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摘要 : 对径向三重流 MOCVD反应器的输运过程进行了二维数值模拟研究.在模拟计算中 ,分别改变反应腔几何

尺寸、导流管位置、流量、压强、温度等条件 ,得到反应器流场、温场、浓度场的相应变化 .根据对模拟结果的分析 ,发

现反应腔内涡旋首先在流动的转折处产生 ,上下壁面温差的加大使涡旋增大 ,中管进口流量的增加对涡旋产生抑

制作用 ,内管和外管流量的增加对涡旋产生扩大作用.得出输运过程的优化条件为 :反应腔上下壁靠近 ,导流管水

平延长 ,中管进口流量尽量大于内、外管流量 ,压强尽量低于 105 Pa ,上下壁面温差尽量减小等.
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1　引言

金属有机化学气相沉积 (MOCVD)通常发生在

高温 (约 800～1000℃)和常压至低压 (105～104 Pa)

下.在此条件下 ,化学反应和表面动力学速率都大大

高于反应粒子的输运速率.因此 ,薄膜生长速率主要

取决于反应粒子输运到生长表面的速率 ,即生长受

输运过程控制.在反应器中 ,同时存在着强迫对流、

热对流、浓度扩散、热扩散等输运过程 ,它们之间相

互作用 ,并且与气相和表面化学反应耦合在一起 ,造

成生长界面附近气体温度和反应粒子浓度随时间和

空间变化 ,成为薄膜生长的组分和厚度不均匀的主

要原因.深入了解反应器内部的输运过程 ,对控制薄

膜生长的速率和质量 ,优化反应器设计 ,至关重要.

自上世纪八十年代以来 ,国外科研人员利用计

算机数值模拟和光学测量等方法 ,对 CVD 和

MOCVD反应器内部流场、温场、浓度场的分布与外

部参数的关系进行了大量的研究 ,获得了反应器内

部输运过程的初步图像.但迄今为止 ,CVD 反应器

的模拟和实验 ,大都针对传统的卧式和立式反应

器[1～3 ] ,对于近年来迅速发展且特别适用于

MOCVD的行星式反应器内部的输运过程仍缺乏了

解 ,研究仅局限在特定的反应器结构和生长过程 (如

商用的 Aixt ron反应器) ,缺少各种参数的变化对反

应器的影响[4～6 ] .特别是对于不同的反应腔结构和

进口流量如何影响反应器的输运过程 ,至今未见报

道.

本文介绍利用 CFD 计算软件 FL U EN T ,对中

国科学院半导体研究所自行设计的垂直三重进口径

向流动 MOCVD反应器的输运过程进行二维数值

模拟研究的初步结果.在模拟计算中 ,分别改变反应

器托盘直径、流道高度、导流管位置和形状、载气进

口流量、气体压强、壁面温度等条件 ,得出反应器中

流场、温场和浓度场的相应变化.根据模拟结果并应

用流体力学和传热学知识 ,对这类 MOCVD反应器

中输运过程与外部参数的关系进行分析和讨论.研

究结果不仅适用于径向多重流反应器的输运过程及

生长参数确定 ,也可为一般的 CVD 反应器的优化

设计提供重要的参考依据.
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2　反应器结构和模拟参数确定

MOCVD反应器有两种基本的几何形式 :卧式

与立式.近年来国外研制了行星式反应器[ 4～6 ] ,它属

于卧式反应器的改进形式.这种反应器采用垂直二

重进口、径向流动、衬底作行星式转动等.二重进口

有效避免了反应粒子提前混合发生气相反应 ,基片

的公转和自转使反应粒子在基片上方得以充分混

合 ,并基本上抑制了热对流涡旋.这种反应器一次能

沉积多至十几片 50或 75mm高质量的晶片 ,适合于

较大规模生产.中国科学院半导体研究所设计的径

向三重流 MOCVD反应器 ,借鉴了国外的行星式反

应器设计 ,但增加了气体进口通道 (三重同心套管)

和可上下移动的导流管 ,从而提供了更加灵活的控

制方式.

图 1 示出径向三重流 MOCVD 反应器的基本

结构.气体从反应器上端三重同心套管进入 ,垂直向

下喷入反应腔 ,在导流管和底面的约束下转一直角 ,

然后水平流过衬底上方后排出.

图 1　垂直三重进口径向流动 MOCVD反应器示意图

Fig. 1　Schematic of a radial flow MOCVD reactor with

three2separate vartical inlet s

在模拟计算中 ,反应器托盘直径从 14cm 变到

20cm ;反应腔边缘高度从 1cm 变到 2cm ;导流管与

腔底距离从 1cm下降到 015cm及水平延长 1cm ;三

重同心进口气体流量分别以 1 ,3 ,5 ,10slm不同大小

组合 ;反应腔压强分别取 105 和 104 Pa ;反应腔底面

温度固定为 1323 K;反应腔上壁和侧壁温度分别取

300 (冷壁) ,600 ,900 K和绝热.模拟中采用的几种温

度条件分别代表了几种极端 :最易产生浮力对流的

条件 (温差最大) ;最不易产生浮力对流的条件 (温差

最小)以及绝热边界条件.为了寻找对流涡旋产生的

原因 ,我们还模拟了零重力下反应器的输运过程 ,并

与正常的生长条件进行对比.

模拟过程主要针对 GaN 的 MOCVD 生长 ,因

此主要的反应气体和载气为 N H3 , H2 和 N2 ,分别

由内管、中管和外管通入.内管通 N H3 是为了满足

GaN生长Ⅴ/ Ⅲ比大的要求 ;中管内的 H2 与少量的

TM Ga (这里忽略)混合 ,为反应提供 Ga 源 ;外管通

入 N2 ,目的是抑制对流和减少上壁沉积.反应器三

重同心套管进口流量按由内向外顺序记为 (内、中、

外) ,对应的气体分别为 N H3 , H2 ,N2 .若内、中、外

套管进口体积流量分别为 1slm N H3 , 1slm H2 ,

3slm N2 ,则进口流量相应地记为 (1 ,1 ,3) ,其余类

推.

3　反应器数值模拟过程

本文重点研究稳态时反应器流场和温场的分布

随外界参数的变化.为简化复杂的模拟过程 ,在不影

响主要结果的前提下 ,我们作如下假设 :

(1)忽略热辐射和热扩散效应 ;

(2)不考虑基片的缓慢旋转 ;

(3)忽略极少量 TM Ga 粒子与 N H3 的表面与

气相化学反应 ,仅考虑三种载气 (包括 N H3 )的混

合、扩散、对流效应 ;

(4)反应器衬底的温度分布被简化为等温条件 ,

其余壁面均假设为另一等温条件 ;

(5)由于该类反应器具有自然的对称轴和边界

条件 ,故采用二维轴对称数学模型.

MOCVD反应器的流动、传热和反应粒子的质

量输运过程由四个联立的守恒方程决定 ,即流体的

质量守恒 (连续性方程) 、动量守恒 (N2S方程) 、能量

守恒 (广义热传导方程)和反应粒子的质量守恒 (对

流扩散方程) .四个守恒方程的归一化方程已经集成

在 FL U EN T 软件中 ,对应的气体热物性参数如导

热系数 ( k) 、粘度系数 (μ) 、比热 ( cp ) 和扩散系数

( D) ,分别采用 FL U EN T提供的动力学关系式 (温

度的函数)和混合气体关系式 (气体摩尔分数的函

数) .二维模拟系统的坐标图及相关参数如图 1 所

示.具体数值模拟过程包括以下步骤 :

879
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(1)针对三重径向流 MOCVD反应器的输运过

程 ,在上述假设条件下 ,确定动量、能量、反应粒子质

量守恒方程的简化形式 ,以及与各守恒方程相对应

的边界条件 ,从而将物理问题转化成数学上的二维

边值问题 ;

(2)应用 FL U EN T的前处理软件 GAMBIT ,绘

制计算区域 ,定义区域性质和边界 ,并进行网格划

分.由于计算区域具有不规则几何形状 ,采用非结构

化网格.

(3)将计算网格输入 FL U EN T进行数值模拟 ,

包括选定控制方程、输入热物性参数和边界条件、迭

代求解以及最后输出图形.

计算在 Pentium 4 微机 (210 GHz CPU ,256M

内存)上进行.计算过程中达到收敛的迭代次数从几

十次到上万次 ,视计算条件而定 ,主要取决于三重进

口输入流量的大小和配比、网格的精细度等.

4　模拟结果分析和讨论

在模拟过程中 ,选择如图 2 (a)所示的反应器

(直径 D = 14cm ,边缘高 H = 1cm ,导流管高 h =

1cm)作为对照基准 (只示出半个反应器) .由模拟结

果可知 ,平滑的流场对应平滑的温场 ,故模拟结果分

析主要围绕反应器内流场的变化进行.

411　反应器几何尺寸的影响

如图 2 (a)所示 ,气体从垂直向下转为水平径向

流动后 ,分别在反应腔靠近上壁面弯折处和导流管

下方形成一大一小两个对流涡旋 (以下分别称上涡

旋和下涡旋) .涡旋显然与流动方向的弯折、浮力对

流以及反应腔的几何形状有关.

如图 2 (b)所示 ,当反应腔高度 H 从 1cm 增至

2cm ,其他参数不变时 ,上涡旋从原来占据半个上反

应腔空间扩展到几乎全部上反应腔空间 ,同时下涡

旋也向下扩展.涡旋将促使反应后的产物粒子滞留

在反应腔内 ,不利于薄膜生长.

如图 2 (c)所示 ,当反应腔直径 D从 14cm增至

20cm (以缩小比例示出) ,其他参数不变时 ,反应腔

内下涡旋基本不变 ,而上涡旋从原来位置向衬底和

出口方向同时扩展 ,对流更加强烈.

上述流场随反应器几何尺寸的变化可以用 Gr

数和侧面阻力的变化来解释[ 1 ] .高度 H的增高对应

Gr数特征长度的加大 ,而反应腔直径 D 的增大使

图 2　反应器尺寸和导流管位置对流场的影响　三重进口流

量分别为 (3 ,5 ,3) s1m ,压强为 105 Pa ,衬底温度为 1323 K ,壁面

温度为 300 K. 　(a) H = 1cm , D = 14cm , h = 1cm ; ( b) H =

2cm , D = 14cm , h = 2cm ; (c) H = 1cm , D = 20cm , h = 1cm ; ( d)

H = 1cm , D = 14cm , h = 015cm ; ( e) H = 1cm , D = 14cm , h =

1cm ,导流管水平延长 1cm ; (f) H = 1cm , D = 14cm , h = 015cm ,

上下壁面水平.

Fig. 2　Influence of reactor geometry on flow fields 　

Flow rates of three2inlet s are (3 ,5 ,3) s1m , p = 105 Pa , T

= 1323～300 K. (a) H = 1cm , D = 14cm , h = 1cm ; (b) H

= 2cm , D = 14cm , h = 2cm ; (c) H = 1cm , D = 20cm , h =

1cm ; (d) H = 1cm , D = 14cm , h = 015cm ; (e) H = 1cm ,

D = 14cm , h = 1cm ,gas dist ributor extends 1cm horizon2
tally ; (f) H = 1cm , D = 14cm , h = 015cm ,horizontal ceil2
ing

得阻碍对流的侧面阻力影响降低 ,二者都增大了热

对流涡旋的影响.

412　导流管位置的影响

如图 2 (d)所示 ,当导流管 (或与内管同时)由原

来的 h = 1cm 下移至 h = 015cm 时 ,上涡旋向下扩

展 ,而下涡旋因受到底面的抑制而收缩.使导流管上

移产生相反效应 (内管的上下移动对涡旋影响不

大) .涡旋的增大或减小视导流管与外壁构成的空间

增大或减小而定.两种变化均未能使衬底上方的流

场得到明显改善.

如图 2 (e)所示 ,保持气体导流管与底面间距 h

= 1cm ,使导流管水平延长 1cm.对照图 2 (a)发现 ,

反应腔内上涡旋明显减小 ,下涡旋保持在导流管下

方 ,仅形状稍有变化.衬底上方的流场得到明显改

善 ,流线在基片上方变为较平滑层流.

413　反应腔上下壁面平行度和流道截面积的影响

当反应腔上下壁面从渐缩改为平行 ,壁面间距

H = 2cm时 ,对流涡旋与前述渐缩型反应器类似 (图

省略) .当 H = 1cm 时 ,对流涡旋消失 ,流动变得几

979
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乎完全均匀 ,如图 2 (f )所示.其原因可能是此时的

平行流道与进口流道截面积近似相等 ,从而避免了

流体在垂直进口处的分离涡旋.如果不考虑反应粒

子浓度的沿程消耗 ,这将是最有利于薄膜外延生长

的输运条件.

414　三重进口气体流量的影响

在其他条件不变时 ,三重进口气体流量的不同

配比对反应器流场的影响由图 3示出.其中图 3 (a)

作为对照基准 ,流量配比为 (1 ,1 ,3) .由图可见 ,反应

腔内实际存在四个对流涡旋 ,分别位于反应腔的上

方 (外管出口处) 、导流管下方 (中管出口处) 、衬底上

方靠中心处 (中管出口处左下方)以及反应腔出口

处.随着内、中、外管流量的变化 ,对流涡旋发生相应

的变化.

图 3　三重进口流量配比对流场的影响　压强为 105 Pa ,衬底

温度为 1323 K ,壁面温度为 300 K. 　三重进口流量分别为 : (a)

(1 ,1 ,3) s1m ; ( b) (10 ,1 ,3) s1m ; (c) (1 ,10 ,3) s1m ; ( d) (1 ,1 ,

10) s1m

Fig. 3　Influences of flow rates of three2inlet s on flow

fields　H = 1cm , D = 14cm , h = 1cm , P = 105 Pa , T =

1323～300 K　Flow rates of three2inlet s are (a) (1 ,1 ,

3) s1m ; (b) (10 ,1 ,3) s1m ; (c) (1 ,10 ,3) s1m ; ( d) (1 ,1 ,

10) s1m ,respectively.

如图 3 (b)所示 ,流量配比为 (10 ,1 ,3)时 ,由于

内管气体流速的增加 ,使底部流动转折处产生更大

的负压 ,吸引上方的流体产生回流 ,从而形成指向底

部中心的大涡 ;同时反应腔出口处的涡旋也扩展到

衬底上方 ,故反应腔内同时存在两个较大的对流涡

旋.

如图 3 (d)所示 ,流量配比为 (1 ,1 ,10)时 ,由于

外管气体流速的增加 ,反应腔上方的对流涡旋缩小 ,

而下方的小涡扩展成狭长的大涡 ,占据大半个反应

腔下方.其原因可能是反应腔上方产生负压与浮力

对流联合作用造成.

如图 3 (c)所示 ,在 (1 ,10 ,3)进口流量分配下 ,

上下涡旋尽管仍然可见 ,但均被限制在反应腔进口

处 ,衬底上方保持为平滑层流 ,形成有利于薄膜生长

的条件.故单独增大中管流量最有利于抑制对流涡

旋.

若同时增大两管或三管流量 ,并不能抑制涡旋 ,

获得平滑层流 ,因为内、外管流量的增加破坏了单独

增加中管流量所带来的好处.上述现象说明径向流

反应器不同于传统的水平双层流式反应器 ,前者流

道截面积沿径向线性递增 ,后者流道截面积为常数.

前者只有中层流量的增大能抑制对流涡旋 ,而后者

的上层流动通常能抑制下层的对流涡旋.

415　低压强、微重力的影响

图 4 (a)作为对照基准与图 2 (a)相同 ,表示在重

力场、大气压下的流场分布.

如图 4 ( b)所示 ,当其他条件不变 ,反应器压强

降为 104 Pa时 ,上、下涡旋均大大缩小并被限制在反

应腔进口处.对流涡旋的缩小显然是由于气体密度

的降低.对于不同的进口流量配比 ,降低压强都产生

类似的影响.

图 4　低压强和微重力对流场的影响　流量为 (3 ,5 ,3) s1m , T

= 1323～300 K. 　(a) g = 918m/ s2 , p = 105 Pa ; ( b) g = 918m/

s2 , p = 104 Pa ; (c) g = 0m/ s2 , p = 105 Pa ; ( d) g = 0m/ s2 , p =

105 Pa ,流量为 (3 ,10 ,3) s1m.

Fig. 4　Influences of low pressure and zero gravity on

flow fields　Flow rates are (3 ,5 ,3) s1m , T = 1323～

300 K　(a) g = 918m/ s2 , p = 105 Pa ; (b) g = 918m/ s2 , p

= 104 Pa ; (c) g = 0m/ s2 , p = 105 Pa ; (d) g = 0m/ s2 , p =

105 Pa　Flow rates are (3 ,10 ,3) s1m.

如图 4 (c)所示 ,当其他条件不变 ,重力为零时 ,

流场的分布与图 4 (b)相似 ,说明反应腔进口处的两

个涡旋是由于进口速度方向的突变造成的.在无浮

089
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力作用 (零重力或密度很小)时 ,涡旋局限在进口拐

角处 ,而浮力对流则促使原有涡旋在反应腔内扩展

长大.

图 4 ( d)示出三重进口气体流量为 ( 3 , 10 , 3)

slm ,零重力 ,其他条件不变时 ,反应腔内流场的分

布.此时的流场与图 4 (c)所示流量为 (3 ,5 ,3) slm时

几乎完全相同.

416　壁面温度的影响

取导流管延长 1cm的反应器 ,三重进口流量为

(3 ,5 ,3) slm ,保持反应腔衬底及其所在平面温度为

1323 K ,反应腔上壁 (以及侧壁)温度依次取为 300 ,

600 ,900 K和绝热时 ,对应的反应器流场和温场由图

5 (a)～ (d)示出.

图 5　上壁温度的变化对流场和温场的影响　流量为 (3 ,5 ,3)

s1m , T substrate = 1323 K , p = 105 Pa. 　(a) Twall = 300 K; ( b) Twall

= 600 K; (c) Twall = 900 K; ( d)上壁和侧壁绝热　上图表示流

场 ,下图表示温场.

Fig. 5　Influence of wall temperature on flow and tem2
perature fields ( Flow rates are (3 ,5 ,3) s1m , Tsubstrate =

1323 K , p = 105 Pa) 　(a) Twall = 300 K; (b) Twall = 600 K;

(c) Twall = 900 K; (d) Insulated walls ( top and sides) 　

Upper figures are flow fields and lower figures are tem2
perature fields.

从模拟结果看出 ,随着衬底与上壁之间温差逐

渐缩小 ,对流涡旋也随之缩小.到上壁温度 900 K(温

差为 423 K)时 ,浮力作用几乎完全消失 ,剩下的两个

流动转折处的涡旋与前述的零重力情况相同 ,是由

流动方向的改变引起 ,与温度无关.上壁为绝热温度

条件时 ,反应腔上壁附近仍存在较大涡旋 ,衬底上方

温度分布不均匀 ,对薄膜生长明显不利.

模拟结果也给出了反应腔内 N H3 , H2 ,N2 的浓

度分布 ,该浓度分布是在不考虑化学反应情况下 ,由

粒子的浓度扩散和对流作用产生.关于这一模拟结

果的分析和讨论将另文叙述.

5　结论

(1)在径向流动 MOCVD 反应器内 ,由于气体

由垂直流动折转为水平径向流动 ,从而在反应腔靠

近流动转折处引发对流涡旋 ,涡旋的产生与浮力作

用无关.

(2)上下壁面温差引起的浮力使涡旋加强 ,并向

反应腔出口处扩展.

(3)内管和外管流量的增加均使涡旋增大 ,中管

流量的增加对涡旋产生抑制作用.

(4)在不考虑反应粒子浓度消耗、衬底直径不变

的情况下 ,薄膜生长的最佳输运过程 (衬底上方保持

平滑层流和均匀分布温场)的优化条件为 :反应腔上

下壁面水平靠近 ;导流管水平延长 ;三重进口的中管

流量尽量大于内、外管流量 ;压强尽量低于 105 Pa ;

上下壁面温差尽量减小等.
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Abstract : Two2dimensional numerical study on transport phenomena in a radial flow MOCVD reactor with three2separate verti2
cal inlet s is conducted. By varying the reactor geometries ,inlet flow rates ,gas pressure and wall temperature ,the corresponding

velocity ,temperature and concentration fields inside the reactor are calculated. It is found that recirculation rolls originate f rom

the flow separation near the bend of the inlet tube ,while buoyancy forces due to temperature difference enhance the rolls. In2
creasing the flow at the mid tube compresses the rolls whereas increasing the flows at the inner and outer tubes enhances the

rolls. The optimum conditions of t ransport process for film growth are : decreasing the distance between the subst rate and top

wall ,lengthening the gas dist ributor ,increasing the flow rate of the mid tube ,lowering the total pressure and the temperature

difference between the subst rate and celling.
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