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摘 要： TiO2薄膜的晶体结构是决定其光催化、 光学等核心性能的关键因素， 而溅射功率密度则通过调控沉

积温度间接影响TiO2薄膜的结晶行为。通过建立溅射功率密度-沉积温度的定量模型， 并采用多物理场仿真

方法， 深入探究溅射功率密度对 TiO2 薄膜结晶行为的调控机制。仿真结果表明： 溅射功率密度由

0. 83 W/cm2升高至 5. 00 W/cm²时 ， 薄膜生长表面温度由 197 ℃升高至 541 ℃， 基片温度由 125 ℃升高至

324 ℃。表面温度始终高于基片温度， 温差介于 72~217 ℃。当表面温度低于 400 ℃时， TiO2薄膜呈非晶态； 
当表面温度高于400 ℃后， 其形貌开始转变为锐钛矿相。薄膜的结晶结构主要取决于生长表面的温度而非基

片温度。该研究指出了温度对于TiO2薄膜晶相转换的重要作用， 为利用控制溅射工艺精准调控TiO2薄膜的

晶体结构奠定了技术基础， 对发展性能优异的TiO2薄膜并应用于工业生产具有重要意义。
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Abstract： The crystal structure of TiO2 films is a key factor in determining their core properties， such as 
their photo-catalytic and optical performance.  Meanwhile， sputtering power density indirectly influences 
the crystallization behaviour of films by regulating the deposition temperature.  In this study， a quantitative 
model relating sputtering power density and deposition temperature was established， and a multi-physics 
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simulation method was used to thoroughly investigate the regulation mechanism of sputtering power den⁃
sity on the crystallization behavior of TiO2 films.  Simulation results show that when the sputtering power 
density increases from 0. 83 W/cm² to 5. 00 W/cm²， the surface temperature of the film during growth 
rises from 197 ℃ to 541 ℃， and the substrate temperature rises from 125 ℃ to 324 ℃， with the surface 
temperature always higher than the substrate （temperature difference 72−217 ℃）.  When the surface tem⁃
perature of the growing film is below 400 ℃， it is in an amorphous state； above 400 ℃， it transforms into 
the anatase phase， and the film’s crystalline structure is mainly determined by the growth surface tempera⁃
ture.  This simulation work clarifies the critical role of temperature in the phase transformation of TiO2 
films， provides a theoretical basis for precise control of film crystal structures， and has significant implica⁃
tions for the industrial application of high-performance TiO2 films.
Key words： sputtering power density； TiO2 thin film； deposition temperature； thin film growth surface 

temperature

0　引　言

TiO2作为一种重要的 N 型无机半导体材料， 
具有化学稳定性高、 安全无毒、 价格低廉、 光催化

活性强， 以及光学性能优异等特点， 已被广泛应

用于环境治理、 太阳能电池、 光电传感器、 自清洁

涂层和抗菌材料等领域［1］。在环境治理领域， 
TiO2薄膜可利用其光催化性能有效降解空气中的

有害气体， 以及水中的有机污染物； 在太阳能电

池领域， TiO2薄膜可作为光阳极， 显著提高电池

的光电转换效率； 在自清洁涂层领域， TiO2薄膜

的超亲水性能使其能够实现表面自清洁功能。

TiO2 主要有以下 3 种晶体结构［2］： 锐钛矿相

（Anatase）、 金红石相（Rutile）和板钛矿相（Brookite）。
其中， 板钛矿相结构不稳定， 在自然界中极少存在， 
且难以通过人工方法制备。因此， 锐钛矿型和金红

石型TiO2成为工业应用和科研领域的研究重点。

锐钛矿型TiO2具有较大的光催化活性和比表面， 
它的禁带宽度为3. 2 eV左右， 在催化降解和太阳能

转换方面都有应用价值； 金红石型TiO2的禁带宽度

约为3. 0 eV， 具备优良的化学稳定性、 机械强度和

折射指数， 被广泛应用于光学涂覆层、 传感器和陶

瓷材料等领域［3］。除此之外， 无定形TiO2薄膜具有

优异的透光性和柔性等特点， 被应用于柔性电子器

件等领域。因此， 对TiO2薄膜晶体结构进行精确控

制是获得不同高性能应用的前提条件。

磁控溅射法制备TiO2薄膜是目前最常用的方

法， 其具有成膜速度快、 薄膜致密均匀、 膜基附着

力大和适用于多种衬底材料的优点［4⁃6］。溅射功率

密度是磁控溅射过程的关键工艺因素， 在很大程

度上决定着溅射粒子的能量、 沉积速度和薄膜沉

积温度， 从而影响薄膜的结晶行为、 微观结构及

宏观性能［7］。例如， 增大溅射功率密度可以提升

入射粒子的动能， 有利于原子扩散及晶核长大， 
从而促进薄膜结晶。但功率密度过大容易导致薄

膜内部产生较大应力， 甚至形成裂纹等缺陷。薄

膜热电偶技术进一步解决了此问题。NiCr/NiSi
薄膜热电偶具有厚度薄、 热惯性低、 响应快及空

间分辨高特性， 可直接紧贴于薄膜生长表面进行

瞬态测温［8⁃11］。本文采用NiCr/NiSi薄膜热电偶精

准测量 TiO2薄膜生长表面温度， 建立了溅射功率

密度-沉积温度-结晶特性的关联模型， 这对 TiO2

薄膜的理论研究和实际应用都具有重要意义。

1　磁控溅射理论

1. 1　溅射原理与原子动能传递

磁控溅射是利用气体放电产生的等离子体轰

击靶材表面， 靶材原子被溅射出来并沉积于基底

表面形成薄膜的一种技术方法。其基本原理是在

真空室中通入工作气体（如Ar）， 气体原子在电场

作用下电离为阳离子（Ar+）和电子， 并在电场加速

作用下轰击靶材表面， 通过动量转移使靶材原子

得到足够高的动能， 飞出靶材表面， 汇聚成溅射

粒子流后运动到基片表面沉积成膜。

溅射原子的动能是决定薄膜结晶特性的重要因

素之一， 而溅射原子的动能Ek与其溅射功率密度有

密切关系。溅射理论指出， 溅射原子的Ek可以表示为

Ek =
M1

M1 +M2
Ei， （1）

式中： M1为靶材原子质量； M2为入射离子质量； 
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Ei为入射离子动能。

Ei与溅射功率密度成正比， 功率密度越大， 则电

场越强， 随着Ar⁺加速电压增加， 其动能越大， 溅射

出的原子动能就越高。对于Ti靶（47. 87 u）和Ar⁺离
子（39. 95 u）， 当功率密度为0. 83 W/cm²时， 溅射原

子动能约为5~10 eV； 当功率密度为5. 00 W/cm²时， 
溅射原子动能可达到20~30 eV。图 1 展示了磁控

溅射技术中， Ar⁺离子轰击 Ti 靶后， 靶材原子被溅

射并沉积于基片表面形成薄膜的关键物理过程。

1. 2　薄膜生长的动力学过程

TiO2薄膜的生长过程可分为4个阶段： 成核阶

段、 岛状生长阶段、 合并阶段和连续薄膜阶段［12⁃14］。

成核阶段： 溅射原子（Ti）和反应气体（O2）在

基底表面反应成为吸附分子（TiO2）； 吸附分子在

基底表面扩散并与其它吸附分子相遇形成稳定晶

核。晶核的产生伴有能量势垒， 并与其表面能、 
原子吸附能和扩散能有关。

岛状生长期： 晶核继续俘获周围被吸附的 Ti
原子， 并与 O2发生反应， 生长成为孤立的岛状晶

粒。此时期薄膜生长受原子扩散速率和晶核生长

速率所控制。

合并期： 当岛状晶粒生长至一定尺寸后， 相
邻的晶粒会互相接触并连接在一起， 进而构成连

续的薄膜骨架。在合并的过程中产生的内应力与

原子扩散能力及沉积速率有关。

连续膜层期： 薄膜骨架继续生长， 填满空隙， 形
成致密连续的薄膜， 这时薄膜的结晶性能（结晶度、 
晶粒大小及择优取向）基本已固定。溅射功率密度

通过对原子动能和成膜率来调节各阶段的薄膜生长

过程。在较低功率密度时， 原子动能小， 扩散速度

慢， 难以成核， 薄膜生长方式以岛状生长为主， 结晶

度低； 在中高功率密度区， 原子动能大， 扩散速度快， 
晶核生长与合并迅速， 薄膜的结晶度大幅度提升。

图 2 为本文仿真实验所用NiCr/NiSi薄膜热电偶与

标准K型热电偶的工作示意图。

2　薄膜结晶动力学理论

2. 1　晶核形成与晶粒生长动力学

成 核 及 晶 体 生 长 是 薄 膜 结 晶 的 主 要 过

程［15⁃18］， 该过程可以利用经典的结晶动力学理论

对薄膜的结晶行为进行描述： 成核速率（单位时间

单位面积内生成的晶核数， N）及晶体生长速率

（晶体的线性生长速率， G）， 如式（2）所示

ì

í

î

ï
ïï
ï
ï
ï

ï
ïï
ï
ï
ï

N=N0 exp ( )- ΔGn

kT
，

G=G0 exp ( )- Q
kT

，

（2）

式中： N0， G0为常数； ΔGn为晶核形成能垒； Q为原

子扩散激活能； k为玻尔兹曼常数； T为绝对温度。

ΔGn与原子的吸附能、 表面能， 以及体积自由能

有关。当溅射功率密度过小时， 原子动能较低， ΔGn

较大， 晶核生成速率N较小； 反之， 功率密度过大， 
原子动能较高， ΔGn减小， N增大。Q为原子扩散所

需要的能量， 随着沉积温度的升高， Q值变小， 原子

扩散速率加快， 晶粒生长速率G随之增大。沉积速

率也极大地影响着晶粒大小。当沉积速度远小于原

子的扩散速度G时， 原子有足够的时间扩散到晶核

表面， 故晶粒尺寸大。当沉积速度接近或者大于G
时， 原子堆积过快， 晶粒尺寸变小。

2. 2　晶化激活能与Kissinger

晶化激活能（Ea）是表征结晶难易的重要动力学

参量， 值越小， 结晶过程越易发生［19⁃21］。晶化激活能

可由差示扫描量热仪（DSC）测试， 并根据Kissinger

图 1　溅射过程

Fig. 1　Sputtering process

图 2　NiCr/NiSi薄膜热电偶与标准K型热电偶

Fig. 2　NiCr/NiSi thin-film thermocouple and standard type K 
thermocouple
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公式求得。Kissinger公式［22⁃23］是基于热分析动力学

理论， 表示升温速率对晶化峰温的影响。

本文仿真实验中采用DSC测试薄膜的晶化过程， 
升温速率为 10 ℃/min， 温度测试范围为 25~
800 ℃［24⁃25］。根据DSC曲线中的晶化峰温度（Tp）， 结
合Kissinger公式计算晶化激活能（Ea）如式（3）所示。

ln ( )β0

T 2
p

=- Ea

RTp
+ ln ( )AR

Ea
， （3）

式中： β0 为升温速率（10 ℃/min=0. 167 K/s）； 
Tp为晶化峰温度（K）； R为气体常数； A为频率因

子。通过 ln ( β0/T 2
p )对 1/Tp 作图， 拟合直线的斜

率为−Ea/R， 从而求出Ea。

3　仿真实验

本研究使用多物理场仿真方法在 MATLAB
平台进行仿真。针对磁控溅射过程复杂、 薄膜表

面温度难以实时测量的问题， 采用多物理场仿真

方法， 构建能量传递和薄膜结晶动力学之间的定

量关联模型， 通过模拟溅射功率密度对能量传输

的影响， 预测薄膜生长表面和基片温度的分布情

况。结合所得的温度场数据和结晶动力学理论， 
深入阐明了生长表面温度对 TiO2 薄膜的晶相转

变、 晶粒尺寸， 以及结晶度等方面的调控机制。

仿真实验能够提供更为细致和全面的动力学分

析， 不仅可以对实验观测到的温度变化规律进行

验证和补充， 还能模拟并预测在更广泛工艺条件

下的薄膜生长行为和热场分布， 从而为优化溅射

工艺、 实现 TiO2薄膜晶体结构的精准调控提供坚

实的理论支撑。以下将详细介绍仿真实验的参数

设置及分析结果。

3. 1　仿真参数设置

本文所用到的仿真参数如表 1 所示。

表 1　TiO2薄膜沉积过程多物理场仿真参数表

Tab. 1　Multi-physics simulation parameters for TiO2 thin film deposition process

仿真模块

几何与设备参数

溅射工艺参数

热学参数

等离子体与结晶参数

热电偶参数

仿真求解参数

参数类别

真空腔与靶材

基片与薄膜

气体与压强

脉冲与功率

材料热物性

温度边界与初始
条件

粒子与能量

结晶特性

热电特性

时间与步长

网格与收敛条件

参数名称

真空腔尺寸

Ti靶

Si(100)基片

薄膜结构

工作气体配比

工作压强

脉冲

溅射功率密度范围

基片热导率

薄膜热导率

靶材热导率

初始温度

参考端温度范围

稳态温度范围

溅射原子动能

化学反应

锐钛矿结晶温度阈值

XRD衍射峰位置（锐钛矿TiO2）

NiCr/NiSi薄膜热电偶塞贝克系数

标准K型热电偶塞贝克系数

沉积总时间

时间步长

网格尺寸

收敛判据

参数值

Φ500 mm×600 mm
Φ50 mm×3 mm
基片：10 mm×10 mm×0.5 mm；载玻片：100 mm×20 mm×
1 mm，表面粗糙度≤Ra0.1 μm
TiO2薄膜厚度：200±5 nm；NiCr/NiSi薄膜热电偶电极厚度：
800±30 nm；SiO2保护膜厚度：2 μm
Ar:O2=20 sccm:5 sccm（TiO2沉积）；Ar=20 sccm（NiCr/NiSi
沉积）

TiO2沉积：0.6 Pa；NiCr/NiSi沉积：0.7 Pa；SiO2沉积：0.6 Pa
反转时间1 μs，脉冲频率100 kHz
0.83~5.00 W/cm²（TiO2沉积）; 1.9 W/cm²（NiCr/NiSi沉积; 
3.33 W/cm²(SiO2沉积）
Si：149 W/(m・K)；载玻片：1.0 W/(m・K)
TiO2/NiCr/NiSi/SiO2:11.8/90/50/2.8 W/(m・K)
21.9 W/(m・K)
真空腔/基片/靶材初始温度：25 ℃
28~47 ℃（随溅射功率密度升高而增加）
薄膜生长表面：197~541 ℃；基片：125~324 ℃（功率密度
0.83~5.00 W/cm²）
Ti/O原子/离子动能：1~20 eV
Ti+O2→TiO2：ΔH=-9.44×10⁵ J/mol
≥400 ℃
2θ=25.28°(101)、37.78°(004)、48.01°(200)、53.77°(105)、
55.10°(211)
10.42 μV/℃
41.20 μV/℃
21 000 s
10⁻³ s（瞬态热传导求解）

薄膜区域：10 nm；基片/靶材：100 μm；真空腔：10 mm
能量方程残差≤10⁻⁶,温度变化≤10⁻³ ℃/步
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3. 2　仿真分析

仿真实验中， 选取0. 83、 1. 67、 2. 50、 3. 33、 4. 17
和5. 00 W/cm2 6个测射功率密度进行实验。

由图 3（a） 可知， 当溅射功率密度逐渐增大时， 
在0. 83~5. 00 W/cm²范围内， 薄膜表面温度与溅射

功率密度呈近似线性关系由200 ℃持续升高至550 ℃。

功率密度每提高1. 00 W/cm²， 表面温度随之升高约

82 ℃。

此外， 线性拟合的相关系数R2为 0. 997 4， 说
明实验结果与线性方程吻合较好。其主要原因在

于线性变化过程由溅射的能量传递决定。溅射功

率密度决定了等离子体中 Ar+的动能大小， 功率

越大， Ar+轰击靶材 Ti 后， 传递给 Ti 原子的能量

也越大。Ti与O2反应后沉积到基片表面， 这部分

高能原子的动能会转变为大量的热能。此外， 在
这一功率区间内， 由于靶材及基片的传热性能（如

Ti的导热系数和 Si基片的热扩散系数）没有明显

变化， 因此薄膜-基片界面处的传热是稳定的， 导
致温度随功率密度增大呈线性关系。

实验数据点均落在拟合曲线上， 说明“功率密

度-热传导-表面温升”仿真模型可靠， 即仿真中所

用的能量转化率、 导热系数等物理量符合真实沉

积过程。另外， 良好的线性关系也能够很好地指

导工艺优化。例如， 实验后期需制备其它不同结

晶 类 型 的 TiO2 薄 膜 时（如 锐 钛 矿 TiO2 需 ≥
400 ℃）， 可直接由拟合关系计算得出所需的溅射

功率密度值， 节省再次做温度测试实验的过程， 
减少了工艺摸索的时间成本。

图 3（b） 显 示 了 溅 射 功 率 密 度 变 化 范 围

（0. 83~5. 00 W/cm²）内基片温度变化情况。随着

溅射功率密度的升高， 基片温度从约 130 ℃增加

到 320 ℃并呈现稳定线性趋势。经计算得出， 在
溅射功率密度每升高 1. 00 W/cm²， 基片温度平均

上升约42 ℃。

从物理机理上讲， 这种线性变化是溅射过程

中“能量传递-热传导”联合作用的结果。溅射功率

密度决定了等离子体的能量大小， 功率越大， 则
Ar+轰击 Ti 靶所传递的动能越多， 转换为热量的

动能越多， 最后热量经由沉积的薄膜传向基片。

当薄膜与基片间界面热阻及基片本身热传导能力

（Si 基片材料导热系数为 149 W/（m·K））一定时， 
基片吸收的热量与加热功率密度呈线性关系， 因
此基片升温也呈现线性变化规律。但是， 该曲线

相关系数（R2=0. 996 2）稍差于薄膜表面温升的相

关系数（R2=0. 997 4）， 这主要是由于实验过程中

基片边缘向真空室散热存在微弱的起伏所引起

的， 该误差在实际沉积环境中是合理的， 不影响

总体关联规律的可靠性。

其次， 该结果说明“溅射功率-热能产生-薄

（a） 薄膜表面温度变化情况

（b） 基片温度变化情况

（c） 沉积速率随功率密度变化情况

图 3　溅射功率对薄膜表面温度/基片温度/沉积速率的影响

Fig. 3　Effect of sputtering power on film surface temperature/
substrate temperature/deposition rate
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膜-基片传热”模拟方法有效， 即在模拟过程中所

采用的薄膜热导率、 界面热阻值等参数是符合薄

膜沉积实际情况的， 为进一步进行复杂条件下的

热场模拟提供了依据。另外， 基片温度也是决定

薄膜结晶性能的重要热参量之一， 比如 TiO2薄膜

的锐钛矿-金红石相转变与衬底温度相关， 其线性

关系也可为下一步的工艺优化工作参考。若需制

备特定晶相的薄膜， 可直接通过该曲线反推出所

需的溅射功率密度， 从而避免重复进行温度测试

实验， 提高工艺优化效率。

图 3（c） 显示了TiO2薄膜的沉积速度随溅射功

率密度（0. 83~5. 00 W/cm²）的变化关系。当溅射功

率密度从0. 83 W/cm²增加至5. 00 W/cm²时， 沉积速

度从约0. 4 nm/min上升至约5. 5 nm/min。由此可

计算得出， 功率密度每增加 1. 00 W/cm² ， 沉积速度

增加约 1. 1 nm/min， 呈现出明显的线性变化特征。

从磁控溅射原理角度考虑， 该线性规律也是

“功率-离子密度-溅射产额”的关系的呈现： 溅射

功率密度影响真空腔内等离子体的电离度。功率

越大， Ar+的密度和动能也越高， 从而对Ti靶的轰

击越强烈， 导致 Ti 的溅射产额（单位时间内被溅

射出的 Ti 原子数）也越大， 两者之间呈现出线性

关系。由于沉积率与溅射产额成正比， 因此在相

同的靶基距离和工作气压条件下， 沉积率随着功

率密度的增加而严格地线性增加， 拟合线 R2 为

0. 999 5， 这表明在实验过程中， 工艺参数的稳定

性极高， 几乎不受外界干扰因素的影响。

该结果不仅验证了“功率密度-溅射产额-沉积

速率”模型的有效性， 而且模型中使用的等离子体

电离效率和靶材溅射系数等参数也与实际情况相

符。此外， 沉积速率是控制薄膜厚度的关键因

素， 这一线性关系可以用来精确调控薄膜厚度。

如需获得厚度为 200 nm 的 TiO2 薄膜时， 可通过

此曲线直接计算出不同功率下的沉积时间。

如图 4（a） 所示， 薄膜表面与基片之间的温度

梯度随溅射功率密度（0. 83~5. 00 W/cm²）而变

化 。 功 率 密 度 从 0. 83 W/cm² 逐 渐 增 加 至

5. 00 W/cm²时， 温度梯度也从约 70 ℃逐步上升至

220 ℃。功率密度每增加 1. 00 W/cm²， 温度梯度

平均上升约 38 ℃， 呈现出清晰且规律的变化趋

势。其原因在于： 溅射功率越大， 溅射到薄膜表

面的能量也越高， 因此薄膜表面的升温速度越快。

而基片的升温速度不仅取决于溅射能量的影响， 
还与其自身的传热过程密切相关。基片的传热特

性又依赖于其本身的热扩散能力。例如， Si基片

的热导率较大， 但热容也较大， 因此不能与薄膜

表面同步被加热， 这导致了两者之间的温差（即梯

度）随着溅射功率的增加而增大。图 4（a） 不仅提

供了功率密度大小对应的温度梯度值， 还为研究

薄膜生长过程中的非均匀加热现象提供了依据。

然而， 过大的温度梯度会导致薄膜内部产生较大

的应力， 从而影响界面结合力。

（b） TiO2薄膜晶粒尺寸变化

（c） 溅射电压随功率密度变化

（a） 薄膜表面-温度梯度变化
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图 4（b） 显示了 TiO₂薄膜晶粒大小随溅射功

率密度（0. 83~5. 00 W/cm²）的变化关系， 呈现出

前平缓、 中陡增、 后稳定的趋势。当溅射功率密

度不超过2. 00 W/cm²时， TiO₂ 晶粒的大小几乎不

变， 处于 0~2 nm的范围内， 呈现为非晶态或纳米

微晶。当溅射功率密度增加至 3. 00 W/cm²时， 晶
粒的尺寸迅速增大至约 8 nm。而当功率密度超过

3. 00 W/cm²后， 晶粒尺寸增加的速度减缓， 并逐

渐稳定在约10 nm的水平。

晶粒尺寸转变的物理机理， 由“功率-原子动

能-沉积速率”的相互协调关系决定的。在较低的

功率密度（≤2. 00 W/cm²）条件下， 原子动能较小

（<10 eV）， 在沉积过程中其扩散性较差， 难以形

成有效晶粒， 因此以无定形存在， 并且晶粒很小。

而在较高的功率密度（2. 00~3. 00 W/cm²）下， 原
子动能提高到 15~20 eV， 薄膜温度也相应提高

（上文中已给出在 3. 00 W/cm²时薄膜温度约为

400 ℃）， 为晶核的生长提供了充分的动力学和热

力学条件， 因此晶粒的大小迅速增加。而当功率

密度超过 3. 00 W/cm²后， 沉积速率随着功率的增

加而上升（上文已提到， 在 5. 00 W/cm²的功率下， 
沉积速率达到 5. 5 nm/min）。此时， 原子的堆积

速率超过了其表面扩散速率， 后续原子无法扩散

到晶核表面， 导致晶粒无法继续生长， 其尺寸开

始趋于稳定状态。

图 4（c） 展示了溅射电压随溅射功率密度

（0. 83~5. 00 W/cm²）的变化关系， 整体呈现出增

速越来越大的非线性递增趋势。具体来说， 从
0. 83 W/cm²增加到 5. 00 W/cm²过程中， 溅射电压

由 280 V 升高到 360 V， 且溅射功率密度越高， 电
压增加的速度也越快。在 0. 83~2. 00 W/cm²区间

内， 电压提高约 20 V； 当功率密度增加到 3. 00~
5. 00 W/cm²时， 电压提高约 30 V， 这是因为磁控

溅射的功率与等离子体阻抗有关， 即溅射功率密

度 P=UI（U 为电压， I为溅射电流）。在恒定工作

气压下， 等离子体的阻抗会随着功率密度的增加

而增大。在低功率阶段， 由于等离子体中粒子的

电离度较低， 等离子体的阻抗也较小， 因此电压

随着功率的增加而缓慢上升。而在高功率条件

下， 等离子体中的离子密度增加， 粒子碰撞频率

升高， 阻抗显著增大。因此， 需要更高的电压来

维持功率增长， 导致电压呈现非线性加速上升的

趋势。该图表明了功率密度和溅射电压之间的非

线性调控规律， 可为溅射系统电源参数的优化设

置提供参考， 以避免因高功率导致电压过高而产

生弧光放电的问题。

如图 4（d） 所示， 随着溅射功率密度（0. 83~
5. 00 W/cm²）的增加， TiO₂薄膜的结晶度呈现出

先稳定、 后骤升、 再饱和的三阶段变化特征。具

体来说， 当溅射功率密度不超过 2. 00 W/cm²时， 
薄膜的结晶度几乎为 0， 呈现非晶态。而当溅射功

率密度超过 2. 50 W/cm²后， 结晶度开始显著增

加， 但逐渐稳定在40%左右不再明显上升。

该变化的原因可从“功耗-原子动能-晶化条件”

的角度来解释： 在功率密度不超过2. 00 W/cm²的条

件下， 由于原子动能不足（<15 eV）， 随着溅射镀膜

时间的延长， 原子无法克服扩散势垒形成有序的晶

体， 因此薄膜呈现非晶态， 结晶度几乎为零。而在

功率密度为 2. 00~2. 50 W/cm² 时， 原子动能

>20 eV， 同时薄膜温度升至锐钛矿晶化阈值（约

400 ℃）， 晶核迅速生成并长大， 结晶度急剧增加。

而当功率密度超过2. 50 W/cm²时， 沉积速率随着功

率的增加而增加（如前所述， 在5. 00 W/cm²时， 沉积

速率达到5. 5 nm/min）。此时， 原子堆积速率快于

扩散速率， 导致后续的原子无法参与晶化过程， 结
晶度逐渐达到饱和状态。结晶度是影响 TiO2 薄膜

性能（例如光催化活性）的关键参数之一。该数据为

性能和工艺之间的相关性提供了结构性信息， 有助

于实现对目标性能的定向调控。

4　结　论

本研究利用多物理场仿真实验， 建立了溅射

（d） TiO2薄膜结晶度随功率密度变化

图 4　溅射功率对薄膜表面/基片温度以及对晶粒尺寸的影响

Fig. 4　Effect of sputtering power on film surface/substrate 
temperature and grain size
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功率密度与TiO2薄膜生长温度及结晶特性的定量

关联模型。仿真结果表明， 溅射功率密度从

0. 83 W/cm²增至 5. 00 W/cm²时， 薄膜生长表面温

度由 197 ℃大幅升至 541 ℃， 并始终高于基片温度

（72~217 ℃温差）， 突显其主导作用。分析结果表

明， 薄膜在表面温度低于 400 ℃时呈非晶态， 高于

400 ℃后转变为锐钛矿相， 衍射峰强度随温度升高

而增强， 晶粒尺寸和结晶度呈“平稳-增长-饱和”

趋势， 证实 TiO2薄膜结晶结构主要由生长表面温

度决定。本研究提出的定量关系及晶化临界条件

（如晶化起始功率密度 2. 00 W/cm²， 最大晶体生

长功率密度 2. 50 W/cm²）等仿真结果， 为精准调

控 TiO2薄膜晶体结构、 优化溅射工艺提供重要理

论指导， 对促进其在光催化、 光电传感等方面的

工业化应用至关重要。
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