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要!在微重力条件下$采用有限差分法对细长坩埚"无因次高径比
3

取
$

#内分离结晶生长

1Ka.H8

晶体过程中的熔体热毛细对流进行了三维数值模拟'选取狭缝宽度
Z

为
*(#

%

*(*C"

及

*(*"

$考虑熔体顶部为固壁边界条件$得到了分离结晶过程中熔体热毛细对流的速度和温度分布$

着重分析了熔体内部流型的转变过程'结果表明!当
L/-/.

3

&.5

数较小时$在下自由表面的表面张

力作用下$熔体内部会产生顺时针方向的流胞$熔体的流动为稳态且流动较弱$但随着
;D

数的增

大$熔体的流动范围逐渐增大并且强度不断增强$熔体内部温度的非线性分布逐渐加剧&当

L/-/.

3

&.5

数超过某一临界值后$熔体内部的流动将由稳态转变为非稳态'

关键词!分离结晶&流型&细长坩埚&临界
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数&数值模拟
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1Ka.H8

晶体是一种具有特别价值的功能材

料$其优异的材料性能可广泛用于安检%医学诊断%

工业测量与控制和天体
@

射线望远镜等领域(

#>$

)

'

结合
D-5K

3

J/.

定向凝固法和传统
1X&=2-/'9_5

法优

点的分离结晶
D-5K

3

J/.

法$可以大大地提高生长晶

体的质量'

#GGC

年$

H/&

等(

!

)在应用垂直
D-5K

3

J/.

法生长
1K

#

#

+

a.

+

H8

过程中采用补给熔体的方法减

弱了
a.

分离对晶体生长的影响'

#GG?

年$

<,00/-
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等(

B>"

)在太空中通过分离结晶的方法获得了
]/OM

与
]/

#

#

+

W.

+

OM$

种晶体'

#GG?

年$

5̂'=&U

等(

A

)的研

究表明$离心作用能够降低垂直
D-5K

3

J/.

法生长过

程中由于浮力驱动的对流与分离现象'

$**B

年$

F58K8-'8

等(

C

)研究表明在生长晶体的过程中$分离

结晶
D-5K

3

J/.

法 能 够 比 传 统
1a

提 拉 法 与

D-5K

3

J/.

定向凝固法生长质量更高的晶体'

$**"

年$

%&'X

等(

?

)研究表明
dLF

会对分离结晶过程中

气液界面的形成产生重要影响$为旋转磁场作用下

生长晶体提供大量的理论依据'

$**C

年$

/̂.

3

等(

G

)通过优化的垂直
D-5K

3

J/.

法成功地生长出了

具有良好电子性能的
N

3

*(?G

L.

*(##
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单晶体$而次

年$

@5/&

等(

#*

)采用垂直
D-5K

3

J/.

方法生长了大尺

寸单晶
1K̂ b

B

'理论和实验研究表明$分离结晶

D-5K

3

J/.

法在晶体生长领域中得到了广泛的重视'

近几年$学者们对晶体的分离生长有了进一步

的研究$

$**?

年$

D/M8.:9&7

等(

##

)的研究表明
a.

的

含量会影响采用
D-5K

3

J/.

方法生长出晶体的电阻

系数'同年$

O:8'5/.

等(

#$

)采用数值模拟的方法研究

得到在
D-5K

3

J/.

法生长晶体过程中熔体内部纵向

的振荡对分离结晶的影响$认为生长晶体过程中较

高的生长速率会加剧熔体内部的振荡'熔体内组分

的不同以及内部振荡会对分离结晶产生重要的影

响$为生长更高质量的单晶体提供相应的依据'

$*#*

年$

V8:-&9

;

/.

等(

#!

)采用垂直
D-5K

3

J/.

法生长

了
Q,E]

!

18

单晶体$并从晶体中的掺杂水平%宏观

缺陷等方面研究了
Q,E]

!

18

单晶体的性质$表明

分离结晶能够获得高亮度的单晶体'

$*#*

年$

N&,=28.9

等(

#B

)分别采用水平
D-5K

3

J/.

法以及水

平移动加热法"

NHNL

#生长了
]

#[+

W.

+

OM

晶体$得

出较低的生长速度能够使得晶体内部本身的缺陷减

少$同时水平移动加热法对晶体的生长更加有利'

$*##

年$

D/-75.9=25

等(

#"

)则用数值模拟和实验的方

法对二苯乙二铜生长过程的固液界面形状和温度分

布进行了研究$结果表明凸形的固液界面更加有利

于晶体的分离生长'

综上所述$关于分离结晶法的研究虽然很多$但

对于晶体生长过程中熔体内部的传热传质过程研究

的并不多$为了更好地了解新型分离结晶
D-5K

3

J/.

法生长过程中内部温度场和速度场的变化$文中采

用有限差分法对细长坩埚内分离结晶生长晶体过程

中熔体内部的热毛细对流进行了三维数值模拟$着

重分析流型的转变$确定流型转变的临界条件$探讨

流动失稳的物理机制$为采用分离结晶
D-5K

3

J/.

法

生长大尺寸%高质量的
1Ka.H8

晶体提供理论依据'

8

!

物理模型

文中研究的物理模型如图
#

所示'其中$熔体

顶部为固壁$晶体的半径为
.

5

$坩埚的内径为
.

&

$坩

埚中熔体的高度为
7

$坩埚壁和结晶界面分别维持

恒定温度
?

2

和
?

J

"

?

2

8

?

J

#$由于坩埚壁与结晶界

面存在着温度梯度$因此在下部自由表面上的表面

张力梯度的作用下$在熔体内部会引发热毛细对流'

为了对模型进行简化$提出如下假设!

#

#熔体看作不

可压缩牛顿流体$熔体流动速度较低$流动为层流&

$

#在下部自由表面上考虑热毛细力的作用$其它固

壁则满足无滑移的边界条件&

!

#顶部固壁与下自由

表面均为绝热表面$下自由表面看作平面并且在结

晶过程中不变形&

B

#不考虑重力作用的影响&

"

#表面

张力为温度的线性函数'

图
8

!

分离结晶
O2+0

1

F'&

法的物理模型
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数学模型

无因次化后的控制方程为
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其中!
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,

8

为无因次速度&

0

Y

0

8

,

.

$

2

为无因次

时间&

#Y#.

$

2

,"

/

8

$

#为无因次压力&

8

为流体动量扩

散率&

/

为密度&

4

Y

"

?[?

<

#,"

?

7

[?

<

#为无因次

温度&

#.Y8

,

D

为普朗特数$

D

为热扩散率'

无因次边界条件如下!
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下自由表面 "
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+
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S

"

;D
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$
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S

"

*

' "

C

#

无因次初始条件"

0

Y*

#!

Q

.

"

Q

0

"

Q

2

"

*

$

4"

*

$ "
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其中!"
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$
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#,

.
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为无因次尺度&

JY7

,

.

*

为无因次高度&

3YJ

,

@

为无因次高径比&

ZY

"

.

2

[

.

&

#,

.

2

为无因次狭缝宽度&

1

H

Y[

51

,

5

?

为表面张

力温度系数&

;D Y

1

?

"

?

7

[?

<

#"

.

2

[.

&

#,"

6

'

#为

L/-/.

3

&.5

数'碲锌镉"

1Ka.H8

#熔体的物性参数

和分离结晶系统的几何参数如表
#

所示'

表
#

!

1Ka.H8

晶体的物性参数和
D-5K

3

J/.

系统几何参数

参数 符号,单位 数值

表面张力温度系数
1

?

,"

)J

[#

P

[#

#

*>#Bg#*

[!

密度
/

,"

_

3

+

J

[!

#

">A?g#*

!

运动粘度
7

,"

J

$

+

9

[#

#

B>#Ag#*

[C

普朗特数
#. *>B

无因次高径比
3 $

无因次狭缝宽度
Z *>*"

$

*>*C"

$

*>#

利用有限差分法对三维无量纲控制方程进行离

散$其中对流项使用
`6W1P

格式$扩散项使用中心

差分法$压力
>

速度项修正采用
OWLVQI

方法'为了

对网格的收敛性进行验证$在不同的网格数下对

3Y$

$

ZY*>#

$

;DY#*

$ 时进行了网格无关性验

证$得出了某监视点"

@Y

"

@

2

\@

&

#,

$

$

2

Y*

$

SY*

#

处
.

方向速度的绝对值如表
$

所示'

表
$

!

3Y$

网格收敛性的检验

网格数
"*

.

gB*

0

g""

2

"*

.

g"*

0

g""

2

"*

.

gA*

0

g""

2

无因次速度
*>A"A$g#*

[#

*>ABA"g#*

[#

*>ABG"g#*

[#

相对误差
#>B?f *(BAf

;

!

数值模拟的结果

;:8

!!

熔体内部热毛细对流流型的转变

图
$

所示为
3Y$

%

ZY*>#

时$

SY*>**CJ

截

面和
SY*>##CJ

截面上的等温线分布情况$图
!

所

示为中心竖直截面右半侧的等温线和等流函数线分

布情况'从图中可以看出$当
;D

为
#*

$ 的时候$在

下自由表面附近由于表面张力梯度的作用$熔体内

部会产生
#

个顺时针的小流胞$热量的传递方式主

要以导热为主$此时熔体内部的流动较弱$流胞的最

大无因次流函数仅为
$>GAC!

$中心竖直截面的等温

线分布比较均匀$

SY*>**CJ

截面和
SY*>##CJ

截面上的温度分布呈现同心圆分布$如图
$

"

/

#%图

!

"

/

#所示&当
;D

数增大至
#*

! 时$由于对流作用的

影响加大$熔体内流动逐渐向坩埚内部扩展$流动范

围不断扩大$流动的强度逐渐增强$中心竖直截面的

等温线开始变形$如图
!

"

M

#所示&当
;D

数进一步增

大$熔体内部流胞的流动范围进一步增大$逐渐扩大

至顶部壁面附近$由于坩埚的限制$熔体内部的流胞

开始分裂成为上%下
$

个流胞'中心竖直截面上的

等温线会产生更严重的非线性变形$如图
!

"

=

#所示'

而此时$

SY*>**CJ

截面和
SY*>##CJ

截面上的

温度分布不再呈现同心圆分布$如图
$

"

=

#所示&由于

熔体内对流的影响进一步增大$当
;D

数增大至
#*

B

的时候$熔体内部的流动型态将变成非稳态流动$中

心竖直截面上的等温线变形逐渐加剧$熔体内部的

流动为非稳态流动$如图
$

"

K

#%

!

"

K

#所示'图
B

给

出了当
;D

数为
#*

B 时中心竖直截面上的等温线和

等流函数线分布情况$从图中可以清晰的看出$此

时$中心竖直截面上的温度分布呈现不规则分布$分

布较为紊乱$而流场的分布也呈现不规则性$中心竖

直截面左右两侧的最大流函数也不相同$此时熔体

内部的流动是非稳态的热毛细对流'而对于不同
3

值与
Z

值的情况下$分离结晶过程中熔体内部的流

型演变基本相同'

图
9

!

1I9

$

2IB.8

时
-IB:BB?3

截面"上#和
-IB.88?3

截面"下#的等温线分布

图
"

所示为
3Y$

%

ZY*>#

时下自由表面处的

速度和温度分布情况'从图中可以明显看出$当
;D

数逐渐增大时$由于熔体内部对流作用不断加大$熔

体内部下自由表面处的流动速度逐渐增加$温度的
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图
;

!

1I9

$

2IB:8

时中心竖直截面右半侧的等温线"上#

和等流函数线"下#分布

图
<

!

1I9

$

2IB.8

$

45I8B

< 时中心竖直截面的

等温线和等流函数线分布

非线性分布逐渐加剧'从温度分布图中可看出$下

自由表面处的温度变化在与结晶界面接触的附近较

为明显$并且随着
;D

数的增大$温度梯度在结晶界

面附近的变化也会逐渐增大'

注!

#

!

;DY#*

$

!

$

!

;DY#*

!

!

!

!

;DY$>"g#*

!

!

B

!

;DY#*

B

图
=

!

1I9

$

2IB:8

时熔体下自由表面处的速度

和温度分布情况

为了更直观地研究熔体内部的流动型态$在熔

体内
@Y*>"

的位置$当
3Y$

%

ZY*>#

时$通过数值

模拟分析了当
;D

数变化时熔体内部速度和温度分

布的变化规律'当
;D

数较小时$在
@Y*>"

处的速

度比较小并且熔体内部流动强度较弱$

@Y*>"

处的

速度基本关于中心对称$熔体内部温度比较接近线

性分布$此时熔体内部热量的传递方式主要以导热

为主'但是当
;D

数逐渐增大$由于对流作用的影

响逐渐加大$熔体内部
@Y*>"

处的速度逐渐增大$

速度分布关于中心的不对称性逐渐增强$由于固壁

无滑移条件的限制$在结晶界面和熔体顶部固壁上

的速度则下降为零'熔体内部中心区域温度变化逐

渐增加$温度的非线性分布逐渐增强$如图
A

所示'

而对应于不同的狭缝宽度
Z

$其变化趋势基本

相同'

注!

#

!

;DY#*

$

!

$

!

;DY#*

!

!

!

!

;DY$>"g#*

!

!

B

!

;DY#*

B

图
>

!

1I9

$

2IB.8

时熔体内部
!IB:=

处的速度

和温度分布情况

图
C

则给出了不同的狭缝宽度对熔体下自由表

面的影响$由图中速度和温度的分布情况可以看出$

当
3Y$

时$随着狭缝宽度从
*>*"

逐渐增加到
*>#

的时候$下部自由表面上的速度是逐渐减小的$而结

晶界面与下自由表面处温度梯度的变化也会有所

减小'

注!

#

!

ZY*>#

!

$

!

ZY*>*C"

!

!

!

ZY*>*"

图
?

!

1I9

$

45I8B

; 时不同狭缝宽度熔体下

自由表面处的速度和温度分布情况

B"
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;:9

!!

熔体内部的非稳态热毛细流动

随着
;D

数逐渐增大$当其值超过某一临界值

时$熔体内部的流动将会失去其稳定性$由稳态流动

转变成为非稳态的热毛细振荡对流$图
?

所示为

3Y$

%

ZY*>#

%

;DYB>*g#*

! 时某监视点处速度的

振荡过程'图
G

所示为其
#

个周期内的熔体内部流

型演变过程'关于流动失稳的物理机制可以这样理

解!随着
;D

数逐渐的增大$熔体内部下自由表面的

温度梯度将会增大$下自由表面上的表面张力也会

有所增加$使得熔体内部流胞流动范围逐渐增大$熔

体内部的流动强度逐渐增强'在流胞流动的过程

中$会从熔体内部中较大的流胞中分离出较小的流

胞$一旦存在某种扰动并使得熔体内部的流速增大

时$流胞会由于边界条件的影响$分离出较小的流胞

相向运动并且部分相融合$从而会使得主体流动的

流动阻力增加以及流动流程增长'而随着流胞流动

逐渐增强又会使得熔体内部流动的粘滞阻力逐渐增

大$从而流胞又会相互的收缩并朝着相反的方向进

行流动$这时流体流动阻力又将会逐渐减小$由于在

流动中存在着惯性作用$因而使得在流动中流速与

阻力的变化之间存在着滞后$从而在结晶过程的熔

体内形成了周期振荡的热毛细对流'

图
@

!

1I9

$

2IB.8

$

45I<:BW8B

; 时监视点

处速度的振荡

图
A

!

1I9

$

2IB.8

$

45I<:BW8B

; 时
8

个

周期内流型的演变过程

;:;

!

确定流动转变的临界
45

数

当
;D

数超过某一临界值后$熔体内部的流动

将由稳态流动转变成为非稳态振荡流动'由
;D

数

的变化规律可以看出$当
;D

数逐渐增大的时候$熔

体内部的流动逐渐增强$而监视点处速度的振荡幅

度也会逐渐的增大'图
#*

给出了
3Y$

%

ZY*>#

时

某监视点处的速度振幅
3

8

随
;D

数的变化规律$数

值模拟结果表明$在
;D

数临界点附近速度振幅
3

8

与
;D

数呈线性的变化规律'因此$可以采用线性

外推的方法$由不同
;D

数下监视点处速度振幅的

大小$得出不同工况时流动转变的临界条件'表
!

为临界
;D

数的大小$从中可以看出$针对细长坩

埚$临界
;D

数随着狭缝宽度的增大而逐渐增大'

图
8B

!

1I9

$

2IB.8

时临界
45

数的确定

表
!

!

临界
;D

数

无因次高径比

"

3

#

无因次狭缝

宽度"

Z

#

临界
L/-/.

3

&.5

数

"

;D

=-5

#

$

*>*" $>#"g#*

!

*>*C"

$>B$g#*

!

*># !>B?g#*

!

<

!

结
!

论

在微重力条件下$当熔体顶部为固壁$针对细长

坩埚"高径比
3Y$

#$对分离结晶
D-5K

3

J/.

法生长

晶体过程中熔体内部的热毛细对流进行了三维数值

模拟与分析$数值模拟的计算结果表明!

#

#当
;D

数

较小的时候$在下部自由表面张力梯度的作用下$在

熔体内部下自由表面附近将会产生一个顺时针流动

方向的流胞$此时熔体内部的流动为稳态流动并且

只存在于下部自由表面的附近'当
;D

数逐渐增大

的时候$熔体内部流动范围将会逐渐增大$流胞的流

动强度会逐渐增强$熔体内部温度的非线性分布也
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会逐渐增加&

$

#随着
;D

数的逐渐增加$当其值超过

某一临界值以后$流动将转变为非稳态振荡流动&

!

#

针对细长坩埚"高径比
3Y$

#$随着狭缝宽度越来越

窄$相应的临界
;D

数也越来越低&

B

#流动失稳的物

理机制总结为流速与阻力的变化之间存在滞后'
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