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竖直式HVPE反应系统的理论模拟与
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摘要：根据流体动力学模型，研究了反应气体在反应室内的浓度分布，以及反应室的温场分布．NH3浓度在衬底附

近分布均匀，而GaCl浓度在衬底中心区域较大，周边较小．实验结果表明，外延层在中心区生长速率为2609m／h，

周边为140／-m／h．X射线摇摆曲线半高宽为141”．0杂质的引入，使得样品具有较强的黄光发射．
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1 引言

GaN材料具有宽禁带、高击穿电压、高电子迁

移率、化学性质稳定、耐高温、耐腐蚀等特点，非常适

合制作抗辐射、高温、大功率和高密度集成的电子器

件以及蓝、绿、紫外光电器件[1~4]．氢化物气相外延

(HVPE)是早期研究III．V族氮化物最成功的外延

技术，在20世纪80年代以前是制备GaN材料的主

要方法．该方法具有设备简单、生长速度快等优点，

可以生长均匀大尺寸GaN厚膜，作为进一步生长的

衬底．本文的研究是采用我们自行设计的竖直式

HVPE反应系统，以HCl和Ga反应生成的GaCl

作III族源，NH3作为V族源，N2作载气．我们利

用计算流体动力学模型对反应系统的温度场分布以

及GaCl和NH。的浓度分布进行模拟，并根据模拟

结果进行优化生长．

2理论模拟

图1所示为我们自行设计研制的竖直式双管

HVPE反应系统．该系统是一个三温区石英反应

器，其中衬底所处的生长区位于上方，衬底朝下；镓

舟所处的反应区在下方；中间为过渡区．三温区系统

的设计保证了较大范围内存在恒温区，生长区在上

的设计避免了因气体对流对生长造成的影响．反应

区温度为850℃，生长区温度为1050℃，中间过渡区

温度为1000℃．

本工作采用有限体积法对反应室里的气流动力
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学进行了模拟计算．我们设定HCI流量为0．02slm，

与之混合的氮气为0．7slm；氨气流量为1．Oslm，与

之混合的氮气为0．5slm，总的氮气载气流量为

3．0slm．为了方便计算，我们假设HCI流经Ga表面

后，全部转化为GaCl，GaCl出口面积为0．22cm2，

与衬底距离为5．3cm；NH3喷口面积为0．88cm2，

与衬底的距离为12cm．相关的气体热力学参数见参

考文献[5，6]．

图1竖直式HVPE反应系统

Fig．1 Vertical HVPE reaction system

。图2所示为绝热情况下反应系统的温场分布模

拟图．模拟结果表明反应区和生长区在较大范围内

都存在恒温区，这样保证了反应的完全和生长的均
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匀性．图3、图4分别为反应室中NH。和GaCI的浓

度分布．图示表明NH。在衬底附近分布较均匀，而

GaCl在衬底周围分布不均匀，中问浓度相对较大，

周边较小．由于GaN的生长速率主要取决于HCl，

也就是GaCl的流量，根据模拟结果，衬底中间的生

长速率比周边有所增加．

图2绝热情况下反应系统的温度场模拟图

Fig．2 Thermal simulation of reaction system under

adiathermal

图3反应系统中NH3的浓度分布图

Fig．3 Distribution of NH3 concentration in reaction

system

图4反应系统中GaCI的浓度分布图

Fig．4 Distribution of GaCI c．oncentration in reaction

system

3 实验结果

为了便于GaN成核，提高生长的均匀性，在

HVPE生长之前，我们先用MOCVD生长一层

2弘m厚GaN作模板．生长时各路气体流量均采用

模拟计算时使用的数据．在1050℃下生长1h，图5

为所得样品的表面和截面形貌．外延层表面平整、光

亮，可见生长台阶．但生长速度不均匀，中心区为

260t-m／h，周边为140pm／h，与我们的模拟结果相
一致．

图5(a)样品表面形貌；(b)样品截面形貌

Fig．5(a)Surface morphology of sample；(b)Mor-

phology of cross-section

图6为GaN样品双晶衍射的摇摆曲线．测得其

半高宽为141”，说明样品具有很高的晶体质量．图7

为该样品的室温光致发光谱，激发源为He．Cd激光

器(325nm)．除了位于3．4eV左右的带边发射外，

样品在2．2eV左右显示了很强的黄光发射，这可能

与样品中较多的杂质(缺陷)有关．俄歇电子能谱分

析(溅射6min后)表明样品中含有一定数量的杂质

氧，如图8所示．外延层中的黄光发射可能与氧杂质

有关．杂质氧在GaN中主要占居氮原子位置，形成

oN缺陷[7]，而在未掺杂的n．GaN中，镓空位(VG。)

的形成能最低[8]，且V锄的迁移势垒只有

1．9eV[8]，因此VG。在生长和退火过程中很容易发
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图6 GaN(0002)向x射线摇摆曲线

Fig,．6 DCXRD for(0002)GaN

Photon energy／eV

生迁移，与ON结合形成稳定的(Vo,ON)复合缺陷，

该缺陷在GaN中作为深受主能级，引起黄光发射．

4 结论

利用流体动力学模型，对自行设计的竖直式

HVPE外延系统的空间配置进行了理论模拟．计算

结果表明，反应区和生长区都存在较大范围的恒温

区．NH。浓度在衬底附近分布较均匀，而GaCl在衬

底周围分布不均匀．根据模拟结果进行的生长实验

表明样品表面平整、光亮，中间区生长速率为

260f．tm／h，周边为140／卫m／h，甜曲线半高宽为141”，
说明样品结晶质量很高．O杂质的介入使得样品黄

光发射较强．
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Theoretical Simulation of Vertical HVPE Reactor and GaN

Thick Film Growth
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Zeng Yiping，and Li Jinmin
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Abstract：According to the model of fluid dynamic，distribution of gas concentration，as well as the thermal field，in the reac-

tor was simulated．NH3 concentration distributes homogeneously around the substrate，while GaCl concentration is larger in

center than that in the periphery．The experimental results show that the growth rate is 260／um／h in center and 140pm／h in

the periphery，respectively．The FWHM is 141”．It is 0 impurity that arouses the strong yellow luminescence．
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