100 W, as interagdes numéricas ndo convergem para uma soluggo.
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>3 /T~ \ 9OW
5| B — 80w

e W — 70W

Densidade dos elétrons (1/m?3)

10 15 20 25

coordenada x (mm

o
U

Figura 6: Estudo paramétrico da densidade do plasma. Aumentou-se a poténcia fornecida ao plasma de 1 a 100 W em modelo
unidimensional a partir da distancia entre os eletrodos (28 mm).

Podemos verificar na Fig. 7 a distribuicdo da densidade de elétron no plasma. Nessa regido o plasma formado
dentro da bainha ndo tem um comportamento simétrico considerando o eixo x (axial) nem o eixo y (radial). Com
essa analise, executamos uma sele¢do nos eixos radial e axial levando em conta a posi¢do, dentro da camara, da
amostra e dos eletrodos. E necessario salientar que é nessa posicdo (no centro), dentro da camara do reator, que
acomodamos o substrato durante o processo de deposi¢do dos filmes finos. Se observarmos o eixo de simetria na
simulagdo, podemos entender por que na producdo desses filmes o crescimento apresenta valores menores de
espessura nas bordas das amostras. Podemos observar o valor baixo no centro da camara, quando o comparamos
com os resultados na dimensdo 1,55 x 10" m=. Pela Fig. 5, as maiores densidades ndo estdo nessa posi¢do. Para isso,
geramos os graficos novamente e escolhemos os pontos y = 14 mm para o eixo axial e x = 55 mm para o eixo radial,
que apresentam a maior densidade de elétrons, conforme a Fig. 8.
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Figura 7: Distribuicdo da densidade de elétrons no eixo axial, com raio do alvo igual a 80 mm.
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Figura 8: Distribuicdo da densidade de elétrons no eixo radial, com distancia de 25 mm entre alvo e substrato no ponto em que x = 55.

Essa distribuicdo da densidade é um resultado importante quando a relacionamos com o que acontece durante
0 processo de deposicdo. Essa formagdo mostra o local de maior densidade de elétrons e, com isso, podemos
associa-la a maior area de incidéncia dos elétrons no alvo. A geometria representada na Fig. 5 pode ser vinculada
a erosdo gue ocorre no alvo apos sucessivas deposi¢es de filmes finos (Fig. 9).

Figura 9: Alvo (zinco) utilizado para a deposicdo de filmes finos de ¢xido de zinco.

CONCLUSOES

O conhecimento do comportamento do plasma permite avaliar a influéncia de diferentes parametros para a
deposicdo de filmes finos, como a densidade dos elétrons, a temperatura, o potencial elétrico, a corrente e a
tensdo, além da distribuicdo espacial do plasma, o que deve favorecer a deposicdo de filmes finos em uma regigo
mais préxima das amostras. Neste trabalho, apresentamos um modelo bidimensional para aplicacdo de plasma
pelo método de simulagdo por elementos finitos.
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Na abordagem desenvolvida foi verificada a presenga da distancia de Debye, um critério importante que caracteriza
0 comportamento em grupo do plasma e a formacdo da bainha. A formacdo dessa blindagem diferencia o modelo de
gés apenas ionizado e um plasma. E possivel visualizar tal comportamento nesse modelo e a variacdo dessa formacdo
da bainha entre os eletrodos, além de como a distancia de Debye é menor se comparada ao tamanho total do
plasma, demonstrando que as intera¢8es do interior do plasma sao mais importantes do que aquelas que ocorrem
nas bordas. A densidade de elétrons indica esse comportamento de quase neutralidade do plasma confirmando que
a maior amplitude de densidade se encontra no centro do plasma. A compatibilidade dos resultados simulados com
o modelo global para a densidade dos elétrons valida as equag¢des contidas na simulacdo.

Apesar da desproporcionalidade em relagdo a geometria do equipamento (diametro do alvo e distancia dos
eletrodos), os resultados da simulacdo, considerando os eixos axial e radial, apresentam padrdes compativeis com
as medidas que idealmente deveriam ser utilizadas.

Para variagdes na poténcia de 1 a 100 W, houve aumento na densidade de elétrons gerando um plasma mais
energético, entretanto o modelo alcangou o limite de 100 W, ndo permitindo o incremento de maiores poténcias,
mas foi possivel verificar que com o aumento da poténcia ocorre o0 aumento da densidade dos elétrons, apontando
crescimento linear.

Ainda, observamos que ao longo dos eixos axial e radial a distribuicdo da densidade de elétrons ndo se apresenta
de forma simétrica. Realizamos um estudo para a identificacdo da regido em que ocorre a maior densidade para
melhor posicionamento das amostras. Nesse sentido, espera-se que nessa posi¢do ocorram melhores taxas de
deposicdo, distribuicdo e reducdo de falhas nas bordas do substrato.

Finalmente, com base nos resultados deste trabalho, foi simulado um plasma com caracteristicas préximas
da camara de deposicdo do Laboratério de Filmes Finos. Além disso, os parametros de deposicdo de entrada
mostraram concordancia com os resultados paramétricos apresentados (poténcia e pressdo), confirmando os
resultados experimentais de deposi¢do.

A simula¢do da maquina de deposicdo possibilitou identificar a falha apresentada no consumo do alvo, por meio
da assimetria da formacdo do plasma pelo posicionamento nos eixos axial e radial e cujo resultado encontrado
diverge do esperado inicialmente, que seria um desgaste maior no centro do disco e a formacdo do plasma e
densidade de elétron maior no centro do eixo de simetria.
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