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摘要　用三维数值模拟方法研究了椭圆柱B ridgm an 炉生长 H g12xCdx T e 晶体时固ö液界面附

近的温度分布, 考察了安瓿位置、安瓿与炉膛直径相对大小以及炉膛温度分布等对固ö液界面

的影响情况. 结果表明, 椭圆柱B ridgm an 炉内的特殊温度场分布有可能提高晶片上横向组分

均匀性.

PACC: 6150C, 4410, 0260

1　引言

H g12xCdx T e (碲镉汞)作为红外探测器材料, 其最大优点是量子效率高, 并且通过调整组

分可使器件选择不同的响应波段[ 1 ]. 但材料制备技术难度很大, 获得组分均匀的大块晶体相

当困难, 这已成为限制碲镉汞红外探测器发展的关键. 在由熔体生长晶体的诸方法中, 如

B ridgm an 法、富碲溶剂法、移动加热器法等, 结晶时固ö液界面形状直接影响晶体的组分均

匀性. 因此设计合适的温度场, 调整固ö液界面形状使之有利于提高晶体径向组分均匀性和

消除边缘杂散晶核是致关重要的.

对于垂直稳态B ridgm an 法 (熔体在上、固体在下) 而言, 由于一定厚度的石英安瓿、熔

体以及晶体导热系数不匹配, 一般在整个晶体生长过程中固ö液界面都是凹向上形. 汞的比

重较大, 会不断地向凹形界面谷点集中, 而富汞熔体的结晶温度下降, 这使固ö液界面凹向上

现象更加严重. 因此所得到的晶锭横断面上的径向组分往往呈同心圆分布, 无法利用较大尺

寸的晶片进行焦平面探测器的制作. 为了提高B ridgm an 法生长的晶体的利用率, 有人[ 2 ]采

用偏心B ridgm an 方法, 该技术将安瓿轴线偏离炉膛中心轴线, 生长晶体时固ö液界面呈倾

斜状. 然后对晶锭按倾斜方向切片 (即按生长时固ö液界面方向切片) , 所得椭圆形晶片中晶

体横向组分分布均匀性有所提高. 文献[3 ]用数值模拟方法再次对这种方法进行了研究, 认



为应用该技术生长晶体时, 固ö液界面呈偏心凹向上形, 即凹形谷心偏离安瓿横截面的几何

中心, 固ö液界面的大部分为倾斜面. 对晶锭倾斜切片, 能使得到的椭圆形晶片大部分面积上

的组分均匀性有明显提高. 但是, 由于炉膛形状和安瓿相对尺寸的限制, 尚不能使固ö液界面

实现理想的倾斜平面.

本文提出用椭圆柱B ridgm an 炉进行H g12xCdx T e 晶体生长的设想, 并用数值模拟方法

对固ö液界面受这种特殊温度场的影响情况进行研究. 探讨获得倾斜平面的固ö液界面的可

能性, 对寻求提供焦平面用大块H g12xCdx T e 晶体制备新方法具有指导意义.

2　计算模型

图 1 所示为椭圆柱B ridgm an 炉生长H g12xCdx T e 晶体系统的模型及计算域. 整个系统

与经典B ridgm an 晶体生长系统相似, 只是梯度炉横截面呈椭圆形. 安瓿轴线与椭圆长轴相

图 1　 (a) 椭圆柱B ridgm an 炉生长H g12xCdx T e 晶体系统模型

(b) 计算域及网格剖分方法

交并垂直于横截面, 与椭圆柱B ridgm an 炉中心轴线的距离设成变量 d 作为数值模拟研究

的对象之一. 另外, 椭圆长轴 a、短轴 b、安瓿半径 r’以及炉膛温度分布都是在计算中考察的

参量及因素. 装好材料的安瓿以拉晶速度V g 从高温区向低温区移动, 在梯度区熔体凝固结

晶, 当整个晶体全部进入低温区后, 晶体生长结束. 由于重点要研究固ö液界面情况, 故只将

整个梯度区作为计算域.

2. 1　椭圆柱 Br idgman 炉温度场设计

根据以往针对经典B ridgm an 炉的数值模拟研究工作[ 4, 5 ] , 高温区温度 T h= 800℃, 低温
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区温度 T c= 600℃, 梯度区内由于无热源, 其结晶温度附近的等温面近似为平行平面. 在这

种分布形式的温度场中, 炉膛横截面上安瓿中心相对炉膛中心几何位置改变与否对固ö液界

面不会产生明显的影响, 炉膛形状的变化也不会对固ö液界面造成影响. 以前在用数值模拟

的方法研究偏心B ridgm an 系统用于碲镉汞晶体生长时[ 3 ] , 对炉膛温度场设计作了特殊考

虑: 根据D akhou l[ 6 ]研究结果, 适当降低低温区温度, 使梯度区内的温度分布处于中心低边

缘高的状态, 即等温面呈凸向上曲面. 同时梯度区上边界及以上区域炉膛壁温为 T h =

800℃, 梯度区下边界炉膛壁温为 T c= 600℃.

用与此相类似的方法设计椭圆柱B ridgm an 炉温度场, 如图 1 所示. 梯度区上边界及高

温区温度为 T h = 800℃、梯度区下边界为 T c= 600℃. 考虑到实际B ridgm an 炉在制造技术

上很难实现真正的梯度区绝热条件, 因此在计算中假设在梯度区范围内炉膛边界上的温度

由 800℃线性下降到 600℃. 计算中将梯度区等距划分为 100 个横截面. 每个横截面上用直

角坐标系建立温度方程并确定温度分布. 在热传导方程中设置一项由低温区产生的源项. 具

体无量纲方程形式为:

5 2(
5X 2 +

5 2(
5Y 2 + s (n) = 0 (1)

边界条件为:

炉膛边界: 　T = 800-
800- 600

100 n　　　　 (X
2

a2 +
Y 2

b2 = 1) (2)

椭圆长轴上: 5 ( ö5Y = 0 (Y = 0) (3)

椭圆短轴上: 5 ( ö5X = 0 (X = 0) (4)

上式中　n 为从梯度区上边界算起所划分的横截面层数; s (n) 为横截面层数 n 的函数,

实际为冷源; ( = (T - T c) ö(T h - T c) 为无量纲温度; X 、Y 为无量纲坐标分量; a、b 分别为椭

圆的长轴、短轴.

图 2　椭圆柱B ridgm an 炉梯度

区内 ( = 015 等温面

在整个梯度区内各等温面形状与图 2 所示

( = 015 的等温面相类似.

2. 2　安瓿中介质的无量纲热传输方程

实际的B ridgm an - H g12x Cdx T e 晶体生长

系统, 安瓿壁厚一般为 3mm 左右, 石英材料的

导热系数比较大, 因此安瓿壁的存在对其中介

质 (H g12x Cdx T e 材料) 温度场分布是有影响的.

要对其影响作用进行研究, 还要划分出安瓿壁

计算域, 介质与安瓿的边界条件处理也很复杂,

在文献[5, 7 ]中曾经对此进行过研究. 这里暂不

考虑安瓿壁的影响, 同时不考虑结晶时固ö液界

面上的潜热释放, 并且将整个计算域看作同一

种介质, 即不考虑固相和液相导热系数及密度

的差异. 由于所要模拟研究的实际梯度区高度

只有 1cm 左右, 故不考虑固ö液界面附近的对

流情况, 介质只存在沿 z 轴方向的拉晶运动, 忽略热辐射效应.
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在柱坐标系下建立图 1 所示安瓿中介质的定常状态下热传输方程[ 8 ]:

k
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) +
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r2

52T
5Υ2 +
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5z 2 〕- V g

5T
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式中　k 是导热系数; Θ是密度; cp 是比热; V g 是拉晶速度. 用 k
Θcp r’对速度进行无量纲化, 用

Π对坐标分量 Υ进行无量纲化, 用安瓿半径 r’对坐标分量 r、z 进行无量纲化, 并定义无量纲

温度 Η= (T - T c) ö(T h- T c). 则得到无量纲热传输方程为

5 2Η
5R 2 +

1
R

5Η
5R +

1
(ΠR ) 2

5 Η

55 2 +
5 2Η
5Z 2 - P e

5Η
5Z

= 0 (6)

式中　P e= V gΘcp ök 为皮克勒特数 (据文献[ 3 ]取 P e= 015) , R = rör’、5 = ΥöΠ、Z = z ör’均为

无量纲变量.

2. 3　边界条件

由于整个晶体生长系统关于所有横截面椭圆长轴所在平面对称, 因此安瓿中介质的计

算域如图 1 所示, 只取半个圆柱.

2. 311　对称面上边界条件

图 3　轴线上边界条件处理方法示意图

图 1 中 FGCB 对称面上的边界条件根据计算域关于 Υ= 0 和 Υ= Π面相对称的性质来处

理, 即

5Η
55 = 0　　　　 (5 = 0、5 = 1; 0 ≤ Z ≤ 1) (7)

2. 312　介质中心轴线上边界条件

对于柱坐标系下的计算问题, 轴线上的边界条件处理非常重要. 因为一般实际系统轴线

处于介质内部, 计算过程中由于坐标系的选取而人为地将其视为边界, 故稍有不当就可能产

生不合理的计算结果. 这里根据计算域关于 Υ= 0 和 Υ= Π面对称性质来处理, 在作差分处理

时采用如下关系式:

Η(- R , 5 ) = Η(R , 1 - 5 )　　　　 (R → 0, 0 ≤ Z ≤ 1) (8)

如图 3 所示.

2. 313　侧面及上下端面边界条件

介质侧面及上下端面温度边界条件采用一类边界

条件来处理. 根据炉膛温度分布, 确定安瓿中介质侧面

(G IFBJC 面)所在位置的温度值, 然后直接将其代入控

制方程 (6) 式中. 同时根据炉膛ABCD 面及 EFGH 面

温度分布确定出CJB 面及 FG I 面所在位置上的温度,

然后直接代入控制方程 (6)式中.

3　计算结果与分析

根据上述方程及边界条件的处理, 将炉膛内沿 Z

方向分 100 层, 每层内按直角坐标系建立差分网格, X
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方向格点数为 u= 40, Y 方向格点数为 Τ= 40, 计算域内共有 1600×100 个格点. 安瓿内介质

沿柱坐标R、5、Z 方向建立差分网格, R 方向格点数为 i= 40, 5 方向格点数为 j = 20, Z 方向

格点数为 k = 100, 整个计算域中有 80000 个格点.

按中心差分方法将方程和边界条件表达式进行离散化处理, 然后对每个格点进行反复

计算. 首先根据方程 (1) 计算炉膛内每层上的温度分布, 确定出介质区域上下端面及侧面所

在几何位置处的温度值, 作为下一步计算介质区域温度场时的第一类边界条件; 然后根据方

程 (6) 式计算介质的温度场, 所涉及边界条件分别按 (7)、(8) 式及第一步骤中所确定的温度

值来确定, 最后将计算结果形成等温面数据文件. 对于 x = 012 组分的碲镉汞 (H g018Cd012T e)

材料, 实际上在温度低于 792℃ (液相线温度)到高于 702℃ (固相线温度)范围内均有结晶现

象发生. 这些晶粒根据其尺寸大小或被重熔或继续长大成大块晶体. 但是只有在低于固相线

以下温度范围才能形成连续稳定的晶体, 因此在不考虑界面前沿枝晶及孔隙的数值模拟研

究中, 常将 702℃等温面近似看作固ö液界面, 同时还将该固ö液界面近似看作等浓度面[ 6、9 ].

故在高温区和低温区分别为 800℃和 600℃的B ridgm an 方法生长系统中, 将相对温度 Η=

015 的等温面近似看作为固ö液界面. 下面以固ö液界面 (Η= 015 的等温面) 形状给出部分计

算结果.

3. 1　安瓿位置对固ö液界面形状的影响

比较图 4 与图 5, 在炉膛横截面椭圆长轴、短轴一定的情况下, 当安瓿中心接近炉膛中

心时 (d = 1) , 固ö液界面由整体的略微凸向上变成中心点处局部的凹向上, 类似于文献[ 3 ]

中所模拟的结果. 当安瓿靠近炉膛边缘时 (d = 2) , 所得到的固ö液界面几乎是平展的倾斜

面. 对于晶体生长而言无疑这是所希望的固ö液界面.

图 4　固ö液界面

a= 3、b= 2、d = 2、R = 1.

图 5　固ö液界面

a= 3、b= 2、d = 1、R = 1.

3. 2　安瓿直径对固ö液界面形状的影响

安瓿直径变化时的计算结果显示, 直径大小与炉膛长短轴比例要协调, 过大或过小都不

理想. 如图 6 所示, 安瓿半径相对过小时 (R = 015) 其固ö液界面畸变较为严重. 同时当安瓿

直径过大时倾斜加剧、中心点附近出现明显的局部凹向上现象. 图 4 所示结果中的比例是计
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图 6　固ö液界面

a= 3、b= 2、d = 215、R = 015.

算中认为比较合理的一种.

3. 3　炉膛特征对固ö液界面的影响

炉膛长轴 a、短轴 b 比例变化研究结果表明,

a、b 比例调整要与安瓿直径 2R 及位置 d 协调进

行, 当 a 与 b 接近时其情况即为文献[3 ]中的偏心

B ridgm an 系统的计算结果, a 相对于 b 过大时, 要

求安瓿直径不能太大. 否则固ö液界面更趋向于弯

曲.

另外炉膛温度场设置对固ö液界面的影响很

大. 当调整炉膛梯度区内的温度分布时, 直接影响

固ö液界面的形状, 甚至会改变固ö液界面凹向. 因

此合理的温度场设计是模拟过程中主要考虑的因

素之一. 由于篇幅所限, 计算图形省略.

4　结论

通过对固ö液界面附近温度场进行的数值模

拟研究, 进一步验证了本文所提出的用椭圆柱B ridgm an 炉生长H g12xCdx T e 晶体设想的可

行性. 计算结果显示该方法可获得比较理想的固ö液界面, 该界面为倾斜平面. 这对提高

B ridgm an 法生长碲镉汞晶体横向组分均匀性有一定的指导意义.
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Num er ica l Sim ula tion of S-L In terface Shape in

Ell iptica lly-Cyl indr ica l Br idgman Furnace

for Hg1-xCdxTe Crysta l Growth
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Abstract　T he tem pera tu re d ist ribu t ion near the S2L in terface of the ellip t ica lly2cylindrica l

B ridgm an fu rnace fo r H g12xCdx T e C rysta l g row th is stud ied by u sing th ree2dim en siona l nu2
m erica l ana lysis m ethod. T he effects of am pou le po sit ion, the d iam eter rela t ive size of the

am pou le com pared w ith tha t of the fu rnace and the tem pera tu re d ist ribu t ion in the fu rnace

on the S2L in terface have been invest iga ted. T he resu lts have show n tha t the tem pera tu re

field in the ellip t ica lly2cylindrica l fu rnace has a po ssib ility to effect ively increase the la tera l

un ifo rm ity of each com po sit ion in H g12xCdx T e crysta l.
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