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固体力学

应力诱发界面迁移下晶内孔洞的演化
1)

余文韬 2) 黄佩珍 3)

(南京航空航天大学机械结构力学及控制国家重点实验室,南京 210016)

摘要 随着微电子技术的迅猛发展,集成电路中内连导线的失效问题引起广泛关注. 内连导线内部孔洞萌生、
长大、漂移和失稳变形成狭长裂纹,从而导致电路的开路失效. 这是内连导线失效的常见形式. 而界面迁移是
导致微结构形态演化的主要机制之一. 本文基于界面迁移下微结构演化的经典理论和弱解描述,建立了应力诱
发界面迁移下微结构演化的有限单元法,并验证了算法的可靠性. 对铜内连导线中晶内孔洞的演化进行了数值
模拟,详细分析了应力、线宽及形态比对晶内孔洞演化的影响. 研究结果表明,椭圆形晶内孔洞存在生长和收
缩两种演化分叉趋势. 通过大量数值分析得到了晶内孔洞演化的临界应力 σ̃c 、临界线宽 h̃c 和临界形态比 βc .
当 σ̃ > σ̃c, h̃ 6 h̃c或 β > βc时,晶内孔洞会沿长轴长大;反之,晶内孔洞会收缩甚至愈合. 此外,应力 σ̃越大、线

宽 h̃越小或形态比 β越大,晶内孔洞越易发生长大,且孔洞面积增大速度越快; σ̃越小、h̃越大或 β越小,晶内
孔洞越易发生收缩,且孔洞面积减小速度越快.
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THE EVOLUTION OF INTRAGRANULAR VOIDS UNDER
INTERFACE MIGRATION INDUCED BY STRESS MIGRATION 1)

Yu Wentao2) Huang Peizhen3)

(State Key Laboratory of Mechanics and Control of Mechanical Structures, Nanjing University of Aeronautics and
Astronautics, Nanjing 210016, China)

Abstract With the rapid development ofmicroelectronics technology, the failure of interconnects in the integrated circuit
raises wide attention. The interconnects inevitably exist some drawbacks, such as voids and cracks. If the drawbacks
nucleate, grow and change their shape to form crack-like slits oriented perpendicular to an interconnect line, an open circuit
could result. This is a common form of interconnects failure. And interface migration is one of the main mechanisms
leading to the evolution of microstructure. Based on the classic theory and weak statement of interface migration, a finite-
element method is developed to simulate the evolution of intragranular voids in copper interconnects caused by interface
migration induced by stress migration. The validity of the method is confirmed by the agreement of the numerically
simulated the undulating surface with that predicted theoretically. Through a large number of numerical simulations, we
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find that the evolution of the intragranular voids has two trends, namely, void growth and void shrinkage. And the shape
of the void is governed by the stress, σ̃ , the linewidth, h̃ , and the initial aspect ratio of the intragranular void, β, and
there exist critical values for these parameters ( σ̃c, h̃c and βc ). When σ̃ > σ̃c, h̃ 6 h̃c or β > βc, the intragranular void
will grow along the major axis; otherwise, the intragranular void will shrink into a cylinder. The increase of the stress, or
the aspect ratio, or the decrease of the linewidth is beneficial to void growth. And the area of void growth will increase
faster with bigger σ̃ , smaller h̃ or bigger β . But, the decrease of the stress or the aspect ratio, or increase the linewidth
accelerates void shrinkage and the shrinkage area will decrease faster with smaller σ̃ , bigger h̃ or smaller β .

Key words stress migration, interface migration, finite element method, intragranular void evolution, void growth,
shrinkage

引言

界面运动在许多材料微结构演化过程中扮演

着重要作用, 如复合陶瓷夹杂界面的裂纹开裂[1]、

复杂环境下薄膜形貌的演化[2-3]、电子电路中金属

内连导线中孔洞的演化[4]、包含两相微结构的镍基

单晶合金中位错的演化[5] 等等. 随着科技的发展,
电子电路集成规模日趋增大,电子元器件尺寸日趋
减小,连接它们的金属内连导线的稳定性尤为重要.
在应力场或电场作用下, 内连导线内部显微裂纹、
孔洞萌生、长大、漂移和失稳变形成狭长裂纹,从
而导致电路的开路失效. 这是内连导线失效的主要
形式之一[6-7]. 因此,研究内连导线中孔洞的形态演
化具有重要意义.

内连导线中孔洞演化主要依靠晶界或界面处

的表面与界面原子运动. 在许多实际问题中, 根据
试样外形和服役条件, 孔洞演化可以是表面扩散、
晶界扩散等固态扩散或是界面迁移单独控制,也可
以是这些机制同时作用下进行. 孔洞演化的外部驱
动力主要包括应力迁移、电迁移和热迁移等. 人们
较早便认识到电迁移对金属内连导线中微结构演

化的重要作用并展开研究[8-9]. 而在电迁移的研究
中发现了热迁移现象. 热迁移由大电流密度下的焦
耳热效应产生的温度梯度所引起,往往与电迁移相
互耦合并共同作用[10]. 应力迁移相关研究起步较
晚, 20 世纪 80 年代才有报道[11]. 应力迁移主要来
自于内连导线制备及服役过程中的热失配现象. 研
究人员发现,在 423 ∼ 523 K的温度范围内,较易发
生应力迁移现象. 由于导线和周围材料的热膨胀
系数不同,产生的热失配应力可达 800 ∼ 900 MPa.
导线即使不通电,也可能在应力迁移诱发下出现孔
洞或裂纹, 甚至断裂, 对内连导线可靠性产生重要
影响[12-13]. 目前, 对内连导线内部孔洞或裂纹演化

已经有了一定的理论[14-15]、实验[16-18] 和数值[4,19-22]

研究. 而由于实际的材料系统常常是复杂多变的,
为了使数学方程可解,常常必须对材料模型进行一
些理想的假设. 也就是说在材料建模方面并非已经
完善. 针对复杂问题逐一进行理论求解难度较大,
数值模拟成为一种可行有效的方法.
但以往的研究大多着眼于固态扩散机制下的

微结构的演化, 对界面迁移机制下的关注较少. 而
界面迁移是导致微结构形态演化的主要机制之一.
Suo等[23-24] 从 Herring[25] 及 Mullins[26] 提出的经典
理论出发, 结合线性动力学定律及自由能变分, 提
出了一种用以模拟相界、晶界等界面运动的有限

单元法. 基于 Suo 等[23-24] 的研究, Prevost 等[27] 研

究了应力作用下固体表面反应及延迟断裂. Huang
等[28] 研究了界面迁移下三维晶体的演化, 包括晶
体的增长、刻面的形成及晶界沟槽的演变等. Yu[29]

研究了应力作用下固体表面缺陷处的裂纹成核过

程. Huang等[30-31] 提出了仅在表面能和化学势差诱

发下的轴对称有限元模型,数值模拟了三维币型微
裂纹的演化以及盘片状晶粒的长大.
目前,未见文献报道应力诱发界面迁移下内连

导线中孔洞的演化过程. 本文基于 Suo等[23-24]提出

的界面迁移下微结构演化的弱解描述,建立应力诱
发界面迁移下的有限单元法,对图 1所示内连导线
中晶内孔洞的形貌演化进行模拟研究. 主要探讨了
孔洞形态比 β、应力 σ及线宽 h对孔洞演化的影响.
图 1中的晶内孔洞形貌由形态比 β = a/h0 确

定,其中 a与 h0分别是椭圆形孔洞在 x, y方向上的

半轴长; h是内连导线的线宽. 内连导线视作理想线
弹性体, 在其边界处受到垂直均匀分布拉应力 σx,
σy 作用,不考虑电场和温度场的影响. 在内连导线
实际服役过程中,由于钝化层和半导体基体的约束,
垂直于平面维度的应变可视作无穷小,内连导线的
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所有应变均发生在图示平面中,故可将该问题简化
为二维平面应变问题. 此外,晶体视作各向同性,晶
体与环境间的化学势差 ∆g保持不变.

图 1 内连导线中晶内孔洞模型

Fig.1 A model of an intragranular void in an interconnect line

1 基本理论

1.1 界面迁移机制的弱解描述
在界面迁移机制下,固体与环境间会发生物质

交换,即物质原子在固体表面堆积或逸出固体表面
进入环境,导致固体的表面形貌会发生变化[23,27-28].
而演化的驱动力 p主要来自表面能 γs 、应变能密

度 w及固体与环境间的化学势差 ∆g ,具体的形式
可表示为

p = −γsκ − w − ∆g (1)

式中 κ 是晶体表面曲率, 且在凸界面上为正值. 当
p > 0时,固体物质增加; p < 0时,固体物质减小.
对于并非远离平衡状态的界面迁移过程,界面

每一点动力学定律为

vn = Dp (2)

式中 vn 为表面法向速度, D表示和温度相关的界面

迁移率,具体表达式为 D = D0exp(−q/kT ). 其中 D0

是频率因子, q是激活能, k是玻尔兹曼常数, T 是温

度.
取表面法向虚位移为 δrn ,系统总自由能的减

小量 δG可表示为

δG = −
∫

pδrndA (3)

将式 (2)代入式 (3)可得

δG = −
∫

vnδrn

D
dA (4)

式 (4)即是界面迁移机制的弱解描述.

1.2 有限元方法

本文研究的二维孔洞表面是一曲线,可用一组
线性单元模拟其演化. 如图 2所示的单元长度为 l,
倾角为 θ , 单元 1, 2 节点的坐标为 (x1, y1), (x2, y2).
单元法向量可表示为 n = (sinθ,−cosθ) ,故单元上任
一点坐标 (x, y)可表示为

x = N1x1 + N2x2, y = N1y1 + N2y2 (5)

式中形函数 N1 和 N2 为

N1 = 1 − ξ, N2 = ξ (6)

其中 ξ 是无量纲坐标,且在 1, 2节点处无量纲坐标
是 ξ1 = 0, ξ2 = 1 .

图 2 线性单元

Fig.2 A linear element

单元上任一点的法向位移 rn 可表示为

rn = N1x1sinθ − N1y1cosθ + N2x2sinθ − N2y2cosθ (7)

用 (ẋ1, ẏ1)和 (ẋ2, ẏ2)表示 1, 2节点的速度,则单
元上任一点法向速度 vn 可表示为

vn = N1 ẋ1sinθ − N1ẏ1cosθ + N2 ẋ2sinθ − N2ẏ2cosθ (8)

而线性单元的自由能增量可表示为

δGe = γsδl +
∫

(w + ∆g)δrndAs (9)

由式 (4)及式 (9)积分整理可得单元控制方程

He ẋe = f e (10)
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式中

He =
1

6D


2S 2 −2S C S 2 −S C

−2S C 2C2 −S C C2

S 2 −S C 2S 2 −2S C

−S C C2 −2S C C2

 (11)

ẋe =
[
ẋ1 ẏ1 ẋ2 ẏ2

]T (12)

f e = γs


cosθ
sinθ
−cosθ
−sinθ

 +
l
2
∆g


sinθ
−cosθ
sinθ
−cosθ

+

l
2


[(2/3)w1 + (1/3)w2] sinθ
−[(2/3)w1 + (1/3)w2]cosθ
[(1/3)w1 + (2/3)w2]sinθ
−[(1/3)w1 + (2/3)w2]sinθ

 (13)

式中 S 为 sinθ, C为 cosθ , w1, w2分别是节点 1, 2处
应变能密度.
由上可见,对于图 1中的孔洞,表面上的应变能

密度、表面能和化学势差共同诱发孔洞表面发生

界面迁移. 孔洞形态演化的数值计算步骤为: 首先,
用标准有限元法求得在当前构型下孔洞所在弹性

体的应力场和应变场,并提取表面各点应变能密度;
然后利用本文基于应力诱发界面迁移下的有限元

控制方程 (式 (10))所开发的有限单元法程序计算
表面各节点的速度;再在给定时间增量 ∆t下,求得
各节点在 ∆t内的位移,并形成新的孔洞表面. 反复
迭代上述过程,可得孔洞形貌随时间的演化过程.

2 可靠性验证

考虑如图 3所示的和周围环境化学势相同 (即
∆g = 0 )且仅受界面迁移机制的弹性体. 在小扰动
假设下, 固体表面为余弦状曲线, 在水平方向受到
均匀应力场 σ0 的作用, λ是波长, A是表面的初始

幅值. 针对曲线表面上任一点 (x, y) ,若给定横坐标
x及时间 t , Srolovitz得到纵坐标 y的解析解[32]

y(x, t) = −
mσ2

0t
2E
+ Aexp

[
−m
γsa2 −

2σ2
0

E
a
 t
]
cos(ax)

(14)
式中 a = 2π/λ, E是杨氏模量.
为了保证程序计算精度,定义 ε = (

∫ λ
0
| y − ȳ |

dx)/(
∫ λ

0
| y | dx)×100%作为程序计算误差的衡量标

准. 其中 y是式 (14)计算得到的解析解, ȳ是本文的

有限元解. 取 ψ = A/λ,用以表示不同尺寸的模型, N

图 3 具有余弦状表面的弹性体

Fig.3 A solid with a cosine surface profile

表示程序运行的时间步数.
由于本文所研究的系统应力场变化相对于微

结构表面形貌演化的速度慢很多,即不必微结构表
面形貌每更新一次便计算一次应力场. 为保证计算
的速度和精确度,本文微结构形貌更新每隔 ∆N 步

后才计算一次应力场. 图 4给出了不同 ∆N 下误差

随时间步数的变化. 可以看到, 误差随着时间步数
的增加呈收敛趋势,且收敛数值小于 3%. 由图可知,
本文取 ∆N = 50时可同时保证程序运算的精确度
和速度.

图 4 ψ = 0.001时,不同 ∆N 下误差随时间步数的变化

Fig.4 The error as a function of the time step for different ∆N and

ψ = 0.001

3 数值计算与讨论

本文取铜作为研究材料, 选取外载为双向
等值拉应力 (σx = σy = σ) 这一情况进行计算,
且不考虑化学势差的影响, 即取 ∆g 为 0. 为方
便, 采用无量纲化参数 σ̃ = σh0/γs, h̃ = h/h0,
t̃ = tDγs/h2

0. 为描述晶内孔洞面积变化, 定义面
积变化率 ∆S = (S − S 0)/S 0 × 100%,其中 S 表示孔

洞当前时刻面积, S 0 表示孔洞初始时刻面积. 下面
详细探讨应力 σ̃、形态比 β及线宽 h̃对晶内孔洞演

化的影响.
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3.1 应力对晶内孔洞演化的影响

图 5给出了不同条件下晶内孔洞的演化图. 由
图 5(a)和图 5(b)可见,当 σ̃ = 20时,由于界面迁移
驱动力 p = −γsκ − w(∆g = 0)小于零、应变能密度
在界面迁移驱动力中占优, 晶粒收缩, 孔洞表面往
固体方向运动,即孔洞长大. 而表面的法向速度 vn

与驱动力 p 成正比 (见式 (2)), 由于孔洞长轴尖端
处的应变能密度远远大于其他区域的应变能密度,
因此晶内孔洞沿长轴方向快速扩张 (见图 5(a)). 当
σ̃ = 15时,由于界面迁移驱动力大于零、表面能占
优,晶粒长大,表面向着孔洞中心运动,即孔洞面积
收缩. 且由于此时表面能占优, 故晶内孔洞在表面
能作用下不断缩小的同时趋于圆形 (见图 5(b)). 由
上分析可见,在其他参数不变时, 随着应力 σ̃的改

变,晶内孔洞存在生长和收缩两种演化分叉趋势,且
存在一个临界应力值 σ̃c;当 σ̃ > σ̃c 时,晶内孔洞在
长轴方向生长;反之,晶内孔洞收缩并圆柱化.

图 6给出了初始形态比 β不同下晶内孔洞演化

生长的临界应力 σ̃c 与线宽 h̃的关系. 由图可知,由
于线宽直接影响系统的应变能场,随着线宽增大,表

(a) β = 8, σ̃ = 20, h̃ = 40

(b) β = 8, σ̃ = 15, h̃ = 40

(c) β = 8, σ̃ = 20, h̃ = 50

(d) β = 6, σ̃ = 20, h̃ = 40

图 5 晶内孔洞演化图

Fig.5 The evolution of intragranular voids

面能逐渐占优,从而导致 σ̃c 增大. 即同一形态比下,
线宽较小的孔洞更容易长大. 而当线宽较小时, 应
变能占优,临界应力受其影响较大,变化较快,此时
需特别关注线宽变化对晶内孔洞生长的影响. 在线
宽较大时, 临界应力受其影响较小, 曲线变化趋于

图 6 临界应力 σ̃c 随线宽的变化

Fig.6 The critical value of the stress σ̃c as a function of the linewidth
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平缓,且当线宽 h̃ > 70时,可认为线宽变化对晶内
孔洞长大的影响可以忽略不计.
图 7给出了不同应力下孔洞面积变化率 ∆S 随

时间 t̃的变化. 由图 7(a)可知,在晶内孔洞演化初期
的短时间内可能会出现面积减小现象,而后面积迅
速增大;且应力越小,面积缩小越明显. 这是因为在
σ̃较小时孔洞演化前期的表面能占据优势,晶粒长
大,孔洞收缩;当孔洞形貌发生一定改变后,应变能
逐渐占据优势, 并一直主导孔洞演化, 促使孔洞长
大. 当应力增大到一定程度 (σ̃ > 18.5)时,应变能始
终占优势, 所以未出现面积减小现象. 从曲线上升
趋势还可看到, 应力越大, 晶内孔洞生长时面积增
大越快. 由图 7(b)可知,当晶内孔洞收缩时,面积减
小非常显著;且应力越小,面积减小越快,更有助于
晶内孔洞收缩愈合.

(a) 孔洞生长时面积变化

(a) The change of the area when the voids grow

(b) 孔洞收缩时面积变化

(b) The change of the area when the voids shrink

图 7 β = 9, h̃ = 32时面积变化率随时间的变化

Fig.7 The area change as a function of time for β = 9, h̃ = 32

3.2 线宽对晶内孔洞演化的影响

图 5(a)和图 5(c)给出了 h̃ = 40和 h̃ = 50时晶
内孔洞的演化. 由图可见,当 h̃ = 40时,由于应变能
密度在界面迁移驱动力中占优,孔洞长大. 当 h̃ = 50
时,由于表面能占优,晶粒长大,孔洞面积收缩并趋
于圆形. 同上,当其他参数不变时,随着线宽的改变,
孔洞存在生长和收缩两种演化趋势,且存在一个临
界线宽 h̃c;当 h̃ 6 h̃c 时,晶内孔洞在长轴方向长大;
反之,晶内孔洞收缩并圆柱化.

图 8给出了初始应力 σ̃不同下晶内孔洞生长

的临界线宽 h̃c 随形态比 β的变化. 由图可知, h̃c 随

着形态比增大而增大, 即同一应力下, 形态比较大
的晶内孔洞更容易长大. 在形态比较大时, 应力对
临界形态比的影响更为明显,且孔洞生长的临界线
宽随着应力的增大而增大. 在有限元模拟中还发现,
当应力增大到一定值时, 无论线宽如何变化, 对于
同一形态比的晶内孔洞都会长大. 这是因为线宽很
大时,其对孔洞表面的应力大小及分布的影响可忽
略不计.

图 8 临界线宽 h̃c 和 β的关系

Fig.8 The critical value of the linewidth h̃c as a function of β

图 9给出了不同线宽下 ∆S 随时间的变化. 由
图可知,晶内孔洞生长时,面积总体呈增大趋势. 当
h̃ > 16时,在晶内孔洞演化初期的短时间内由于表
面能暂时占优, 孔洞面积会出现减小现象, 而后由
于应变能逐渐占优导致孔洞面积增大;且线宽越小,
面积增大越快. 而晶内孔洞缩小时,线宽越大,面积
减小越快,有助于晶内孔洞收缩愈合.

3.3 形态比对晶内孔洞演化的影响

图 5(a)和图 5(d)给出了 β = 8和 β = 6时晶内
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(a) 孔洞生长时面积变化

(a) The change of the area when the voids grow

(b) 孔洞收缩时面积变化

(b) The change of the area when the voids shrink

图 9 β = 6, σ̃ = 20时面积变化随时间的变化

Fig.9 The area change as a function of time for β = 6, σ̃ = 20

孔洞的演化图. 由图可见,当 β = 8时,由于应变能
密度在界面迁移驱动力中占优,孔洞长大. 当 β = 6
时,由于表面能占优,晶粒长大,孔洞面积收缩并趋
于圆形. 同上, 在应力和线宽不变而仅改变形态比
时,晶内孔洞也出现生长和收缩两种演化分叉趋势,
且存在一个临界形态比 βc; 当 β > βc 时,晶内孔洞
在长轴方向长大;反之,晶内孔洞收缩并圆柱化.
图 10给出了初始线宽 h̃不同下晶内孔洞生长

的临界形态比 βc 随应力 σ̃的变化. 由图可见, βc 随
应力增大而减小, 即同一线宽下, 受应力较大的晶
内孔洞更易发生扩展. 此外还可看到,应力较小时,
线宽的变化能显著改变系统的应变能场,从而显著
影响晶内孔洞的演化. 当线宽较大时, 由于表面能
占优, 而增大形态比有助于增大应变能, 因而线宽
较大的晶内微孔洞扩展所需的临界形态比较大.

图 11给出了不同形态比下孔洞面积随时间的

图 10 临界形态比 βc 和 σ̃的关系

Fig.10 The critical value of the aspect ratio βc as a function of σ̃

(a) 孔洞生长时面积变化

(a) The change of the area when the voids grow

(b) 孔洞收缩时面积变化

(b) The change of the area when the voids shrink

图 11 σ̃ = 20, h̃ = 40时面积变化随时间的变化

Fig.11 The area change as a function of time for σ̃ = 20, h̃ = 40
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变化. 由图 11(a)可见,晶内孔洞面积总体呈增大趋
势. 当 β > 9时,在晶内孔洞演化初期的短时间内由
于表面能暂时占优, 会出现孔洞面积减小现象. 而
后应变能逐渐占优并导致孔洞面积增大;且形态比
越小, 面积减小现象越明显. 从曲线上升趋势还可
看到,形态比越大,晶内孔洞生长时面积增大越快.
由图 11(b)可知, 晶内孔洞收缩时, 形态比越小, 面
积减小越快,有助于孔洞收缩愈合.

4 结论

本文基于界面迁移下微结构演化的弱解描述,
建立应力诱发界面迁移下的有限单元法, 对内连
导线中晶内孔洞的演化进行了模拟,详细讨论了应
力、线宽和形态比对晶内孔洞演化的影响,得到以
下结果:

(1)晶内孔洞存在孔洞生长和收缩两种演化趋
势.

(2) 若给定 β 和 h̃ , 存在一个临界应力 σ̃c .
当 σ̃ > σ̃c 时, 晶内孔洞将会沿长轴方向长大; 当
σ̃ < σ̃c时,晶内孔洞将会收缩并圆柱化.

(3) 若给定 β 和 σ̃, 存在一个临界线宽 h̃c . 当
h̃ 6 h̃c 时,晶内孔洞将会沿长轴方向长大;当 h̃ > h̃c
时,晶内孔洞将收缩并圆柱化.

(4)若给定 σ̃和 h̃,存在一个临界形态比 βc. 当
β > βc 时,晶内孔洞将会沿长轴方向长大;当 β < βc

时,晶内孔洞将会收缩并圆柱化.
(5) σ̃越大, h̃越小, β越大,晶内孔洞越易发生

生长,且孔洞面积增大速度越快.
(6) σ̃越小, h̃越大, β越小,晶内孔洞越易发生

收缩,且孔洞面积减小速度越快.
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