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本文用数值模拟的方法研究了浮区中热毛细对流与溶质浓度毛细对流的祸合
,

分析了 半

导体晶体的浮区生长过程中杂质的影响 讨论了表面张力随浓度的增加而减少的典型情况

计算结果表明
,

在一定参数范围下
,

浓度
“ “ 数对浮区中的流场和浓度场有明显的影

响
, 对温度场的影响相对较小

, ,

一 箭 吉
、 劝诩 刁

空间材料科学的进展促进了定量化地研究材料生长过程中的传热和传质问题 数

值模拟是研究这些问题的有效方法田 在浮区的晶体生长过程中
,

热毛细对流的特性已

进行了广泛的研究 由于熔体中的半导体材料往往有意或无意地掺有杂质
,

杂质浓度

在 自由面上的非均匀分布将产生由浓度梯度引起的毛细对流 ’ ,

它与热毛细对流祸 合 在

一起 另一方面
,

在固 熔界面处杂质的分布和分凝将直接影响半导体晶体生长的材料均

匀性 囚 因此
,

分析掺杂半导体材料熔体中杂质的分布及其影响就是空间材料生长的重

要课题

由于 自由面上的温度分布不均匀和浓度分布不 均 匀 会 驱 动 对 流
,

这 种 对 流 称 为

对流 人们曾详细地研究了热毛细对流过程以及浓度毛细对流过程
,

而且也

进行了两种过程藕合的理论研究汇 微重力科学的发展促进了表面张力驱 动 对 流 的 研

究
,

而且浓度影响及其分布越来越受到关注 和 把溶质作为被动输运的

介质进行了研究
,

得到了熔体中杂质的分布叨 最近 盯 和 研究了熔区中具

有热效应和浓度效应的问题
,

考虑了质量扩散和热扩散两种过程对传热和杂质分凝的影

响 〔 在他们的分析中
,

没有分析浓度和热不均匀性对表面张力的影响 本文将完整地

计算热毛细对流和溶质毛细对流的藕合过程
,

结果表明
,

浓度不均匀性产生的表面张力驱

动对流在一定的条件下具有显著影响

二
、

数值模拟的模型

采用通常的浮区模型
,

如图 所示 在柱坐标系中
, 。和 为固 熔界面

,

熔

体悬浮在两个界面之 司
, 一 , 。 幻 为浮区液桥的 自由面

,

在 一 冬和 。 幻 处有
”

‘

” ’

”
’ 一 ’

一
’

一
’

一 ‘ 一 ’ 一 一
’

一
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‘

一
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环形加热器
,

固 熔界面的生长速度和送料速度同为 , ‘

加热器的热效应使 自由面的温度不均匀
,

同时
,

由于流动
,

自由面浓度也不均匀 表

面张力 , 与温度 和浓度 有关
。 式

, ‘

因此
,

自由面上表面张力梯度将驱动对流
,

在液桥

中形成对流胞
,

并影响温度和浓度在浮区中的分

布
。

描述定常轴对称问题的输运方程组为

丝
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图 浮区液桥的示意图 乡

·

豁
十 留
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, 气一了 ,

—
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丫 了‘ 丫 丫 ‘

其中 。 , , 留 为速度矢量
,

和 为密度和压力
, ‘ 为浓度

,

为温度
, , 、

和 分别

为运动学粘性系数
、

热扩散系数和浓度扩散系数 为质量守恒方程 和 为动量

守恒方程的径向和轴向关系 为能量输运方程而 为溶质输运方程 当计及重力效

应时
,

式右端应增加与热膨胀和溶质膨胀有关的项 本文讨论微重力过程
,

这些项皆

忽略不计
,

并且 一

浮区液桥的边界条件可以表示为 嗽

、了、,了工、毛、艺 时 , , , , , ,

时

了 时
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凉
一 孙 丝 鲤 扩一 鲤 丝、门

,

口了
一

口了 口忿
一

“
豁 一

‘ 一 ,
,

乳
一 ,

其中 。 , ‘ ,

和 友。
分别为辐射系数

, 一

常数和平衡分凝系数
, 。 和

,

分

别为熔点温度和外场温度 、 和 八 为紧邻自由面两边的内
、

外压力 一 叮
,

上标

撇号表示导数 由自由面边条件 可以看出
,

温度不均匀引起的表面张力梯度和浓度

不均匀引起的表面张力梯度 分别为 岭 和 成 都考虑在内了

为了更清楚地描述物理过程的特征
,

我们引用以下无量纲量和参数

“ 一 于
,

一
子

, ,

一 竺
,

留

滋

卫﹄

尸 一

悉
,

一扮
,

一 丁
妙
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。

一
’

三
, 又 了。

刀
留目
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,

三
,

, 宁△

从
, 一 一不玩厂

,

, 。

一 —
一 、

△
。

一
,

其中特征速度定义为 , 。 可 特征参数 丁尸
, , 。

分别为热毛细数

数
。 , 。二 ,

材
。了

分别为溶质 数
,

热 数和溶质

数

数
。

这些特征参数描述了各种典型物理过程的相对重要性

引用无量纲的流函数 沙和涡度 。 ,

即定义

一 生 口 叻
一

沙

而
’

仍

—— —一
口

由 和 式消去压力夕 ,

则控制方程可表示为

器 青豁 器
一
券一。

六暗瓷器
一
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口

,

口

口
, — 一一 月目

口

,

旦竺丫

若不考虑 自由面变形
,

即 , 习 九 ,

相应的无量纲边界条件可表示为
, 。 ,

了 护价 。 。 。 , ,

“ 一 “ 甲 一 瓦 万
, 功 一 一 万矛

, 。 一
“ ,

而 一 一 八 ‘ 一 。 ” 、“ ,
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。 , , 一

‘ 一 孟 华 一 飞了 , —
,

乙 ,

旦里坐
口 盆’

,

口

免
一 互。 ,

口曰
价 功 苍井 苍共

尧
中 一 —

忙户 , 田 —乙 。

曰
·

旅 一
,

了

器一
‘

〔
“

器
‘
一 ‘

瑟
‘

〕
,

器
一 。,

其中记无量纲 , 数为 , ‘ 一 ‘ △ ‘
,

并假设 自由面为圆柱面 “ 一 音‘“一 。

这样
,

所求问题就化为在边界条件 一 下
,

求解方程组 一 方程组和边界

条件下包含有四个无量纲参数
, 尸 ,

描述粘性扩散与热扩散的相对重要性
, 。

表示热输运

与溶质输运的相对重要性 此外
,

还有表征温度和浓度梯度引起的毛细对流的热

数
。了 和溶质 数

。 ,

可以看出
,

由于考虑 熔体的浓度效应

而 引进 了 乙
。

和 , 当
,

” 和
。 ,

‘ 。 时
,

就得到普通浮区的液桥问题

卜

三
、

计 算 结 果

本文采用有限元方法
,

数值模拟了某些典型参数下的流场
、

温度场和浓度场 在流场
·

变化较剧烈的局部区域
,

采用加密网格
,

以提高模拟精度 在计算中采用线性插值函数

用叠代方法求解 问题

本文将着重讨论质量扩散和浓度梯度所引起的新效应 因此
,

根据半导体材料的典

型情况
,

我们取无量纲参数
, , , , 。

为简单起见
,

本文只讨论固定的几何截面
,

即取 之

分凝系数 灸。是一个重要的参数
,

如果熔体的 固相线和液相线为直线
,

则 畏。为常数

并且它与温度
、

溶质的浓度无关
,

只取决于溶剂和溶质的性质囚 通常
,

由于界面附近存在
,

溶质边界层
,

因此
,

实际应用中引人了有效分凝系数囚 ,

它是平衡分凝系 左。 ,

生长速度 , , ,

边界层厚度及溶质扩散率的函数 由于边界层厚度是与流动密切相关的量
,

因此
,

有效分

凝系数是个变量 作为机理研究的第一步
,

我们假设 及。为常数 , 并取值 女。 这样
,

就可以具体地分析不同 数下
,

流场
、

温度场和浓度场的变化规律

熔化界面的浓度条件一般有两种提法 一是以供给棒的溶质浓度作为界面熔体的浓

度条件 另一种是本文所用的导数边界条件 由于对于金属熔体
, ,

《
,

所以速度边界

层厚度通常比温度边界层厚度薄得多 另外
,

数
, , , · , ,

这样
,

浓度

边界层又比速度边界层薄 由此可知
,

从数值上捕捉浓度边界层内的变化通常是比较 困

难的 关于熔化界面两种边界条件的讨论我们将另行作出
。

本文的浓度边界条件假设忽

略了溶质边界层厚度
,

因此
,

在一定程度上影响了浓度场的分布和溶质效瓦 此外 ,

关于
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画
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。
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图 从左到右依次为
。 , 一 , ,

, 一 由上到下依次为浓度场
、

温度场和流场 。又 一 ,
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威

硫

分凝系数 灸。 ,

也有一些需要进一步讨论的地方

对于溶质作为被动介质输运的情形 材
, ,

图 给出马
’

材
。二 , ,

时的温度场
、

浓度场和流场 由此可以看出
,

随着热 数的增大
,

对流增强
,

由

于提拉而造成的对流胞的不对称性被削弱 同时
,

高温区域增大
,

界面附近的等温线变陡
,

、

这些是热毛细对流的特点 由于上下两个对流涡胞方向相反
,

熔化
、

固化界面的溶质均被

推向浮区中心区域
,

使得在此区域内浓度梯度增大
,

同时此区域内溶质交换最激烈 随着
。

数的增加
,

溶质更加迅速地被输运到中心区域进行交换
,

因而使得熔化界面溶质更

快地输运到固化界面进行分凝
,

从而浮区熔体中溶质浓度减小 同时
,

对流使高浓度区更

靠近浮区中心

对于具体的晶体生长过程
,

尽管浓度对表面张力的影响参数还 很 难 得 到
,

但 根 据
团 和阂乃本囚 ,

对于某些金属熔体
,

微量杂质的存在可使其表面张 力降 低
、 , 、

,

一
、

二 , ,’

一 。 , 口 一
, 。 , 。 一一

、 ”
‘

一
卜 、 , 、 ‘

’外 之多 ’对于这些典型情况
,

即 嚣
” 或 叭

”的情形
,

本文进行了初步讨论
·

图 给出了
。

一 。。 时
, 。 ,

一
, , 。, 。。 时的温度场

、

浓度场和流场 由

于这种情形对应于表面张力随浓度的增加而减小
,

所以
,

对于靠近熔化界面的 对 流 胞
,

。 ,

的增加使得对流增强 热效应与浓度效应相互增强 而对于靠近固化界面的对流胞
,

由于热效应与溶质效应相互抵消
,

对流胞减小 当溶质 数与热

数相等时
,

靠近固化面的对流胞很小
,

主要靠熔化界面附近的对流胞来输运 这种效应使

得溶质被直接从熔化界面输运到固化界面进行分凝
,

因此
,

随
。 ,

数的增加
,

浮区内溶质

浓度也下降 同时
,

高浓度区域 其梯度也大 沿对称轴被推向固化界面附近 这种现象

可能导致的一种结果是在固化界出现组分过冷
,

从而导致界面失稳
。

比较图 和图
,

我们可以发现
,

热 数对温度场的影响要甚于溶质

数对温度场的影响 另外
,

热效应与溶质效应相当并祸合作用时
,

浮区内溶质分
布受到较大影响 这些影响的各种效应应该得到进一步的研究

。

全 四
、

讨 论

本文对浮区热毛细对流和溶质毛细对流的祸合作了一个数值模拟
,

结果表明
,

热毛

细对流对浮区熔体中溶质的分布有较大影响 由于在浮区中心区域有较大的浓度梯度存

在
,

在重力作用下
,

它将引起浮力对流甚至失稳变为周期振荡对流 此外
,

热与溶质毛细

对流的祸合将使浮区内溶质浓度分布发生较大变化
,

使固化界面附近浓度梯度增大
,

这种

分布不仅影响长成晶体的掺杂均匀性
,

而且可能出现组分过冷
,

从而影响界面的稳定性

微重力环境使重力影响相对削弱
,

因此
,

表面张力驱动对流成为主导对流 但残余重力的

影响也是值得注意的一个问题

众多因素的作用使得考虑溶质效应的浮区对流问题成为一个复杂的问题 自由表面

和固 熔界面的变形
、

溶质对固 熔界面稳定性的影响 组分过冷 溶质对凝固点和熔点

的影响
,

此外
,

自由表面的溶质效应还涉及表面吸附作用等因素 这些因素与复杂流动藕

合
, 无论对微重力科学研究还是材料科学的研究都是一个有待从理论

、

实验和数值模拟方
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面进行研究的领域 本文的结果也表明了进行这种研究的必要性
众
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