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氨热法生长氮化稼晶体的数值模拟
姜燕妮 陈启生

(中国科学院力学研究所, 北京 10 019 0)

摘 要 氮化稼晶体是继单晶硅之后的一种新型的半导体材料. 本文利用有限体积法模拟了氨热法生长氮化稼晶体中流

场的瞬态特性, 研究了隔板开孔 10 % 时流场结构 温度场 浓度场.发现对于隔板开孔率 (10 % )的情形 , 中心开孔及边缘

间隙的平均速度表现为振荡的特性, 中心开孔速度大多是正的, 边缘开孔大多是负的.大的温度梯度发生在在高压釜壁面

与液体的交界处与隔板周围.物质由多孔介质区向生长区输运.
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0 引 言

流体及多孔介质复合层流动有很多重要应用 ,

在合金凝固 水热法及氨热法晶体生长中均存在穿

透流  氨热法与水热法的区别在于前者利用氨取代

水作为基本液体. 在氨热法生长过程中 , 高压釜中

的压力达到 2000 4000 个大气压 , 由温度梯度及浓

度梯度引起的浮力对流将决定营养素从溶解区向生

长区的输运 [l]  由于高压釜中具有很高的温度及压

力 , 直接测量流场 温度场非常困难  利用晶体生长
的模型化研究 , 可以模拟从宏观流动及传热传质 , 能

提供大量晶体生长过程中的信息  

近年来美国和日本开展的氨热法生长氮化稼的

实验研究不断取得进展 , 高压釜的尺寸在不断地增

加 , 并且获得了不同矿化剂条件下氮化稼溶解度对

温度的曲线  D en isl Z]综述了氮化稼晶体生长的方法:

高压氮气法 , 钠通量法和氨热法等. c hen ls] 提出了

关于流体和多孔介质复合层中流动计算的单一区域
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连续介质数学模型 , 并首次利用多孔介质模型模拟

了水热法生长高品质氧化物晶体过程中三维流动及

传热现象  

1 氨热法晶体生长原理

氨热法晶体生长的原理如图 1 所示 , 其中超临

界状态的液氨 矿化物和氮化稼颗粒装在高压釜的

下层 , 因为原料是颗粒状 , 可以假设成多孔介质模

型 , 为溶解区, 原料上方的液氨可以看成流体 , 为生

长区  籽晶用银丝悬在隔板的上方  隔板把整个高

压釜分成两个区: 下部分为高温区 , 上部分为低温

区  当高压釜外侧的电阻片加热后 , 随着温度的升

高 , 氮化稼颗粒开始溶解 , 离子化中间复合物开始

形成 , 中间复合物通过隔板输运 , 然后在籽晶上的

结晶. 通常在原料中加入一定的矿化物以增加原料

在液氨中的溶解度. 原料的溶解 营养素的输运及
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结晶是氨热法生长的三大关键因素 , 特别是通过控

制隔板开孔大小及形状可以控制营养素的输运及晶

体的生长速度  

其中, B 是二元参数 , 在流体层中为 0 , 在多孔层中

为 1  下标 e 代表有效, f代表流体  拼, k, 今, 无g, 凡

分别为动力戮性系数 导热率 比定压热容 传质系

数 表面积与体积的比值  模型中需要考虑当地热

物理参数的变化  

3 数值模拟

本文利用自主发展的基于非正交网格和空间二

阶精度有限体积法 , 模拟了隔板开孔率 10 % 的流场 ,

温度场 , 浓度场及中心孔与边缘间隙处的速度变化

曲线  

图 2 显示了开孔 10 % 流场的分布情况  多孔介

质 (原料)中的流动非常微弱 , 原料上面的流动逐渐

增强 , 在隔板开孔处流动速度较大 , 有利于物质的

输运 , 进而在籽晶上结晶  

晶板籽隔禹  禹禹          禹 一曰...,口            ~~~
  J 心户一曰 曰尸户口口口一            一

一  一            一            一 . 户 口 口 ...

飞  飞飞 , : r    确口口户一              一

只  只只:: 万      万一一一一一口            口

原料

图 1 氨热法生长示意图

     F ig. 1 S eh em at ie d lagram o f an am m on oth erm al

 gr o w th sy s te m

2 数学物理模型

氨热法晶体生长中 , 颗粒状原料可以看成为多

孔介质  高压釜中的对流系统包括: 多孔介质床, 其

空隙率随晶体生长过程变化; 具有一定开孔的金属

隔板;多孔介质床上部的流体层, 多孔介质床与隔板

之间的流体层厚度随生长过程增加;固体籽晶, 晶体

体积随着生长过程增加  

对于这样的流体/多孔介质复合层 , 我们采用单

一区域的连续介质的流体力学模型  对于多孔介质
层中的对流 , 用 D ar e梦B rinkm arm-- 凡rehheim er运动

方程; 对于流体层 , 用 N av le r一Sto ke s 方程. 其中

固体 多孔介质层和流体层的当地孔隙率 : 分别为

0 0 < : < 1和 1  对于浮力项的处理利用 B ous si nes q
假设 , 即密度是温度的函数  控制方程如下:

旦二氢奥+v !( f )一 (1)
O 不

图 2 隔板开孔率 10 % 的流场

(中心开孔 5% , 侧壁与隔板边缘开孔 5% )
        F ig . 2 F lu id fi ow in a sy st e m w ith a b a田  e o p e n in g o f

   10% in th e ero ss- sec tion al ar ea

    (eent ral opening ofs% an d ring openi鳍 ofs% )

Pf a ∀

a 艺
v )竺

石 = 一外 一Pf 口(T 一T0 )g+

v!(  v∀卜B}(资+譬}tL.)移{ ,,
( )e譬+(, )f (移!二):卜二!(二:) (3)

暴(p!C,+v (peoC ) =

Pe De 护 C 一B Pe 棍几:(C 一C0 ) (4)

图 3 显示了中心孔及边缘间隙中平均速度随时

间的变化 , 中心孔及边缘间隙中的速度均表现为随

时间振荡的特性 , 从图中可以看出中心孔的速度矢

量大部分是为正 , 把离子化合物输运到籽晶周围 , 有

利于结晶  边缘的速度矢量大部分为负, 因为要做到

质量守恒 , 形成循环  

图 4 显示了温度场 , 可以看出在高压釜壁面与

流体的交界处 , 多孔介质与流体层的界面处还有隔
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板处的温度梯度较大  
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图3 中心孔与边缘孔的速度矢量图
 F ig . 3 M e an 且       ow ve lo e itie s in t h e e e n te r h o le an d r in g g却

图 5 浓度场

  F ig . 5 C o n e e nt r a tio n fi e ld

4 结论与展望

本文利用有限体积法模拟了高压釜内的流场分

布 , 对于隔板开孔为 10 % 的情况 , 在溶解区流动非

常微弱 , 在隔板下方流动较强  中心孔与边缘间隙

的平均速度随时间都表现为振荡流动的特性  浓度
由多孔介质区到生长区逐渐变大 , 在籽晶周围有较

大的浓度梯度利于结晶.在此研究结果的基础上 , 以

后对开孔 8% , 12 % , 16 % 等不同开孔率的隔板进行模

拟 , 进行比较 , 进而了解晶体生长的本质  
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