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浮区 对流的浓度边界条件
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提要 对于浮区热和浓度毛细对流问题
,

溶化界面处可以有给定浓度或给定浓度通量两

类边界条件
,

它们给出的液桥内浓度分布有很大差异 本文讨论 了这两类边界条件听对应的

物理过程
,

以及其物理含意

关键词 微重力流体力学
,

传热 与传质
,

材料流体力学

一
、

前 言

毛细对流是微重力环境中浮区晶体生长的重要过程
,

一般都讨论热毛细对流过程
,

但空间晶体生长时浓度毛细对流有时也很重要 一般而言
,

表面张力 与温度 和浓度

有关

、尹曰工一工
‘

二 。 ,

表面温度或浓度的不均匀都能导致表面张力的不均匀
,

从而驱动对流 而且
,

这两种因素

引起的过程 对流和扩散 将互相藕合在一起

在浮区掺杂半导体生长过程中
,

浓度对流是个重要问题 目前
,

这种间题的机理研究

主要是进行理论分析和数值模拟 〔一 ,

显示 了热和溶质毛细对流相互藕合的过程对晶体生

长的重要作用 在数值模拟过程中
,

正确选择固液界面处的边界条件
,

是一个值得研究的

对于如图 所示的浮区液桥
,

有两个固液界面 一个是熔化界面 , ,

一个是凝固界

面 几 如果不考虑固液界面的软边界区域
,

对于熔化界面的计算边界条件可有两种典型提

法 同 由于籽晶的杂质分布是给定的
,

如果认为熔化界面处于局部的热力学平衡
,

则有第

一类边值

, 。 二

年 月 日收到
, , 年 月 盛 日收到修改稿



第 期 胡文瑞等 浮区 对流的浓度边界条件

其中 。 幼 为多晶棒在边界 处的

溶质浓度 当籽晶杂质浓度均匀时
,

。 为常数
,

另一方面
,

由质量守恒关

系可导出第二类浓度边界条件 叼任

的

段

口
刀 二一

。

丈

玲
,

一 。 ,

坛 ,

它

其中 为溶质的扩散速度
, 二 , 为

提拉速度
,

口 口 为外法向导数
,

对

取负值
,

对 几 取正值 这样
,

在

溶化边界 处就有两种边界条件的

提法
·

一般文章皆采用边值

图 浮区液桥示意图

娘 昆

二
、

两类边值问题

对于定常
,

轴对称和无重力的情况
,

无量纲的守恒方程组可用流函数 劝
,

涡度 、 ,

温度

。 和浓度 表示如下 匡

、飞尹、
、

⋯
,一,曰︸

了、
‘

了胜、、
口 、 口劝
二二二下 十 万 二

一

万 十
口之

乙

食口之

口 劝 动

口心

只

口 劝口、 口劝 口、 、 口劝、
万 一 万二一 二万下 一 , 了 代丁二 十 二 二了丁

七 口七 口心 心口乏 七口勺

护

口 刃

口石

一江夕

刃 国 ‘

一
二

一 一 下叮
’

苟口叮 石

阳一灭
一亡、

十

﹃工︺一︼工门一亡
‘

、

口一口口劝口 口石动
一 下二 二二丁 十 万 , 二二一 二二

口心 口七 七 口七 口心

口
二二下二

叮
乙

口劝 口

口 口石 石

劝
十 了

—
下厂丁

心

口
代二丁二

七
‘ 若口若

口
一
二万二

口心
‘

其中的无量纲量和参数定义为

心二 二
, 一 界

门

几一一

一一

竺均兰
二

一 竺
凡 粉

我们假设上
、

下晶棒有相 同的直径 。 和相同的提拉速度 。 , , 和 、 分别为熔体的运动学

粘性系数和热传导系数
,

界 和 分别为晶体的熔化温度和液桥表面的最高温度
, 。 为

,、︼广、枯一一‘

常数
·

涡量由 式定义
,

而流函数的定义为

一

豁
, , ,一亡气
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讨论一个具体的液桥
,

其高度为
,

两个固液界面分别为 心二 和 心二 边条件可写

心 时 劝
尸 若

’ 一豁
,

。 一 ,

豁
一 尸 一 “。

一一掀一灭一一
阳一灭一一石二 时 劝

, 。

万二 二时 劝
乙

尸
’

田 一几才

一二 , 二 一万扮

石
二

会

口
一 似 下只二

勺

几 几 口

面
一

妙
一

丽少
’

丽 一 ”

一一
劝一之

一广气口一

一一一公

亡、一,曰

心 时 劝

,

或者

口

心
一 尸“ 一

其中 。 为分凝系数
,

△ 一 几
,

常数和波尔兹曼常数
,

义热和溶质 数为

辐射系数 尽亡 二 二
, 。 △ ” , ‘ 和 分别为

为热辐射率 我们还假设液桥 自由面为 石
,

并定

, 扣。△
、 ,

嵘助
义 “ 一

—
凡刀 少代

其中 为熔体密度
,

下求解方程组

衅 。 口
,

代 二 口 这样
,

问题就化为在边值条件 一

卜
,

其中 和 分别对应于两类边值
·

三
、

数 值 模 拟

采用有限元的数值模拟方法
,

曾经求解过第二类边值问题 本文用同样的方法分析

两类边值问题 在具体计算时选取如下参数

尸 二

二

二

,

, , 、 一

, 一 , ,

可以看出
,

上述参数值对于半导体材料具有典型性 求解两类边值问题可给出确定参数时

的速度场 温度场和浓度场 本文将着重讨论浓度场的分布
,

图 给出了不同溶质 数 时两类不同浓度边条件对应的浮区内浓度

分布
·

上面一行的结果对应于第一类边条件
,

下面一行的结果对应于第二类边条件
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鳖鳖鳖
一一交交

瓮

弓吕弓公公公
戮戮

入入

彗彗
。。

刃刃刃
几

图

一 牛
。

材口 ,

加 门

两类不同浓度边条件下
,

浮区
,

劝 平面的浓度分布
下

上行和下行分别对应于

第一类边条件 和第二类边条件
,

两者有显著差异 左
、

中
、

右列

分别对应于
, 一 , , ·

, ,

,

、 一 ,

结果表明
,

第一类边条件的解 显著地受熔化界面浓度条件 的影响
,

使整个液

桥中的浓度值都较低 另一方面
,

第二类边条件的解显著地受凝固界面分凝过程的影响

整个液桥中的浓度值 比第一类问题的高得多
,

而且在熔化界面处有很强的浓度间断层 计

算结果还表明 了浓度 数
,

对液桥 内浓度分布的影响
, 、

对第一类问题
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的浓度分布相对较小
,

而对第二类问题的影响较大

年 第 卷

羚
对

。

二二二 、二 万兰 一

一 ‘

匕 一塑一

。, 一 ,

, ,

若

图 两类浓度边界条件下
,

凝固界面处的

径向浓度分布 实线对应于第一类问题 三

条线 汀
, 一 , ,

重合 虚线

对应于第二类问题

公

,

, 一 ,

,

,

毗

质 数
。

的影响
·

对第二类问题
,

浓度大小随
,

的变化有明显的变化

浓度分布的不均匀性是晶体生长过

程中关心的问题 图 给出了不同

数对凝固界面处的浓度径向分布 实线

和虚线分别对应于第一类和第二类边值

问题的解 在本文参数范围内
,

两类问

题的浓度在凝固界面处都比较均匀
,

第

一类间题的浓度分布更均匀些 综合图

和图 的结果可以看出
,

对于第一类

问题
,

凝固界面附近液桥中的浓度场有

较大的梯度
,

特别是在半径较大的区域

中

根据上述分析
,

我们可以将浓度边

条件的影响归纳为下列三个主要方面

浮 区内溶质浓度的大小和分布

在两类不同浓度边条件下有明显差异
,

第二类问题的计算值明显地高于第一类

的值

根据第一类浓度边条件进行计

算
, ,

数的变化对浮区内浓度的大

小和分布影响不大 而在第二类问题中

有较大的影响

第一类问题在凝固界面处的溶

质浓度分布相当均匀
,

而且几乎不受溶

凝固界面处的浓度分布相对地不均匀
,

而且

众所周知
,

浮区内溶质浓度的分布
,

尤其是凝固界面处的径向分布
,

将直接影响生长

晶体的材料均匀性 这表明
,

溶化界面浓度边条件的选择将直接影响计算结果的有效性

四
、

讨 论

比较熔化界面的两类边界条件 和
,

可以发现
,

第一类浓度边界条件

要求溶化界面处 二 ,

而未要求熔质的质量守衡
,

所以液桥中的溶质浓度偏低
,

未

能反应出分凝过程的影响
·

另一方面
,

第二类浓度边界条件 保证了溶化界面处的质

量守衡条件
,

反应了分凝过程的影响
,

但导致熔化界面处的浓度间断
,

这两类边界条件分

别从不同角度对问题进行了近似处理
,

导致不尽合理的模型 进一步的研究需要改进理论

模型

首先
,

根据边界层理论
,

在熔化界面附近的熔体中存在速度边界层和浓度边界层
,

这
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两种边界层的厚度 比为

其中 百。

和 占
。

分别为速度边界层和浓度边界层的典型厚度
,

数 的定义为

尸

在通常情况下
,

材料溶体的 。 是 比较大的
,

因此 氏 石
。 ,

对本文的参数情况有 占。

几 这样
,

用数值模拟方法处理浓度边界层的结构就比较困难 边界条件 在某种

意义上是把熔化界面附近的浓度边界层厚度 占。

近似为零
,

因而界面有一浓度间断 另一方

面
,

边条件要求计算的网格尺度小于浓度边条件的典型厚度
,

这在一般情况下也难

于达到

其次
,

对于一般的晶体生长过程
,

熔化界面 的形状是待定的 它必须结合浓度和热

力学条件一起来求解 计算过程中给定界面 本身就是一种近似模型 在这种近似下
,

物

理上给出了两种可能的边界条件
,

只要其中之一即可求解问题而得到浓度场
,

在实际过程

中
,

第二类问题要求的浓度间断也可能导致界面的形态失稳

此外还要指出的是 在熔化和凝固界面附近
,

通常存在着称之为
“

糊状层
”

的软边界区域
,

这个区域内的流场将导致温度和浓度的变化 , 进一步的连续介质

模型需要引进某种软边界区域进行修改
,

以包含更合理的物理过程

对于特定问题的数值模拟
,

需要结合具体的材料生长条件和具体材料的热物理参数进

行计算 但是
,

高温熔体的输运系数和热物理参数的资料还很不完整 所以
,

本文主要限

于机理性研究
,

具体材料过程的分析还有待于进一步工作的开展
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