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摘要

由热应力引起的铜硅通孔凸起是三维电子封

装中重要的可靠性问题，会影响到器件的功能和完

整性。为研究铜硅通孔凸起的机理，本文采用相场

晶体法从原子尺度模拟重现硅通孔的凸起过程。在

COMSOL Multiphysics 基本模块中，使用系数形式

将相场晶体模型的高阶非线性偏微分方程进行降

阶求解，通过在模型中加入“惩罚项”对铜硅通孔

施加载荷，从而实现在原子尺度模拟铜硅通孔在外

加载荷下的力学响应行为。仿真结果表明，硅通孔

在外加压缩载荷的作用下产生凸起现象，同时观察

到硅通孔内位错的滑移和攀移运动等现象。此外，

本文还使用扩散蠕变模型来解释铜硅通孔的凸起

行为。

简介

由 Gordon Moore 提出的摩尔定律极大地促进

了近 50 年来半导体制造业的发展，器件尺寸不断

缩小，单一芯片上集成的器件密度在不断增大。但

是，由于器件尺寸不能无限制地缩小，近些年摩尔

定律已经面临着巨大的挑战，半导体制造业正开始

过渡到“超越摩尔”(More than Moore) 的三维集

成[1]。比如，2013 年发布的 iPhone5s 所使用的 A7

处理器，就是典型三维集成形式——封装叠加封装

(Package on Package, PoP)[2]；2015 年超微半导

体公司 (AMD) 发布了采用微焊点（microbumps）

和硅通孔 (Through-Silicon-Via, Cu-TSV) 三维

集成技术的图形处理单元[3]。现阶段，通过铜硅通

孔将两个或多个硅晶片堆叠互连，已经被认为是实

现三维集成的一种关键技术[4]。然而，使用铜硅通

孔的大规模三维集成仍然处于初始发展阶段，存在

有大量的设计、工艺、检测和可靠性等问题需要解

决[5]。其中，被广泛关注且尚未有解决方案的可靠

性问题之一是，由于铜与硅的热膨胀系数相差较大，

在后端制程工艺 (BEOL, back-end-of-line)或者

电子器件在服役过程中，会在铜硅通孔末端产生显

著的界面剪切应力[6-7]，进而导致铜的凸起，而一

旦产生凸起，就会严重影响到 BEOL 层的功能和完

整性，从而导致器件的失效[8]。

随着封装的尺寸不断减小，已经有越来越多的

研究者意识到材料微观结构对封装可靠性有决定

性的影响。在现有工艺中，铜硅通孔的直径已经缩

减到几微米，甚至是亚微米级别[4]，多晶铜的结构

将会是硅通孔凸起的一个决定性因素。比如 H. 

Shin 和 X. Liu 等已大量使用同步辐射 X 射线微衍

射来表征硅通孔的应变[9-10]；而 T. Jiang 等使

用背散射电子衍射 (EBSD) 来研究通孔中多晶铜

的晶粒分布对铜凸起的影响[11-12]。然而，工程上

广泛应用的有限元热机械模拟手段在研究铜硅通

孔的凸起行为时，却发现模拟结果与已有的实验结

果不符。例如，C. Okoro 等的研究发现，当在研究

凸起与硅通孔尺寸之间的关系时，模拟的结果与实

验所得到的结果是相悖的，这是因为有限元热机械

模拟未将多晶铜结构加以考虑[13]。根据 C. Okoro

等人提出的观点，铜硅通孔的凸起可能是由位错运

动导致的塑性变形、晶界迁移、晶界滑移以及高温

蠕变等机制造成的[13]。因此，C. Okoro 等指出：

需要发展新的模拟方法来研究铜硅通孔的凸起行

为，新的模拟方法要能够将多晶铜的微观结构信息

及其复杂的变形机制加以考虑[13]。本论文从此思

路出发，采用相场晶体法 (phase field crystal 

method，下文简称 PFC) 模型，从原子尺度来模拟



铜硅通孔在外加载荷下的力学响应行为。

理论

PFC 模型引入序参量代表原子的局部平均密

度场，序参量则写成具有与晶体相同周期的平面波

形式，通过序参量构造系统自由能泛函，基于对自

由能泛函的变分就可以模拟材料微观结构演化的

动力学过程[14]。下文简单介绍双模近似 PFC模型，

这一模型可以模拟铜面心立方的晶体结构[15]。双

模近似 PFC 模型对应的序参量 𝜌𝜌 应该写为[15]：

𝜌𝜌 = �̅�𝜌 + 𝐴𝐴[𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐(𝑞𝑞𝑞𝑞) + 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐(𝑞𝑞𝑞𝑞)] +

                                 𝐵𝐵 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐(𝑞𝑞𝑞𝑞) 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐(𝑞𝑞𝑞𝑞)         (1)

式中的𝐴𝐴、𝐵𝐵和 𝑞𝑞 等都为常数，都可以通过自由能

泛函最小化的方法得到，计算可得 𝑞𝑞 = 1，而参数

𝐴𝐴 和 𝐵𝐵 的计算结果可以参考[16]。对应的自由能

泛函写为[15]：

𝐹𝐹[𝜌𝜌] = �𝑑𝑑𝑟𝑟 �
𝜌𝜌
2

[𝑟𝑟 + (∇2 + 1)2(∇2 + 𝑄𝑄2)2]𝜌𝜌 +
𝜌𝜌4

4 �

(2)

其中，𝑄𝑄2 = 2。为了对硅通孔施加载荷，采用 P.

Stefanovic 等提出的方法[17]，对系统的自由能泛

函进行相应的修改，加入“惩罚项”来对样品施加

应变，“惩罚项”的作用区域为硅通孔样品的边界：

𝐹𝐹[𝜌𝜌]′ = 𝐹𝐹[𝜌𝜌] + �𝑑𝑑𝑟𝑟 𝑀𝑀(𝑟𝑟)[𝜌𝜌(𝑟𝑟, 𝑡𝑡) − 𝜌𝜌(𝑟𝑟(�⃗�𝑣, 𝑡𝑡), 𝑡𝑡)]

(3)

其中， 𝑀𝑀(𝑟𝑟)控制“惩罚项”的作用区域，只有在作

用区域内 𝑀𝑀(𝑟𝑟) 才不等于零，在这些特定的区域内，

原子会在能量最小化原则的驱动下，随着

𝜌𝜌(𝑟𝑟(�⃗�𝑣, 𝑡𝑡), 𝑡𝑡) 所给定的应变速率与方向 �⃗�𝑣 对样品

施加应变，使样品发生变形。本文中使用的参数具

体 设 置 为 ： (𝑟𝑟, �̅�𝜌,𝐴𝐴,𝐵𝐵, |�⃗�𝑣|) =

(−1,0.59,−0.31,−0.14,1 × 10−3)。此外，本文中的

时间和长度都是无量纲形式。最后，基于对自由能

泛函的一阶变分，模型的控制方程形式写为：

𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕

= ∇2 𝛿𝛿𝐹𝐹
′

𝛿𝛿𝜕𝜕
           （4）.

数值模型

在使用 COMSOL Multiphysics 建立 PFC 模型

时，我们采用的是基本模块，即 Mathematica 模块

里面的 PDE Interfaces，而对应的方程形式选择系

数形式（Coefficient Form PDE）。

本文所建立的是二维模型，硅通孔为梯形硅通

孔，具体的尺寸如图 1 所示，注意图中的长度都是

无量纲的长度。由于 PFC模型的动力学方程 (4) 为

高阶非线性偏微分方程，在求解时，需要对方程进

行降阶求解。具体的方程设置如图 2a 所示。

硅通孔的边界条件是根据所施加载荷所决定

的，即通过 P. Stefanovic “惩罚项”的方法，施

加“收缩边界条件”或“拉伸边界条件”，详细设置

在下文进一步说明。整个模型分为 3 个求解过程进

行，依次求解样品凝固的过程，样品达到平衡过程，

对样品施加载荷的过程，如图 2b 所示。模型的初始

条件是通过通过在硅通孔中放置具有不同取向的

晶核，晶核的表达式由式 (1) 给出，硅通孔其余

区域则设置为均匀液相，在一定的过冷度 𝑟𝑟 下，求

解控制方程 (4)，系统将会发生凝固过程，最终会

得到具有多晶结构的硅通孔样品。

图 1. 硅通孔模型示意图，注意图中的长度都是

无量纲的长度。



(a)

(b)

图 2. COMSOL Multiphysics 模型示意图：（a）

对高阶非线性偏微分方程进行降阶；（b）模型的

具体设置。

实验结果

1.压缩应变的施加

为了施加压缩应变，对硅通孔样品的配置进行

了相应的更改，系统的配置如图 3a 所示。图中黑色

实线框中所示为梯形硅通孔样品，在其左右边界有

外加的原子层，通过式(2)的“惩罚项”，控制这一区

域内的原子沿特定方向运动，从而对多晶样品施加

压缩应变，如图 3a 所示意。所施加的应变是均匀

的，也即是说在同一个边界上，应变速率与方向都

是相同的。此外，硅通孔的上边界也放置了一个零

取向的晶粒，作为硅通孔的“覆盖层”，同时也可以

用来显示硅通孔发生凸起的情况。

对样品施加压缩应变能观察到位错的滑移与

攀移运动，如图 3 所示。由图 3b 和 c 可以看出，从

t = 7000 到 t = 8000，图中所标出的位错向上攀移了

一个原子层的距离。而图 3d 和 e 展示了位错的滑

移运动，在 t = 15000 到 t = 16000 时间段内，位错

沿着<01>晶向滑移了三个原子层的距离。

在压缩应变的作用下，硅通孔样品会产生凸起

现象，如图 4 所示，白色虚线勾画出凸起的形貌。

(a)

图 3. 在压缩应变作用下，硅通孔样品中位错的

运动：(b) t = 7000，(c) t = 8000， (d) t = 15000，

(e) t = 16000。其中，施加压缩应变示意图如白色

箭头所标示。而插图中的白色实线标记出不同时

刻下四个相同的原子平面。



图 4. 硅通孔样品在压缩应变作用下的凸起，白

色虚线勾勒出凸起的轮廓。

2.拉伸应变的施加

在施加拉伸应变时，系统的几何配置施加压缩

应变的配置相同，而与压缩的不同点在于，样品左

右边界的外加原子层运动方向与压缩变形模拟相

反，如图 5 所示。从图 5 可以看到，在拉伸应变的

作用下，晶粒之间的间距被拉大，晶界的厚度增大，

同时会在晶粒内部产生更多的缺陷。此外，对于样

品中单个独立的位错，在拉伸应变与压缩应变的分

别作用下，会具有相反的运动方向。另一个与压缩

变形不同的点是，对比图 4 和图 5，对硅通孔样品

施加拉伸应变至时刻 t = 30000，没有观察到凸起现

象。

图 5. 硅通孔样品在拉伸应变作用下的变形行

为，白色箭头为施加拉伸应变示意图。

3.扩散蠕变模型

通过模拟结果发现，铜硅通孔内晶粒的变

形可以使用扩散蠕变来进行描述。之前也有研

究人员提到这一观点，J. Messemaeker 等人使

用扩散蠕变模型预测了凸起高度跟硅通孔直

径的关系，发现与实验相吻合[18]。通常来说，

扩散蠕变是通过原子或者空位的扩散来实现

的，可以用以下关系式来描述[19]：

𝜀𝜀̇ ∝ 𝐶𝐶(1
𝑑𝑑

)𝑝𝑝             (5)

其中，𝜀𝜀̇ 是应变速率，𝐶𝐶 是与应力相关的常数，

而 𝑑𝑑 是平均晶粒直径。而晶粒指数 𝑝𝑝 是与扩散

蠕变机制相关，或者说，𝑝𝑝 = 2 代表了 Nabarro-

Herring 蠕变，而 𝑝𝑝 = 3 代表了 Coble 蠕变。

为了研究应变速率与晶粒尺寸的关系，改

变硅通孔内部的晶粒尺寸，从 5nm − 10nm 连

续改变。然后，计算硅通孔的凸起速率，即应

变速率。为了求得晶粒指数 𝑝𝑝 ，将式（5）两边

求对数，可以得到 ln �̇�𝜀 与 ln(𝑑𝑑−1) 成线性关系，且

对应的斜率为晶粒指数 𝑝𝑝 。结果展示如图 6 所示，  

将 ln �̇�𝜀  与  ln(𝑑𝑑−1) 关系画出。

同时本文还改变了载荷，将其对应的关系

也画出。这里改变载荷是通过改变式（3）“惩

罚项”中 𝑣𝑣 ����⃗  的方向，使之与水平方向成 𝜃𝜃 角度，比

如图 3a 中白色箭头所标示代表 𝜃𝜃 = 0°。通过拟合

得到 𝜃𝜃 = 0°, 30°, 60°三种载荷下，晶粒指数 𝑝𝑝 

分别为 2.24, 1.77, 2.29。这一指数表明，硅通

孔的凸起机制包括 Coble 蠕变和 Nabarro-Herring

蠕变的共同作用。另外，这一指数也表明，原子或

空位通过晶格扩散比通过晶界扩散造成的变形贡

献大，也即是说，Nabarro-Herring 蠕变的贡献较

Coble 蠕变大。



图 6. ln �̇�𝜀 与 ln(𝑑𝑑−1) 之间的关系。图中展示了三

种类型的载荷，即 𝜃𝜃 = 0°, 30°, 60°。

结论

仿真结果表明，硅通孔在外加压缩载荷的作用

下产生凸起现象，同时可观察到硅通孔内位错的滑

移和攀移运动等现象。相反，在外加拉伸载荷的作

用，没有观察到凸起现象。此外，本文还使用扩散

蠕变模型来解释铜硅通孔的凸起行为，结果表明凸

起的机制是 Coble 蠕变和 Nabarro-Herring 蠕变的共

同作用，而且 Nabarro-Herring 蠕变的贡献较 Coble

蠕变大。
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