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摘　要　以二维动态元胞自动机理论为基础，提出一种针对玻璃各向同性刻蚀特性的三维动态元胞自动机（Ｃｅｌｌｕｌａｒ

ａｕｔｏｍａｔａ）算法．利用创建刻蚀链表的方式代替传统的元胞搜索，提高了算法效率，并通过改进元胞信息的存储方

式，使得三维元胞阵列得以存储于二维矩阵中．最后利用ＯｐｅｎＧＬ技术对刻蚀结果进行三维成像．该算法在个人计

算机上实现了较高分辨率（４０００×４０００像素）的三维刻蚀模拟与显示．通过对比玻璃刻蚀的实验结果和前人的研究

评估模型，模拟结果完全能够实现对刻蚀结果的预测．文中的研究表明：建立的三维元胞自动机算法可以有效地应

用于玻璃刻蚀过程的模拟．
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１　引　言

１９９４年Ｔｈａｎ等人成功地将ＣＡ算法应用于硅

晶体的各向异性刻蚀仿真［１］．经 Ｚｈｕ等人的改

进［２］，该模拟算法已较为成熟．随着微细加工技术的

发展，２０世纪９０年代初，玻璃芯片的出现弥补了硅

芯片光电特性不足，且由于其廉价的成本，十多年来

玻璃微流控芯片的研究得到重视，已经被广泛应用

于电泳和色谱分离［３］．由于玻璃为非晶体，相比于硅

晶体各项异性的刻蚀过程，玻璃的刻蚀速率各向相

等，且Ｔｈａｎ等人提出的刻蚀模型仅适用于分子结

构排列整齐的晶体．１９９５年Ｋａｒａｆｙｌｌｉｄｉｓ等人建立了

基于元胞自动机算法的光刻胶刻蚀模型［４］，２００５年

周再发等人对其进行改进，建立了二维动态元胞自

动机刻蚀模型［５］，该模型不同于晶体硅的刻蚀模型，

并没有将原子作为元胞单元，而是将被刻蚀工件细

分为元胞，因此该模型便可以适用于非晶体材料的

刻蚀模拟．但由于模型的限制，算法仅实现了对二维

刻蚀过程的模拟．

针对玻璃各向同性的刻蚀过程，本文在较成熟

的二维动态元胞自动机算法的基础上，建立一套完

整的三维动态元胞自动机各向同性刻蚀模型．由于

采用了动态分配内存等优化技术，节约了可观的内

存空间；结合链表存储刻蚀表面等优化方法，大大地

提高了模拟算法的计算效率．这些优化处理使得原

本占用较大内存空间的玻璃三维刻蚀模拟在个人计

算机上的计算成为可能．

２　三维刻蚀模型

２．１　元胞及其状态

将被刻蚀的玻璃按边长为犪的正方体细分成三

维阵列，每个正方体称为ＣＡ的一个元胞．它是仿真

运算中的基本单位．玻璃的刻蚀是自顶而下的，且各

向同性．因此在本文算法中，我们将每一纵列的元胞

组合成高为犺的长方体（如图１所示），而刻蚀过程

是对每一个长方体至顶而下的刻蚀．这样就将三维

元胞阵列存储于二维矩阵中，用高度犺表示该纵列

剩余元胞的个数及状态．

在刻蚀模拟过程中，刻蚀总是从二维矩阵单元

顶部元胞开始的．该元胞的刻蚀受到位于其顶部及

四周的刻蚀液影响（图１）．在某一时刻狋，元胞的状

态犆犻，犼（狋）定义为此时元胞剩下体积犞犾与一个完整

图１　纵列元胞所组成的阵列单元

元胞体积犞犮的比值：

犆犻，犼（狋）＝
犞犾（狋）

犞犮
（１）

这样在刻蚀过程中某一个元胞的状态会在“１”

（未被刻蚀）和“０”（完全刻蚀）之间分布．因此每个长

方体（阵列单元）均可用一个浮点数表示其高度犺，

它是所有该纵列元胞状态值之和．即

犺犻，犼（狋）＝∑犆犻，犼（狋） （２）

某一时刻狋，刻蚀掉的体积犞犲（狋）为位于其顶部

刻蚀液刻蚀掉的体积犞Ｔｏｐ及四周刻蚀液刻蚀掉的体

积犞Ｒｏｕｎｄ之和：

犞犲（狋）＝犞Ｔｏｐ＋犞Ｒｏｕｎｄ （３）

犞犾（狋）＝犞犾（狋－１）－犞犲（狋） （４）

２２　时间补偿值

在刻蚀过程中，当元胞接触刻蚀液时便开始刻

蚀模拟．这通常是由于其周围某个元胞被完全刻蚀，

刻蚀液流入并与其接触造成的．但由于元胞并不总

在时间步长犜的整数倍的时间内被完全刻蚀．如果

元胞在狋时刻和狋＋犜时刻之间被刻蚀，就会对周围

元胞的刻蚀起始时间判断造成影响，如果忽略这种

影响就会导致运算结果的不准确．为解决这一问题，

我们引入一时间补偿值的概念，即将时间步长犜完

全刻蚀元胞后剩余的时间犜犮（狋＋犜）补偿到下一个

时间步长用于刻蚀其邻居元胞．

如果在某一时刻狋到狋＋犜内长方体纵列的元胞

数量没有减少，那么该元胞对应时间补偿犜犮（狋＋犜）

为零；否则需要对它的时间补偿值进行计算．计算方

法如下：

已知时间步长犜 内刻蚀掉体积犞犲（狋），那么设

完全刻蚀掉当前元胞需要时间狋犲，当前元胞剩余体
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积为犞犾（狋），那么很容易得到如下关系式：

犞犲（狋）

犜
＝
犞犾（狋）

狋犲
，　狋犲 ＝

犞犾（狋）犜
犞犲（狋）

（５）

因此时间补偿为

犜犮（狋＋犜）＝犜－狋犲＝ １－
犞犾（狋）

犞犲（狋（ ））犜 （６）

可统一表示为下式：

犜犮（狋＋犜）＝

０， 犺（狋）＝犺（狋＋犜）

１－
犞犾（狋）

犞犲（狋（ ））犜， 犺（狋）＞犺（狋＋犜
烅

烄

烆
）

（７）

２．３　刻蚀效果的计算

计算来自元胞顶部刻蚀效果时，一个时间步长

犜内刻蚀掉的体积为刻蚀的线速率犚 与元胞纵向

刻蚀面积犛（犛的取值将在２．５节中讨论）和时间步

长犜的乘积：

犞Ｔｏｐ＝犚犛犜 （８）

计算来自元胞四周的刻蚀效果时，需要考虑在

三维空间与其相邻的２４个元胞对它的刻蚀作用，即

水平摩尔邻居位（如图２元胞位（犻，犼）周围白色与灰

色的元胞）上的纵向相邻的三个连续元胞．图３为元

胞位（犻，犼）处某元胞受到水平邻位（犻′，犼′）的三个元

胞的刻蚀作用．

图２　元胞（犻，犼）与其摩尔邻居

图３　来自水平邻位（犻′，犼′）的刻蚀

在摩尔邻居中，来自四角邻居（图２周围灰色元

胞）的刻蚀效果与冯诺依曼邻居（图２周围白色元胞）

不同，所以计算时将两部分的影响分开求解．设某一

时刻狋至狋＋犜 时段内四角的刻蚀体积为犞犲（狋＋

犜）ｄｉａｇｏｎａｌ，冯诺依曼邻居的刻蚀体积为犞犲（狋＋犜）ａｄｊａｃｅｎｔ．

那么总的刻蚀体积犞犲（狋＋犜）ｒｏｕｎｄ为

犞犲（狋＋犜）ｒｏｕｎｄ＝犞犲（狋＋犜）ｄｉａｇｏｎａｌ＋犞犲（狋＋犜）ａｄｊａｃｅｎｔ

（９）

为了计算刻蚀掉的体积，我们首先计算刻蚀掉区

域的水平截面积犛犲（狋＋犜）ｒｏｕｎｄ（假设截面处处相等）．

犛犲（狋＋犜）ｒｏｕｎｄ＝犛犲（狋＋犜）ｄｉａｇｏｎａｌ＋犛犲（狋＋犜）ａｄｊａｃｅｎｔ

（１０）

２．４　冯诺依曼邻居和四角邻居的刻蚀效果

冯诺依曼邻居和四角相邻元胞的刻蚀效果需要

分别计算，并且由于有可能出现刻蚀区域的交叠现

象（图４黑色区域）．为了提高计算的精度，通常采用

几何方法解决该问题［５］．

图４　被刻蚀的元胞水平截面产生的刻蚀交叠效果

通过几何方法得到完整的冯诺依曼邻居的刻蚀

效果见式（１１）．其中刻蚀线速度犚犻′，犼′取决于水平邻

位（犻′，犼′）元胞高度情况，可由式（１３）求得．

犛犲（狋＋犜）ａｄｊａｃｅｎｔ＝

　　 　犪
２－ｍａｘ（犪－犚犻－１，犼（犜＋犜犮（犻－１，犼）（狋））－

犚犻＋１，犼（犜＋犜犮（犻＋１，犼）（狋）），０）·

ｍａｘ（犪－犚犻，犼－１（犜＋犜犮（犻，犼－１）（狋））－

犚犻，犼＋１（犜＋犜犮（犻，犼＋１）（狋）），０） （１１）

对角相邻元胞（犻＋１，犼－１）的刻蚀效果见

式（１２），其中参数犇用于描述间接流入与直接流入

之间的差异．同样为了提高运算精度也要避免某些

区域被刻蚀多次．处理方法为：如果与某对角邻居

元胞相邻的两个冯诺依曼邻居（如图３右中元胞

（犻，犼－１）和（犻＋１，犼）相对于（犻＋１，犼－１））同时存在

刻蚀液，那么参数犇犻＋１，犼－１取０；如果只有一个存在

刻蚀液，参数犇犻＋１，犼－１取犇／２；如果都没有刻蚀液，

参数犇犻＋１，犼－１取犇．参数犇取值为０．１８
［４，６］．

　犛犲（狋＋犜）ｄｉａｇｏｎａｌ＝

犇犻＋１，犼－１·
１

２
犚２犻＋１，犼－１（犜＋犜犮犻＋１，犼－１（狋））

２ （１２）

下面讨论刻蚀线速率犚犻′，犼′的选取，在纵向界面

内同样采用类似摩尔邻居的讨论，刻蚀线速率犚犻，犼′
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可表示为式（１３）．即当水平邻居元胞（犻′，犼′）和（犻′，犼′）

正上方元胞位都未被刻蚀，该方位无刻蚀液，刻蚀速

率为０；当只有（犻′，犼′）上方元胞位为空时，刻蚀速率

为犚·犇／２；当水平邻居元胞（犻′，犼′）和（犻′，犼′）正上

方元胞位都为空时，刻蚀速率为犚；当水平邻居元胞

（犻′，犼′）、（犻′，犼′）正上方元胞、（犻′，犼′）正下方元胞位都

为空时，刻蚀速率为犚·（１＋犇／２）．

犚犻′，犼′＝

０， 犺犻′，犼′ ＞犺犻，犼

犚·
犇
２
， 犺犻′，犼′ ＝犺犻，犼

犚， 犺犻，犼 －１ 犺犻′，犼′ ＜犺犻，犼

犚· １＋
犇（ ）２ ， 犺犻′，犼′ ＜犺犻，犼

烅

烄

烆
－１

（１３）

２５　元胞纵向与横向刻蚀交叠的处理

考虑单一元胞，其水平方向的刻蚀效果和纵向

方向的刻蚀效果之间同样存在交叠，如图５（ａ）所

示，深色区域为纵向和侧向的交叠部分．而实际上纵

向的刻蚀并非仅仅体现在当前被刻蚀的元胞上，考

虑图５中（ｂ）的情况，当纵向和横向的刻蚀同时进行

时．纵向的刻蚀面积应为当前刻蚀元胞的横截面犛１

与正下方元胞裸露的表面积犛２的和．即纵向的刻蚀

面积犛始终为初始元胞的底面积犪２．

图５　元胞纵向与横向刻蚀的交叠

在刻蚀区域的水平截面积犛犲（狋＋犜）ｒｏｕｎｄ转换成

刻蚀区域体积犞犲（狋＋犜）ｒｏｕｎｄ的过程中，由于刻蚀后

的元胞可以认为是等水平截面的立柱，因此只需要

将刻蚀区域的水平截面积犛犲（狋＋犜）ｒｏｕｎｄ乘以其刻蚀

高度犺犲即可．在刻蚀过程中，来自元胞顶端的刻蚀

效果使元胞高度始终发生变化．为提高算法精度可

将犺犲取高度变化过程的平均值，即
犺犲（狋）＋犺犲（狋＋犜）

２
．

２．６　元胞边长的选取

在玻璃刻蚀的元胞自动机模拟算法中，元胞边

长犪的选取会影响模型计算的精度．由于在模型中

采用一个浮点数表示长方体的高度值犺，所以边长犪

的选取不会影响模拟计算垂直方向的精度，但却会

影响水平方向的精度．边长犪的选取同样会影响到

模拟计算的最大水平范围，而水平精度和最大水平

范围两个因素相互矛盾，即如果降低边长犪的尺度，

就会提高水平精度，但能够模拟的水平范围就降低

了；反之，则会牺牲水平精度来提高模拟的水平范

围．如果边长犪值选为０．５μｍ，因此其水平精度为

０．５μｍ，计算中矩阵规模为２０００×２０００．因此其水

平范围为１ｍｍ×１ｍｍ．

２．７　时间步长的选取

由于模型中计算刻蚀过程是以时间步长犜 为

运算的时间单位．犜正比于刻蚀算法的速度，在满足

算法精度的前提下犜的选值应尽可能大．采用时间

补偿的动态元胞自动机算法可以解决相邻元胞在时

间步长犜的非整数倍的时间内被刻蚀的问题，但在

一个时间步长犜 内如果某一元胞上刻蚀的体积超

过其初始体积犪３，就有可能导致刻蚀效果在一个时

间步长内的传递超出相邻元胞，而目前算法并不能

对超出相邻范围的元胞进行时间补偿．所以应尽可

能使任意时刻每个元胞上产生的刻蚀效果犞犲都不

大于元胞初始体积犪３．

考虑一种极端情况，当某元胞除了正下方元胞

以外的２５个临位元胞处均存在刻蚀液，这时犞犲有

可能达到极大值，其表达式为

犞犲＝犞Ｔｏｐ＋犞Ｒｏｕｎｄ＝

　犜犚犪
２＋ 犪－

１

２（ ）犜犚 ［·犪２ （－ｍａｘ犪－犚 １＋
犇（ ）２ ·

（２犜＋犜犮（犻－１，犼）（狋）＋犜犮（犻＋１，犼）（狋）），）０·

（ｍａｘ犪－犚 １＋
犇（ ）２ （２犜＋犜犮（犻，犼－１）（狋）＋

犜犮（犻，犼＋１）（狋）），）］０ 犪
３ （１４）

其中犇＝０．１８，元胞的犜犮最大取值不应超过犜，因

此式（１４）可化简为

犞犲＝犜犚犪
２＋（犪－

１

２
犜犚）·

［犪２－（ｍａｘ（犪－４．３６犜犚，０））２］犪
３ （１５）

假设犜＝
犪
犽犚
，其中犽为待求系数，则式（１５）可

转化为关于犽的不等式：

犪３

犽
＋ 犪－

犪
２（ ）犽 ·犪２－ ｍａｘ犪－

４．３６犪
犽

，（ ）（ ）０［ ］
２

犪
３

（１６）

解得犽６．１９６．但上述这种极端情况在实际运

算中很少出现，为均衡运算效率考虑，进行模拟实验
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讨论犓的取值．在实验中将单个时间步长内，某个元

胞的刻蚀体积超过犪３的情况认为会对模拟精度造成

影响，并统计该情况出现的概率，如图６所示．

图６　不同犓值对运算精度的影响

当犓 取值大于４．０后对精度影响已经小于

０．０００１％，完全可以满足工程模拟需要，所以在实验

中折中选取为

犜＝
犪
４犚

（１７）

３　算法实现及优化

根据面向对象编程思想，将模拟算法的实现部

分抽象出两个类：Ｌａｔｔｉｃｅ类、Ｍａｓｓ类．Ｌａｔｔｉｃｅ类用

于记录和操作一纵列元胞组成的长方体，包括记录着

长方体高度犺的私有成员（ｐｒｉｖａｔｅ）ｆｌｏａｔｍ＿Ｄｅｐｔｈ、

记录时间补偿值犜犮的私有成员ｆｌｏａｔｍ＿Ｔｃ、记录长

方体在二维阵列中坐标的ｓｈｏｒｔｉｎｔ犻，犼等成员；刻

蚀方法ｖｏｉｄＬａｔｔｉｃｅ∷ｅｒｏｄｅ（ｆｌｏａｔ狏）完成在每个时

间步长犜结束后对刻蚀元胞的状态犆 和长方体高

度犺的计算与更新，并依据式（７）计算出时间补偿值

犜犮．除此之外，还有一些用于操作私有成员的方法．

Ｍａｓｓ类表示所有Ｌａｔｔｉｃｅ组成的被腐蚀的玻璃

器件．为了实现高分辨率的刻蚀仿真，节约刻蚀过程

占用的内存空间是必不可少的．传统的方法是将全

部元胞的信息保存于二维矩阵内，但通常情况下，被

刻蚀的区域仅占整个工件的一小部分，如果对整个

工件的元胞都分配内存空间显然浪费了大量的内存

空间．本文的算法是创建成员Ｌａｔｔｉｃｅｌａｔｔｉｃｅ，

用于记录二维平面上所有Ｌａｔｔｉｃｅ实例的地址，并且

仅对被刻蚀的元胞分配Ｌａｔｔｉｃｅ类实例空间，其余指

针均赋值为ＮＵＬＬ．最先被加入链表中的是掩模版

镂空区域的元胞地址．由于指针类型占用的内存空

间（４Ｂｙｔｅ）远小于Ｌａｔｔｉｃｅ类实例占用的内存空间

（１６Ｂｙｔｅ），因此节约了可观的内存空间．在试验测试

中，对于大多数掩模版的刻蚀模拟，采用新的内存分

配机制可以节约７０％以上的内存开销．

运算效率是算法另一个重要的属性，传统的元

胞自动机刻蚀算法采用标定每个元胞的方法确定需

要被刻蚀的元胞．这样每个仿真周期都需要对全部

元胞阵列搜索一遍，对于仅有部分元胞被刻蚀的阵

列来说，这样的搜索明显浪费了大量的时间．本文采

用创建一个线性链表成员ｓｔｄ∷ｖｅｃｔｏｒ〈Ｌａｔｔｉｃｅ〉

ｖｅｃＳｕｒｆａｃｅ，用于记录所有正在被刻蚀的Ｌａｔｔｉｃｅ的

地址，每次刻蚀过程只需将链表中记录的Ｌａｔｔｉｃｅ刻

蚀，并将新增的刻蚀区域加入链表，提高了刻蚀过程

的效率．

类方法ｖｏｉｄＭａｓｓ∷ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ（）用于实现玻璃

器件的刻蚀模拟流程．算法流程见图７．

图７　刻蚀模拟算法流程

４　模拟与讨论

在实验中，分别对模型的水平方向性和横向纵

向刻蚀速率比进行了测试．前者采用将圆形镂空的

掩模版进行刻蚀模拟，并观察刻蚀结果的水平截面

是否为圆形，刻蚀结果见图８，可见刻蚀模型有着较

好的水平方向性；后者采用对直线形镂空掩模版进

行刻蚀模拟，并分别观察横向的刻蚀距离和纵向的

刻蚀深度．经过测试得到横向与纵向刻蚀速率之比

约为１．３５．在实际的实验中横向与纵向刻蚀速率之

比会随着刻蚀液不同有所改变，其中当 ＨＮＯ３含量

为１０％，ＨＦ的含量为１３％时纵向的刻蚀速率为

１．２２μｍ／ｍｉｎ，且横向与纵向刻蚀速率之比为１．３７
［７］，

这与模拟数据是非常接近的．

采用一个相对复杂的掩模版图片（图９），图像

的分辨率为２０００×２０００．并设置初始化参数：刻蚀

速率为１．５μｍ／ｍｉｎ，刻蚀时间为１０００ｓ，并动态监视

刻蚀过程．模拟过程最大占用４９．６ＭＢ空间，模拟

耗时６４ｓ（采用Ｐ４３．０ＧＨｚ的ＣＰＵ）．图１０为模拟
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刻蚀过程的快照图．

图８　模拟结果的三维视图

图９　掩模版图形

图１０　模拟过程的动态显示快照图

图１１　模拟结果的三维视图

图１１为最终刻蚀结果的三维全景图和局部的

特写图，用户可以采用任意视角对刻蚀结果进行观

测．刻蚀后的玻璃器件形貌清晰可见，一些细微特征

也被很好地体现出来．

下面是一些玻璃刻蚀的实验照片（光学显微镜

照片）与采用本文模型进行的模拟计算得出的刻蚀

三维视图的对比图（图１２）和成品玻璃微流控芯片

与采用本文模型进行的辅助设计图（图１３）．

图１２　实验与模拟对比图

图１３　玻璃芯片的计算机辅助设计

５　结　论

玻璃的各向同性模拟是预测玻璃芯片三维结构

的关键．随着玻璃微流控芯片的制作工艺不断向成

熟、快捷、精准方向发展，其刻蚀模拟技术显得更加

重要．作为第一个可以运行于个人计算机上的三维

玻璃的各向同性刻蚀模拟程序，本文以成熟的二维

连续ＣＡ模型及其动态方法为基础，建立了三维各

向同性刻蚀的模型．通过对算法进行优化，使得动态
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ＣＡ模型的模拟速度得到了较大地提升，并使内存

的占用量显著地下降．这也为该算法的广泛应用奠

定了基础．

运用已有的玻璃刻蚀的实验结果和前人对玻璃

湿法刻蚀的研究结论验证了本文提出的三维动态

ＣＡ算法的效果，该算法有稳定性好、运算速度快的

优点．模拟结果与实验结果的一致性表明了三维动

态ＣＡ算法可以有效地用于玻璃各向同性刻蚀模

拟．通过模型可以准确地描述不同工艺过程、工艺参

数对最终刻蚀结果的影响．这也有助于进一步实现

ＭＥＭＳ加工过程的模拟及计算机辅助设计．
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