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SiC 半导体不同晶面氧化机理及动力学的研究进展
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摘    要    SiC 作为一种综合性能优异宽禁带半导体，在金属氧化物半导体场效应晶体管中具有广泛的应用.  然而 SiC 热氧化

生成 SiO2 的过程具有各向异性，导致不同晶面上的氧化速率差异较大，这会对半导体器件的性能产生不利影响，因而研究

SiC 各个晶面上 SiO2 的生长规律尤其重要.  建立有效合理的动力学模型是认识上述规律的有效手段.  本文从反应机理和拟

合准确度两方面对目前具有代表性的改进的 Deal-Grove 模型（Song 模型和 Massoud 经验关系式）以及硅碳排放模型（Si−C

emission model）进行系统研究和比较.  在此基础上，分析已有模型的优缺点，提出本课题组建立的真实物理动力学模型应用

的可能性，为 SiC 不同晶面氧化动力学的准确描述提供进一步优化和修正思路.

关键词    SiC；金属氧化物半导体场效应晶体管；Deal-Grove 模型；晶面；氧化
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ABSTRACT    In  recent  years,  efficient  electrical  equipment  for  reducing  energy  consumption  has  drawn  increasing  worldwide

attention.  Although  silicon  (Si)  has  been  used  as  a  power  semiconductor  device,  its  improving  effect  on  the  performance  of  power

semiconductor devices is greatly limited by its physical characteristics. Compared with Si, silicon carbide (SiC) as a type of wideband

gap semiconductor has more excellent comprehensive physical properties in power device applications, including a triple wideband gap,

a triple high thermal conductivity, and a tenfold breakdown electric field. Moreover, SiC can form silicon dioxide (SiO2) on the surface

through  thermal  oxidation,  which  plays  an  important  role  in  device  manufacturing  technology  as  an  insulating  layer.  Based  on  these

properties,  SiC  has  gradually  replaced  Si  as  the  preferred  material  of  power  devices  used  in  metal  oxide  field-effect  transistors

(MOSFETs). The structure of a MOSFET contains a polysilicon-oxide layer (mostly SiO2)-SiC or diamond as the core. This structure is

exactly equivalent to that of a capacitor, with SiO2 as the dielectric medium in the middle, and the capacitance value is determined by the

thickness and dielectric coefficient of SiO2. However, the anisotropic process during the thermal oxidation from SiC to SiO2 results in a

large  difference  in  oxidation  rate  on  different  crystal  faces,  which  adversely  affects  the  performance  of  semiconductor  devices.

Therefore,  studying  the  growth  law  of  SiO2 on  each  crystal  surface  of  SiC  is  of  vital  importance.  Effective  and  reasonable  dynamic

models  are  expected  to  clarify  the  behavior.  In  this  paper,  the  representative  modified  Deal-Grove  model  (Song  model  and  Massoud

empirical  relation)  and  Si−C  emission  model  were  researched  and  compared  systematically  in  terms  of  the  reaction  mechanism  and

fitting accuracy. On this basis, the advantages and disadvantages of the models were analyzed, and the possibility of the application of 
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the  real  physical  picture  model  established  by  our  research  group  was  proposed,  which  can  further  contribute  to  optimization  and

modification for the precise description of the oxidation kinetics of SiC on different crystal faces.

KEY WORDS    SiC；MOSFET；Deal-Grove model；crystal face；oxidation

 

近年来，世界各国都要求提高电力设备的效

率以降低能源消耗 .  尽管硅 (Si) 作为功率半导体

器件已获应用，但受限于其物理特性，Si 对功率器

件性能的提升已达到极限.  碳化硅 (SiC) 是一种宽

带隙半导体，相对于 Si 来讲，在功率器件应用中具

有更优异的综合物理性能，如三倍宽带隙、三倍高

导热性和 10 倍击穿电场等[1].  此外，与 Si 类似，SiC
也可以通过热氧化在表面生长二氧化硅（SiO2），该

产物作为绝缘层在器件制造技术中具有重要的作

用.  基于此，SiC 已逐步取代 Si 成为功率器件的优

选材料[2].
得益于 SiC 材料的上述优点，研究者对 SiC 在

金属氧化物半导体场效应晶体管 (MOSFET) 中的

应用进行了大量的探索 [3−4].  MOSFET 在结构上是

以多晶硅−氧化物层（多为 SiO2）−SiC 或金刚石 [5]

为核心，这样的结构正好等同于一个电容器，中间

的 SiO2 为电容器中介电质，而电容值由 SiO2 的厚

度和介电系数决定 .  MOSFET 广泛应用于模拟电

路和数字电路中，作为栅极绝缘层的 SiO2 是通过

SiC 氧化形成的 [6−9].  在应用过程中 SiC 的通断电

阻明显高于预期值且其通道迁移率非常低，这是

由于不同 SiC/SiO2 界面处的氧化状态差异性造成

的.  尤其对于非平面的 MOSFET 器件来说，SiC 不

同晶面取向上的氧化速率对其结构和性能有重要

的影响 [2]，因此了解 SiC 不同晶面取向上的氧化过

程显得尤为重要.
动力学模型是认识和分析材料反应过程的有

效工具 .  但常规动力学模型都是从 SiC 整体来考

虑氧化问题的，这样的处理无法揭示 SiC 不同晶

面氧化的差异性 .  Deal-Grove 模型是 1965 年 Deal
和 Grove 针对 Si 的氧化动力学研究建立的 [10]，得

益于对化学反应和扩散控速过程的综合考虑，该

模型在金属和陶瓷材料等领域得到了推广应用 .
然而，SiC 氧化时不同晶面存在各向异性且涉及

到 CO 的外扩散，这与 Si 的氧化过程存在明显不

同，因而 Deal-Grove 模型在描述 SiC 不同晶面的氧

化过程时存在局限性.
近年来，很多学者通过对 Deal-Grove 模型进行

改进 [11−13] 或建立新的氧化动力学模型 [14−15] 以期达

到精确描述 SiC 不同晶面氧化过程的目的.  其中，

Song 模型 [11]、Massoud 经验关系式 [12] 和硅碳排放

模型 [15] 是具有代表性且获得应用验证的.  本文将

对上述三种模型进行重点介绍，并通过反应机理、

模型预测曲线与实验数据的拟合情况两方面的研

究对其优缺点进行比较，在此基础上，探讨了本课

题组基于反应机理建立真实物理动力学模型应用

的可能性，为精确描述 SiC 不同晶面氧化的动力

学模型改进提供思路. 

1    SiC不同晶面取向的氧化动力学机理

(0001)(
0001

)研 究 表 明 [11,16−17]， SiC 的 Si 面 和 C 面

氧化过程存在显著差异 .  Ito 等 [18] 利用密度

泛函理论对 SiC 不同晶面进行电子结构计算，用

图例表示 SiC 的硅表面和碳表面的初始氧化过程.
图 1 是 SiC 的 C 面和 Si 面与 O 结合的过程示意图[18].
从图 1（a）～（d）可以看出，氧气进入 C 面后会替换

表面最上层的 C 原子形成三配位 O 原子（图 1（b）
所示） .  随后形成 SiO−C 键，经历重排后稳定为

Si−O 键，形成了如图 1（c）所示的具有两个 Si−O 键

的局面.  随着最上层的 C 原子逐渐被取代，最终形

成图 1（ d）的类 SiO2 层 .  不同于 C 面，氧气进入

Si 面后（图 1（e）～（h）），O 原子优先与吸附的 Si 原
子和最上层 Si 原子结合，形成 Si−O−Si 键（图 1（f）
所示） .  随着 O 原子的增多，第二层其中的一个

C 原子解吸、O 原子吸附在表面弥补位置，从而形

成四配位 O 原子（图 1（g）所示）.  随着 O 原子的进

入，逐渐形成 SiO−C 键、Si−O 键、Si−Si 键，最终形

成 Si−O−Si 结构，如图 1（h）所示.
上述观点在 Matsushita 的工作中也得到验证[19].

Matsushita 发现碳在硅表面和碳表面的湮灭过程

有很大的差异：在 C 面上，碳原子以 0.7 eV 的离解

势垒直接与底物分离为 CO 分子 .  CO 分离后，界

面处出现了 3 倍的协调氧原子且保留高密度的

C 悬键；在 Si 面上，C 原子在界面上形成碳纳米团

簇（有几个原子构成，有单键也有双键），界面处的

悬键数量较 C 面少 .  在分子动力学  (MD) 模拟中，

CO 分子以 2.8 eV 的离解势垒从碳纳米团簇中分

离.  在 Si 面和 C 面上 CO 形成过程中，由于形成过

程不同、离解势垒相差较大，导致 Si 面和 C 面的

氧化过程存在显著差异. 
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2    Deal-Grove模型及其改进模型
 

2.1    Deal-Grove模型

Deal-Grove 模型突破了先前模型在反应过程

中将界面反应和扩散过程割裂考虑的局限 [10].  基
于对 Si 反应本质的认识，实现了对上述反应步骤

的综合考虑，提出了氧化物的生长遵循如下关系：

X2+AX = B (t+τ) （1）

其中，X 是氧化物厚度， t 是氧化时间，τ 是初始阶

段 Si 在薄氧化区（X<0.05 μm）氧化的时间，与初始

厚度有关 .  Deal-Grove 模型同时考虑了氧化过程

前期化学反应的控制速率步骤和后期扩散反应控

制速率步骤（图 2），将前期受化学反应速率控制的

氧化过程定义为线性增长过程，其速率常数为

B/A；将后期受扩散速率控制的氧化过程定义为抛

物线增长过程，其速率常数为 B.
基于此，Deal-Grove 模型在其提出的很长一段

时间内，广泛应用于不同材料氧化行为的描述.  但
Deal-Grove 模型在应用于描述 SiC 氧化过程时[21−22]，

发现模型计算结果与实验数据吻合度不高，尤其

是氧化厚度小于 20 nm 时，SiC 中 C 面和 Si 面的氧

化物生长速率比 Deal-Grove 模型给出的预测结果

要高得多.  分析发现，一方面，针对 Si 的氧化建立

的 Deal-Grove 模型没有考虑反应过程产生的气体

产物对反应的影响，而这在处理 SiC 氧化过程中

是不可忽略的；另一方面，SiC 氧化速率对晶面取

向的依赖性也远远大于 Si[16−17].  因此在描述 SiC 不

同晶面氧化规律方面，Deal-Grove 模型的改进研究

得到了广泛关注. 

2.2    Song模型及应用

Song 模型 [11] 用气体进入氧化层的速率表达

SiO2 的生长速率，同时考虑了 SiC 氧化过程中气

体产物的外扩散过程.  如图 3 所示，SiC 氧化过程

可以分为五个步骤：

（1）氧气输送到氧化物表面；

（2）氧气通过氧化膜扩散；

（3）在氧化物/SiC 界面处与 SiC 反应；

（4）产物气体通过氧化膜向外扩散；

（5）产物气体从氧化物表面向外逸出.
C∗图中 为气体平衡浓度，不同下角标对应相应

 

(a) (b) (c) (d)

(e) (f) (g) (h)

图 1    SiC 的 C 面和 Si 面 O 结合表面的侧面图（红色原子表示 O 原子，橙色原子表示 Si 原子，绿色原子表示 C 原子）[18]. （a～d）C 面随着氧气含

量递增的氧化过程；（e～h）Si 面随着氧气含量递增的氧化过程

Fig.1    Side views of typical configurations of O-incorporated surfaces on the C-face and Si-face of SiC (Orange, green, and gray circles denote Si, C, and
H  atoms,  respectively) [18]:  (a−d)  the  oxidation  process  of  the  C-face  with  increasing  oxygen  content;  (e ‒h)  the  oxidation  process  of  the  Si-face  with
increasing oxygen content
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图 2    Deal-Grove 定义的线性−抛物线时间规律的动力学过程[20]

Fig.2    Dynamics  process  of  the  linear−parabolic  time  law  defined  by
Deal-Grove[20]
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CS

h

C

气相的平衡浓度.  为在给定时间氧化物外表面

的气体浓度，不同下角标对应相应气相的气体浓

度 .  为气相传输系数，不同下角标对应相应气相

的传输系数.  D 为气体在氧化物中的扩散系数，不

同下角标对应相应气相的扩散系数 .  为气体浓

度，不同下角标对应相应气相的浓度.
通常认为上述过程中第（1）步和第（5）步不太

可能是氧化过程的限速步骤，因此需要考虑第

（2）、（3）、（4）步中的进入和逸出的气体通量问题.
氧化物层的增长速率和气体通量的关系可以用下

式表述：

dX0

dt
=

F
N0

（2）

X0

N0

其中， 是氧化物层的厚度，t 是氧化时间，F 是气

体通量， 是进入氧化物层的每单位体积氧化剂

分子的数量.

h≫ Kf Kr

C∗O2
≫C∗CO

将公式（2）和 Deal-Grove 模型方程（公式（1））
进行联立得到系数 A 和 B.  在 SiC 的热氧化过程

中，氧气流向氧化产物表面的过程通常不作为一

个限速步骤考虑，所以 或 ，或者两者兼而

有之.  同时在氧化过程中， .  根据以上条

件可以得到线性速率常数 B/A 和抛物线速率常数

B 的表达式：

B
A
=

(
KfC∗O2

−KrC∗CO

)
/N0

1+
1.5Kf

hO2

+
Kr

hCO

≈
C∗O2

N0
Kf （3a）

B =

(
KfC∗O2

−KrC∗CO

)
/N0

1.5Kf

DO2

+
Kr

DCO

（3b）

其中，Kf，Kr 分别是正向反应速率常数、反向反应

速率常数.
Song 模型中详细地表述了以下三种情况时速

率常数的表达式：

①在线性增长过程中，如果界面反应是限速

步骤，则线性速率常数 B/A 的表达式为：

B
A
≈

C∗O2

N0
Kf （4）

②在抛物线生长的过程中，扩散过程可能是

反应的限速步骤.  如果氧的内扩散是限速步骤，则

抛物线速率常数 B 的表达式为：

B ≈
C∗O2

1.5N0
DO2 （5）

③如果 CO 的外扩散是限速步骤，则抛物线速

率常数 B 的表达式为：

B ≈
C∗O2

Kf

N0Kr
DCO （6）

可 见 ， Song 模 型 在 Deal-Grove 模 型 的 基 础

上，丰富了 SiC 氧化过程中抛物线生长行为占主

导地位时限速步骤的可能性，即不再只是氧的内

扩散，还有可能是 CO 的外扩散 .  SiC 不同晶面的

氧化可能存在其中一种或两种扩散，模型详细表

述了两种扩散作为限速步骤时的速率常数，为描

述不同晶面的氧化过程提供了方案 .  基于此，

Song 模型可以更准确地描述和预测 SiC 的氧化

行为 [23−24].

(0001)/
(
0001

)
基于上述优点，Song 模型在描述 4H-SiC 晶片的

不同晶面氧化行为方面已进行应用[11].  实验中采用

的是沿 方向切割抛光成约为 5 mm×

5 mm 的 SiC 晶片（n 型）.  清洗后，立即将晶片装入

氧化炉中，在常压和氧流量为 1 L·min−1 的条件下

进行不同温度（ 950～ 1150 ℃）的氧化处理 .  取
1050～1150 ℃ 的实验数据与 Song 模型计算曲线

作图 4.  从图 4（b）中可以看出，Song 模型针对 C 面

的计算结果与实验数据取得较好拟合，拟合数据

与实验数据之间的误差约为 3.1%，而 Si 面上的计

算结果与实验数据出现一定偏差，误差约为 7.2%
（图 4（a））.  Song 模型没有考虑到 Si 面的氧化初期

存在非稳态增长的情况，这应该是造成了该模型

在描述 Si 面氧化行为时误差较大的主要原因. 

2.3    Massoud经验关系式及应用

根据 Deal-Grove 模型，氧化发生在 SiO2/Si 界
面，由氧气扩散到界面处与 Si 反应 .  但 Si 在 SiO2

厚度很薄时（X<0.05 μm）的生长速率与 Deal-Grove
模型预测的结果相差较多 [21−22].  所以 Massoud 等

将初始阶段的 Si 氧化视为非稳态过程 [12]，在 Deal-
Grove 模型的基础上增加了一个描述初始增长速

率的系数得到了 Massoud 经验关系式.  Massoud 经

验关系式是将公式（1）重写为微分形式并添加一
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图 3    考虑气体产物外扩散的 SiC 氧化示意图[11]

Fig.3    Schematic of SiC oxidation considering external diffusion of gas
products[11]
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个指数项：

dX
dt
=

B
A+2X

+ J exp
(
− L

X

)
（7）

(X≪ A/2)当界面反应为速率控制步骤 时，公

式（7）可以化简为：

dX
dt
=

B
A
+ J exp

(
− L

X

)
（8）

(X≪ A/2)当扩散为速率控制步骤 时，反应速

率表达式即为公式（7）.  其中 J 是指数因子，L 是特

征长度，X，t，B，A 的物理意义与公式（1）相同.
Goto 等发现 Massoud 经验关系式与传统的 Deal-

Grove 模型相比，对 SiC 氧化过程的曲线拟合效果

更好 [13].  同时发现 SiC 的 C 面，a 面和 Si 面的氧化

活化能之比接近 1∶2∶3.  如图 5 所示，当 SiC 衬

底表面上的 Si 原子被氧化时，C 面上有一个 Si−C
键要被破坏，a 面上有两个 Si−C 键要被破坏，Si 面
上有三个 Si−C 键要被破坏.  因为活化能的比例与

晶面取向之间断裂的 Si−C 键数的差异相同，所以

限速界面反应中的氧化活化能应与晶面上破坏的

Si−C 键键能有关 .  因此，在实验中可以通过计算

不同晶面氧化时的活化能，来判断当前的氧化速

率受哪一晶面上的氧化反应影响，进而确认反应

的限速步骤 .  此外，运用 Massoud 经验关系式时，

如果测量更加密集的生长速率数据，可以得到更

精确的生长速率曲线和合适的氧化速率参数 [25]，

被用作 4H-SiC 氧化的高精度二维和三维模拟[2].
Goto 等 [13] 以 4H-SiC 的 Si 面（n 型，偏离轴心

8°）和 C 面（n 型，偏离轴心 0.5°）为研究对象，在温

度区间为 900～1200 ℃、氧流量为 1 L∙min−1、氧分

压为 1.01325×105 Pa 的条件下进行氧化实验 .  取
900～1150 ℃ 部分实验结果与 Massoud 经验关系

式计算曲线作图 6.  在图 6 中可以看出，Massoud
经验关系式在 Si 面的预测曲线与实验数据的拟合

程度比 Song 模型要好，误差值约为 4.9%.  这是因

为 Massoud 经验关系式考虑了氧化初始阶段的生

长速率非稳态增长现象，更加符合 SiC 氧化前期

的特点 .  而 Massoud 经验关系式在 C 面的预测曲

线与实验数据的拟合程度却出现误差比 Song 模

型大的情况，约为 8.1%.  Massoud 经验关系式只引

入了氧化初始阶段的非稳态问题，但并没有考虑

CO 的外扩散，这很有可能是导致其在描述 C 面氧

化时误差值变大的原因. 
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图 4    Song 模型计算结果（实线）和 4H-SiC 氧化实验结果[11]（散点）对比图. （a）Si 面氧化物的厚度与时间和温度的函数关系；（b）C 面氧化物的厚
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Fig.4    Comparison of calculation results of the Song model (solid curves) and experimental results of 4H-SiC oxidation[11] (scatters): (a) oxide thickness
as a function of time and temperature for dry thermal oxidation of the Si-face of 4H-SiC; (b) oxide thickness as a function of time and temperature for dry
thermal oxidation of the C-face of 4H-SiC
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图 5    不同晶面 Si–C 键氧化过程演变示意图（橙色箭头表示 Si 背键）[13]. （a）Si 面；（b）a 面；（c）C 面

Fig.5    Schematics of Si–C bonds on the SiC surface (the orange arrow denotes a Si back-bond)[13]: (a) Si-face; (b) a-face; (c) C-face
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3    硅碳排放模型及应用

R1 R2

R′1 R′2

在上述基于 Deal-Grove 模型的两种改进模型

中，C 的氧化及排放和 Si 的前期非稳态氧化无法

同时兼顾 .  为解决这一问题， Kageshima 等 [14]、

Hijikata 等 [15] 建立了新的氧化动力学模型，即硅碳

排放模型 .  图 7 为硅碳排放模型示意图，其中 C、

x 和 X 分别表示浓度、到界面的距离和氧化层厚度，

、 分别表示 Si 在氧化层表面和氧化层内部的反

应速率， 、 分别表示 C 在氧化层表面和氧化层

内部的反应速率.  下标 Si、C、O 表示对应原子的值.
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Si emissionC

图 7    硅碳排放模型示意图[15]

Fig.7    Schematic illustration of the Si–C emission model [15]

 

考虑到氧化过程中界面释放的 Si 和 C 原子以

及 C 的氧化过程，SiC 的氧化反应可以写成：

SiC+
(
2− vSi− vC−

α

2

)
O2→ (1− vSi)SiO2+ vSiSi+

vCC+αCO+ (1− vC−α)CO2
（9）

vSi vC

α

其中， 和 分别表示 CO 在 Si 面和 C 面的排放

速率， 表示 CO 的产率.  在 Deal-Grove 模型 [10] 中，

假设无论氧化物厚度为多少，界面反应速率 k 为

常数 .  在硅排放模型 [16] 中，由于 Si 排放到界面附

近并在界面处累积抑制界面反应速率，所以 k 是

CI
Si的递减函数：

k = k0

1− CI
Si

C0
Si

 （10）

CI C0

k0

其中， 和 分别是氧化层界面间给定时刻的物

相浓度和氧化层界面间的溶解度极限，下角标即

表示对应原子的浓度和溶解度极限， 是界面无

Si 累积时的反应速率.  对于 SiC 氧化，界面反应速

率的下降被认为是由界面附近累积的 Si 原子和

C 原子所造成的 .  因此，在硅碳排放模型 [15] 中假

设 k 是由 Si 和 C 的递减函数相乘得到的：

k = k0

1− CI
Si

C0
Si

1− CI
C

C0
C

 （11）

在结合了 Si 和 C 的排放、CO 和 O 的扩散等

过程之后，硅碳排放模型将氧化速率描述为：

ρ0
dX
dt
= (1− vSi)kCI

O+
w X

0
κCSiCOdx+ηCS

SiC
S
O （12）

ρ0 κ

η CI
O

v

其中， 为在 SiO2 的分子密度， 为 Si 在 SiO2 中的

氧化速率， 为 Si 在界面处的氧化速率， 表示

O 在氧化层界面处的物相浓度 .  、k 的物理意义

与公式（9）和（10）中一样.  公式（12）等号右边依次

代表界面氧化物生长，SiO2 内部氧化物生长，表面

氧化物生长.
硅碳排放模型对于 SiC 氧化过程的描述得到

了很好的验证[25].  验证实验中采用的 SiC 样品，其

预处理方法以及实验温度均与上述 Massoud 经验

关系式的验证实验一致.  选取实验中 900～1150 ℃
的数据与硅碳排放模型计算曲线作图 8.  计算结果

表明，硅碳排放模型比前面两种改进模型的误差

都要小，即 Si 面、C 面的误差分别为 4.86% 和 3.79%.
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图 6    Massoud 经验关系式计算结果（实线）和 4H-SiC 氧化实验数据[13]（散点）对比图. （a）不同温度下 Si 面氧化层的厚度与氧化层生长速率的函

数关系；（b）不同温度下 C 面氧化层的厚度与氧化层生长速率的函数关系

Fig.6    Comparison  of  calculation  results  of  the  Massoud  empirical  relation  (solid  curves)  and  experimental  results  of  4H-SiC  oxidation[13] (scatters):
(a) oxide thickness dependence of the oxide growth rate at various temperatures on the Si-face of SiC; (b) oxide thickness dependence of the oxide growth
rate at various temperatures on the C-face of SiC
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这说明硅碳排放模型更好地综合考虑了 CO 扩散

和 Si 的前期氧化非稳态过程 .  但是，硅碳排放模

型存在表达式过于繁琐的问题，这使其在应用方

面受到限制.
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Fig.8    Comparison of  calculation results  of  the “Si and C emission model”  (solid curves)  and experimental  results  of  4H-SiC oxidation[25] (scatters):
(a) oxide thickness dependence of the oxide growth rate at various temperatures on the Si-face of SiC; (b) oxide thickness dependence of the oxide growth
rate at various temperatures on the C-face of SiC
 
 

4    模型应用效果的对比

为进一步验证上述三个模型的有效性，选取Gupta
和 Akhtar[26] 研究中 4H-SiC 的 Si 面氧化数据（实验

选取美国 M/s CREE 研究公司的 2 英寸的 n 型 4H-
SiC 在 1050～1150 ℃ 的温度区间下进行）与各个

模型计算结果进行对比，其结果如图 9 所示 .  从
图 9（a）中可以看出，Song 模型由于没有考虑 Si 初
期氧化的非稳态情况，因而在 Si 面上的计算曲线

与实验氧化数据相差较大，这与前文提到的情况

一致.  Massoud 经验关系式和硅碳排放模型的计算

结果误差都较小，分别为 4.65%、4.07%.  这再次验

证了同时考虑 CO 外扩散和 Si 的前期氧化非稳态

氧化过程的硅碳排放模型在准确描述 SiC 晶面氧

化行为方面的优势. 

5    氧化动力学模型的发展方向

笔者所在课题组在之前的研究 [27−30] 中，建立

了参数物理意义明确且具有显函数表达特征的真

实物理动力学模型（Real physical picture, RPP）模
型 .  该模型能够准确揭示氧分压、材料粒度及材

料维度等因素对非氧化物陶瓷在恒温和变温环境

下氧化行为的影响.  此外，RPP 模型可以通过一次

线性回归就可以准确计算出反应的活化能和特征

氧化时间，其处理过程相对简单且准确度高.  得益

于上述优点，RPP 模型在非氧化物陶瓷和其他材

料领域（碳复合材料、合金等）已取得广泛应用 .

在描述 SiC 晶面的氧化过程时，可将其视为薄样

块氧化处理.  当界面反应为控速步骤时，RPP 模型

对应的表达式为：

ξ =
1

BTc

exp
(
−∆Ec

RT

)
t （13）

ξ BTc

∆Ec

R T

t

其中， 为氧化分数， 为在界面反应控速时一个

和温度、氧分压和样块尺寸有关的参数， 为界

面反应的表观活化能， 为气体常数， 为氧化温

度， 为氧化时间.
当扩散步骤为控速步骤时，RPP 模型对应的

表达式为：

ξ =

√√√√√(
1

BTD

) ( √
PO2 −

√
Peq

O2

)
H2

0

exp
(
−∆Ed

RT

)
t （14）

BTD

∆Ed

PO2 Peq
O2

H0

其中， 为在扩散步骤为控速步骤时一个和温

度、氧分压和样块尺寸有关的参数， 为扩散反

应的反应活化能， 为气相中的氧分压， 为界

面反应处的平衡氧分压， 为薄样块厚度，其他参

数的物理意义与公式（13）中相同.  在 RPP 模型应

拓展应用于描述 SiC 不同晶面氧化时，如何判断

界面反应控速和扩散步骤控速的分界点成为关

键，目前相关工作正在进行中.
需要指出的是，已有模型均是基于 SiC 的惰性

氧化过程建立.  当在特定条件下，SiC 发生活性氧

化时（产物为挥发性的 SiO），不同晶面的氧化行为

和规律会发生明显变化，相关的动力学模型有待
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进一步建立和优化. 

6    结论

基于动力学模型来准确描述 SiC 不同晶面的

氧化规律，对其在金属氧化物半导体场效应晶体

管中的应用至关重要.  通过对 Song 模型、Massoud
经验关系式和碳硅排放模型的改进方法和应用结

果的比较分析，得出了下列结论：

（1）Song 模型在预测 SiC 不同晶面氧化时考

虑到 CO 的外扩散使改进后的模型预测曲线与实

验结果拟合度更高.  无论是通过理论推证还是实

验数据曲线都可以得到 SiC 的不同晶面生长速率

存在各向异性.  但 Song 模型由于未考虑 Si 面氧化

前期存在非稳态增长的情况，因此在 Si 面上的预

测结果误差较大.
（2）Massoud 经验关系式考虑了 SiC 氧化初始

阶段的生长速率非稳态增长的现象，更加符合 SiC
氧化前期的特点，因而对于 Si 面的氧化过程的预

测与实验数据达到了很好的吻合 .  但 Massoud 经

验关系式只考虑了初始生长速率的变化，实际氧

化过程中碳的氧化和排放以及硅的排放是不能忽

略的.
（3）碳硅排放模型同时考虑了 Si 和 C 的氧化

及排放，在这种情况下很好地预测了 SiC 不同晶

面的氧化过程.  但因为其考虑的方面较多，造成模

型表达式复杂，在实用性方面存在局限性.
（4）笔者所在课题组建立的 RPP 模型在描述

SiC 不同晶面氧化方面具有较大潜力.  此外，在活

性氧化时 SiC 不同晶面的氧化行为会发生明显变

化，相关氧化动力学模型有待进一步建立和优化.
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