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. Тематика сборника представляет собой развитие работ, 
помещенных в сборнике "Вопросы теории кристаллизации,1 м . 
Б сборнике помещены работы, посвященные как фундаменталь­
ный вопросам исследования механизма роста кристаллов«так 
и прикладным аспектам выращивания криоталлов. Большое вни­
мание в сборнике уделено разработке и обоснованию числен­
ных методов решения теллофизических задач и задач термо-
упругости» связанных с изучением затвердевания слитков. 
Первые четыре работы сборника посвящены вопросам выяснень 
механизма роста кристаллов, а именно, вопросам локального 
структурообразования и стабильности фронта кристаллизации, 
исследованию структуры кристалла путем математического мо­
делирования на ЭВМ. 

Тематика сборника заинтересует широкий круг физиков, 
математиков и технологов, занимающихся вопросами теории 
кристаллизации, проблемами слитка и улучшения качества 
металла. 
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ОБЩИЕ ЗАКОНОМЕРНОСТИ СТРУКТУР00БРА30КАНИЯ 
МЕЖФАЗНОЙ ГРАНИЦЫ ПРИ КРИСТАЛЛИЗАЦИИ ИЗ 

РАСПЛАВОВ 

Т„А. Черепанова 

Большое значение для усовершенствования технологии 
выращивания монокристаллов имеет получение соотношений 
на технологические параметры системы, при которых крис­
талл растет бездефектным.образом. Целая серия теоретичес­
ких работ была посвящена изучению морфологической устой­
чивости границы раздела фаз[1] - [ 2 ] . Однако во всех этих 
работах авторами по существу были определены критические 
значения скоростей роста, при которых система становится 
абсолютно неустойчивой, то есть найден порог области с 
максимально развитой дендритной структурой. В то же вре­
мя за формирование локальных неоднородностей (дислокаци­
онной, полосчатой, ячеистой структур) несет ответствен­
ность достаточно широкая критическая область квазиустой­
чивых состояний системы. В настоящей работе дано деталь­
ное рассмотрение кинетики флуктуационных процессов в 
этой области, обусловленных внутренними физическими свойст­
вами системы. Определены условия, при которых возможно 
появление слоистой и ячеистой структур, появление ячеис-
то-дендритного режима роста. Получены оценки для харак­
терных размеров этих структур. Проведено качественное 
сравнение с экспериментом. 

I . Постановка задачи 

Рассмотрим кинетику локально равйадеейй^^эйЖЗФых 
флуктуации плоской границы раздела фаз красталл-двугком-
понентный раствор, обусловленных фяуктуадаяят яетей тем-



пературы, концентрации жидкой фазы, а также флуктуациями 
кинетического коэффициента, определяющего скорость роста 
кристалла. Для этого представим параметры состояния сис­
темы в виде суммы флуктуационных и регулярных частей: 

т **т> + т ; <ст>=о; 

с ь = < с и > + г ь ; < с и > = о ; ' 

с $ = < с 4 > + с , ; < с , > =о . 

Здесь <••*> означает усреднение по ансамблю, величины 
с индексами н а , ..ь относятся соответственно к твердой 
и жидкой фазам. Производная от функции положения"границы 
раздела фаз ^(х.^ ^) по времени определяет скорость дви­
жения фронта кристаллизации 

Выберем систему координат, движущуюся вдоль оси г со 
скоростью V так, чтобы положение <«Ь ( х , ^ Д ) > соотве" 1-» 
ствовеыо г - О . В дальнейшем мы ограничимся рассмотре­
нием длинноволновых частей флуктуации, поскольку они оп­
ределяют формирование локальных неоднородностей структуры 
растущего кристалла. В соответствии с этим для описания 
эволюции параметров состояния системы используем обычные 
феноменологические уравнения: 

<Ь'Ь *д» ь < > Ч Т ( 1 . 2 ) 



в правые части которых введены фиктивные случайные сто ­
ронние силы, обеспечивающие уровень локально равновесных 
тепловых флуктуации в системе. Характеристики ансамбля 
случайных сил определяются флуктуационно-диссипативной 
теоремой [ 3 ] : 

г _ ^ _ . т ^ ( У - х ' ) ^ ^ ) . ^ < ] с 5 ( Ь 1 ' ) ^ . (1 -5 ) 

В твердой ф а э е > € = ^ е ^ ; Б жидкой фазеэс = «к и ; на 
границе раздела фаз = 2 ?е ч > [М$ * ^ ь • 
При изотропной кинетике роста условия на границе раздела 
таз принимают следующий вид: 

Тяг 

* 
( 1 . 7 ) 



- б -

(а 1 г х м Т > Ь < * . Ч . ^ - - и - Н с ь ( х , у ( * ^ ) | а в 4 • • (1.8) 

-здесь* ~~ )ъп,~ п Р ° и з в ° Д н а я В Д ° Л Ь положитель­
ного направления нормали к границе раздела фаз, \<{х,уЛ) — 
- кривизна границы раздела в данной ее точке ( х , у ) в момент 

времени 1 , Т ^ ̂  -
равновесная температура перехода, определяемая уравнения­
ми линий ликвидуса и солидуса: 

( 1 -9 ) 

(_х ру - сторонняя случайная сила , моделирующая 
локально равновесные флуктуации кинетического коэффициен­
та: 

Рассмотрим случай очистки материала при кристаллиза­
ции: пг < 1 . Выделяя в уравнениях ( 1 . 1 ) — ( 1 - 3 ) , гранич­
ных условиях ( I - 6 ) — ( 1 . 9 ) флуктуационные части и переходя 
затем по х , у \ 1 в к х ( , из — Фурье-представление, 
имеем: 

с1 г Т $ Ос, чг) V сЬТ.Ск ,и>,^) /1ю 
г. '+ • ---" -г , — 

с $ Х 5 ^ ЧЧ V , * ( Т Л 1 ) 



ь и 

( 1 .12 ) 

— — - — --+ ; + 1 — - к /с < М , г ) = 

( Ы З ) 

Здесь к = [/к^ + к* , ( « 1 ^ 0 , ) к ) и ) ! г компонента ди­
вергенции сторонней случайной силы. Б случае малых флук-
туационннх отклонений границы раздела фаз граничные усло ­
вия примут вид: 

(1 .14 ) 

с12 

а т и ( Л ) ы , в ) 

г = о с и г - о 

I I V 

( 1 .15 ) 

г-о 

,«10,2)1 + а с (к.и.г)! - — - Рк (к и ) 

У ' / _ 1 1 о - Г К
г - ^ С и - Ь п , С 1 ) ( ' ( 1 .16 ) 

— , •> - » — ; — + и ~ " к т 



2 = 0 ъ-о 

( 1 . 1 7 ; 

Т ( к из г ] = О 
(1 .18 ) 

Т I к оэ г ) = о ; 
( 1 .19 ) 

-3 
О . ( 1 .20 ) 

При той для учета влияния гидродинамического пере-
мвшивания расплава задаются толщины теплового и концент­
рационного пограничных слоев <̂  и 6г соответственно*^. 
В дальнейшем в расчетах будем полагать 5 , 5 г доста- „ 
точно ^ольакии (иного большими характерных флуктуацион-
ных размеров), что соответствует с хорошей точностью у с ­
ловиям: 

= о 
( т . 2 1 ) 

( 1 .22 ) 

* ) ( 1 . 1 9 ) ; ( 1 . 2 0 ) справедливы, если частота изменений по­
лей .температуры и концентрации ь ядре расплава, вызван­
ных: пере:леши^аийй;л, иного меньше характерных флуктуа-
цпонных частот ь пограничной с л о е . 



2. Описание тепловых флуктуации границы 
раздала фаз кристалл-расплав 

Уравнения ( 1 Л 1 ) - ( 1 Л З ) вместе с граничными услови­
ями ( 1 . 1 4 ) - ( 1 . 1 8 ) , ( 1 . 2 1 ) , ( 1 . 2 2 ) составлгот замкнутую 
систему для определения флуктуационной зависимости , 
Т ь э с и и % от сторонних источников. Решение ( 1 . 1 1 ) -
( 1 . 1 3 ) , удовлетворяющее ( 1 . 2 1 ) , ( 1 . 2 2 ) будеи искать в виде: 

- . и>,и,г)? и'Мл) Ш<н"*)«,.,,. <Ч 
Т (к и) г) ~ —- ] + 

( 2 . 2 ) 

с
1 л к . и > . 5 ь ) = — ^ — 

< 2- 3>" 



Здесь Щ\*я)^«М-*^-Чк^) ^ ' , 

и^к,»,*)»ехр[(р- об) * ] , \(к,и,г)=ехр [ - • об) г 

об = 
2Х, ' ь 2 1 ) 

Произвольные констаиты \ , А Ь 1 определим из гранич­
ных условий ( 1 . 1 4 - ) - ( 1 . 1 7 ) . В результате громоздких, но не­
сложных выкладок получаем: 

А с = 2 > - ( К * ) ^ ( * , С 0 ) Г 4 М , 

где ь ^ означают индексы ,Л , , „ С , *> . 

— ее 

о 



в 

й г ос - — ' 
Р в » В 

С - С 
В » * 

с в » » 

У р - т . ) 
л + ос 

У р - т , ) [̂ ю - Гк 1- ЬО, - 6.П .С. 

В В ь в 

1 е. + ос — — 
г ю 1> В 

2эс в , 



- 12 -
, 0 - т , )с У(<-т.) 
иол • с - о 

1> ъ ь 

ВТ 
Ь + оС — 

1<о 
В 

2> & гъ (4-т.)с У р - п г } 
сиг 

УЙ-ггь) 

^ 7 7 
~ Г < г -

+ э е 5 ( р & - 0 ( 1 " - Г ^ Ь С Г Ь а С 1 ) ) - к ( - ь ы р ( , г - 9 с 8 С - х ь С ^ 

0 - « а ) с У(1-ги) .]Г , , 
- 5 В » х ь ( л . * * ь ) + 9 е

8 ( Л - ° с . 

- Ь а С ^ ) * > е в ( ^ - о б , ) ( 1 Ы - Г к * - Ь С 1 - Ь п . С 1 > ) -

- 1 (-1 ыр^ - * 5 < ^ + а е ^ ) ] • Ы [ * ь ( р и «• сСи ) + 

0-т.)с УСН-тО 
о* ас С - С ( 2 . 4 ) 



Используя найденные решения и граничные условия ( I Д 4 ) - ( 1 Д 7 ) , 
найдем выражение для флуктуациоиной составляющей положе­
ния границы раздела фаз ^ Ск }и>) : 

I Т ( 2 . 5 ) 

1- ае 

Можно показать, что для разумных технологических пара­
метров системы флуктуационные процессы на границе раздела 
фаз в основном определяются областью частот и длин волн, в 
которой 

' У_ 
гх) > 

( 2 . 6 ) 

к 2 М г -
2 

К + ) 

К >> 
2 Х 

Ограничимся в дальнейшем рассмотрением этой области спект­
ра. Это существенно упрощает дальнейшие оценки, однако не 
носит принципиального характера, и Есе результаты могу! 
быть проанализированы, исходя из точных выражений. С у ч е ­
том ( 1 - 5 ) и ( 2 . 5 ) , " ( 2 . 6 ) спектральная плотность л о ­
кально равновесных флуктуации границы раздела (раз 



- » -
К + 

71> В 

( 2 . ? ) 

( к . + н ) • 

Характерное флуктуационное вреда определяется как оОрат-
аое рассеяние полюса < 4 * > к и» от вещественной осысо: 

V А '+- оС -
1 -

( 2 . 8 ) 

эс (с'-оС С )-л (С -<* С ) 

в ^ 
Из ( 2 . 7 ) для Фурье-вомпоненты автокорреляционной функции 

4*>к = < 4 г > , с ^ с 1 а > 

н „>лучае.л: 
2к ьТ -.V 

е + ос 

6 • оС -

к, гьСь • к 



- 15 -

^ ь ( С ,
Г в С & С 4 ) - э е ь С С ,

1 . - с б ь С ь ) 

1> Т> 

( 2 . 9 ) 

Для установившегося процесса 

г э ек VI)! 
Полагая в (2 .9 ) эс =х. - ж , - « 1 , 

вместо ( 2 . 9 ) имеем: 

VII-

1 * х» I ) * 1 

+ Ы. -
*> 15 

— к М с *С *гаС )к ч- ^ + 

+ 2агтг • — * -
^ с1к 1к[х-х) 

(2 . 10 ) 



лули дисперсионного уравнения 

Т 
( 2 . I I ) 

, I I * с 
+ 2 г ъ т , • — • - О , 

* I ) 

гекащие в первом секторе комплексной плоскости волновых, 
чисел к с , дают полный набор характерных флуктуацией-
ных размеров для интересующей нас области частот и длин 
волн. Пренебрегая в ( 2 . 11 ) последние членом, получим реше­
ние в виде: 

***** р [1г^х) 

г 

+ 1 

ь.1 л Г 
V < У 2 г г С , 

6, \ Е Г я Х 

(2 .12 ) 

Б соответствии с ( 2 . 10 ) г с - - ( З т . к с ) есть характер­
ный масштаб экспоненциального обрезания корреляционной 
функции, 2 т г ( К е к с ) " 1 - характерный размер пространствен­
но- периодической части функции распределения. 



Вид зависимости (2 .12 ) от скорости кристаллизации, 
а следовательно., и от концентрационного переохлаждения пе­
ред фронтом определяется величиной параметра ' , 

1оГ 
Г' ( 2 .13 ) 

В области малых V , где С $ +<*^ + 2п. С в > 0 ; 

/т. к. [с 2Г V 1Г| ( 2 . I * ) 

Не к с < 2. % Э т . к с 

Неоднородность границы раздела фаз проявляется в этом слу­
чае в вида случайным образом появляющихся и рассасывающих­
ся бугорков твердел фазы линейного размера х с , хаоти­
чески расположенных на растущей грани кристалла. 
Бремя жизни флуктуационного образования можно оценить из 
( 2 . 8 ) : 

2гг 
( 2 .15 ) 

2Г * 
— к + 2 а С <-С +С 

Увеличение скорости роста приводит к уменьшению Эт, к с 

(росту Ке к с ) э что соответствует укрупнению бугорков 
При 

У га, к ( 2 Л 6 ) 

В 1 В Ы О Т Е К \ 



они приобретают форму ячеек, которые с дальнейшим ростом 
пеоеохлаждения "Зт/ гя ^ с * с ) распадаются на 
правильные ячейки размером 

иг»(я.ке) " Ш У ^ } . ( 2 . 17 ) 

При-зтои х с ( т - с у ^ ) определяет характерный размер 
некоррелированных областей с правильной ячеистой структу­
рой. Из ( 2 . 8 ) , ( 2 . 12 ) мокно получить вид зависимости "Ь 

и х г от у 

1 ~А / • * ( 2 .18 ) 

( 2 . 19 ) 

где х = ?Г-И . При т время ШШЕй ! с кластеров 
с упорядоченной ячеистой структурой и их размер х с анг-^ 
мально растут, что лриводит к потере устойчивости менфаз-
иой границы, итыетим, что поведение корреляционных харак­
теристик ( 2 . 1 8 ) , ( 2 .19 ) в критической области малых X 
аналогично поведению таковых при фазовых переходах П рода. 

3. Оценки для корреляционных функций. 
Обсуждение результатов 

Рассмотрим зависимость < 4 г > от т прит — о 
Используя приведенные выше оценки ( 2 . 1 7 ) , ( 2 .19 ) для к с , 
представим автокорреляционную функцию< \ 1 > V виде: 



г 

о ( З Л ) 

Здесь к 
8Г>$ X / . Из ( З Л ) получа м: 

0 - 2 ) 

где А - коэффициент перед интеграле* з ( З Л ) . 
Таким образом уменьшение т приводит к увеличению 

не только размеров кластеров г с , но и средне-квадратич­
ной ширины межфазной границы. Физически это соответствуе-х 
тому, что с ростом скорости кристаллизации вершины ячеек 
вое дальше выступают в расплав, приводя при достаточно 
большой величине < \ 1 > к ячеисто-дендритному режиму 
роста. Отметим, что все полученные в работе результаты 
справедливы для малых искажений плоской поверхности раз ­
дела: 0 

( 3 . 3 ) 

о 

Для ряда материалов приведенные оценки ( 3 . 2 ) применимы 

практически вплоть до критической точки О г Так.по-

лагая для крешшя 



р-2,41 г/с**; к~Ь,0НО^рг/сн.с€к.граА.}Х'ЧО" см 2 /сек ; 

с о - 1 0 • г г ~ Ю г р а д - т~ЧЛ0 ; с ^ 2 Ю зрг /р -Т-Ю К 

В-т) V 
—,получим: 

\0 
Чг 

1* 
40 • V сек 

см 

Полученная зависимость структуры межфазной границы 
от скорости кристаллизации качественно подтверждается ря­
дом экспериментальных работ [ 4 ] - [61, в которых было про­
ведено детальное изучение перехода гладкой поверхности раз­
дела в ячеистую. 

Приведен теперь выражения для корреляционных функций кон­
центрации жидкой фаэы< с г ( г Д ) > | 2 _ ^ и темпера­
туры < Т и

г ( ° Л ) > . Используя ( 2 . 2 ; , ( 2 . 3 ) , ( 1 - 4 ) , 
( 1 . 5 ) , ( 1 Л 0 ) , нетрудно показать, что в длинноволновой 
низкочастотной части спектра 

« * К * ) > | . 4 ~ [ Ч | , ' 1 , > ; 
С О 

< Г IV 
а *ы. -

1 1) Ь 

VI)-т.) 
(с - с )' 

I I к 

С 1> 

- < 

гг ь 

( 3 . 5 ) 



Аномальное возрастание флуктуациоьного времени Х^-
при т ->0 обуславливает не только дестабилизацию меж -
фазной границы, но так^.е во многом определяет процесс л о ­
кального структурообразования слитка. 

Тепловые флуктуации границы раздела фаз приводят к 
неоднородности распределения примеси в расплаве. В случае 

• а 

соответствующем малым скоростям роста, такие флуктуацион-
ные неоднородности за время прохождения грани на 'одно меж­
плоскостное расстояние успевают рассосаться, и тверда.: фа­
за остается по составу изотропной. Наоборот, при больших 
скоростях, определяемых условиями ( 2 . 1 8 ) , ( 2 . 1 9 ) , флуктуа-
ционное распределение примеси пере/' фронтом вмораживается 
в твердую фазу, приводя к появлению слоев примеси в крис­
талле , параллельных направлению роста. Характерный размер 
вдоль полос 

к ~ ( 3 . 6 ) 

ларактерное расстояние между ними соответствует размеру 
лчейки С . Ъ области технологических скоростей ( 2 . 1 4 ) , 
( 2 . 16 ) 

характерные размеры неоднородности распределения примеси 
в твердой фазе в направлении роста. ~~к,п , в плоскости 
растущей грани ~ ( ^7пгк с )'* . Среднеквадратичные 
колебания примеси в твердой фазе сог -



ласно (ЪЛ) 

г 
< С Г > , , : „ V ( 3 . 8 , 

Для кремния при скорости кристаллизации ~ 3 '1СГ 3 , 

С $ + - С ь хг 120 ^Р аД имеем Кц — 20 мкм,/«Г $ *> - ( < с 4 > ) " -
~ 1> # При этом флуктуации температуры ( 3 . 5 ) у 

фронта кристаллизации пренебрежимо малы. 
Флуктуации параметров состояния системы могут быть 

обусловлены не только внутренними свойствами системы, но 
и случайными воздействиями, связанными с техникой прове -
дения эксперимента. Общность подхода, развитого в работе, 
позволяет надеяться на справедливость полученных резуль ­
татов практически для любых случайных сил. 

Обозначения 

Т - температура; С 0 - концентрация примеси у плоской гра­
ницы раздела фаз; >е - коэффициент теплопроводности; 
X - коэффициент температуропроводности;В - коэффициент 

диффузии примеси в жидкой фазе; С & , С ь — 
удельные теплоемкости соответственно жидкой и твердой фаз; 

р - обратный удельный объем на I частицу; у -ки­

нетический коэффициент диффузии; - скрытая теплота 

на одну частицу; пгъ - коэффициент распределения; 
п^гг - наклон соответственно линий ликвидуса и с о -

лпдуса; & - кинетический коэффициент,определяющий нор­
мальный закон роста: <У > = &ДТ ; & С и 

градиенты температуры, - градиент концентрации при­
меси на плоском фронте кристаллизации; С - коэффи­
циент поверхностного наряжения; а - межплоскостное 
расстояние. 



ЛИТЕРАТОРА 

1. М и Ш п а Зекегка Н .Р . З^аЪШ-Ьу оГ а р1апаг 1 п -
ЪегГасе <1иг1п8 еоПсЦ-Ыса-Ыоп а <111и*в ЬЛпагу а 1 -
1оу # - ' \Т .Арр1.РЬуа .\ 1964, уо1.35# р .444. 

2 . Зекегка Н.Р . -•М.Сгуа1;а1 С г о ^ а " , 1966, у о 1 . 5 . 4 # р . 7 1 . 

3. Ландау Л. Д . , Лзфщщ Е.М.* Статистическая физику, М.# 

"Наука", 1964. 

4 . 1?а1-Ьоп В. | Т Ш е г Я.А . , ' Ки-Ь-Ьег Л.Т.".. Мле^его" Ю.С. 
ТпвЪвЫШу оГ а вшооЪЬ ао1^а ,-1^^и^а ^ 1п1;ег^асе аигхп^ 
ео11<атса1 ;1оп. - М.Ме^аЗ.в" , 1955| у о 1 . 7 , р .1023. 

5. Ни"Ы;ег СЬаХтега В. А рг1вта-Ыс виовЪгисЬиге 
Гоетпей с1иг1пб 8о11а1Г1са-Ыоп оГ те"Ьа18. - Сапад. 
Л.РЪув. ' , 1953, у о 1 . 3 1 , Р .15 . 

6. Т х И е г Я . А . , Ни-Ь-Ьег «1.ТУ. ТЬе еГГес* оГ зготеЪЪ соп<11-

•Ыопа ироп ЪЪе 8о11<И:Пса"Ыоп оГ а Ы п а г у а11оу. -
"Сапай.Л .РЬуаГ , 1956, У01 . 34 ' , р .96. 



к ВОПРОСУ о ^ОДНОРОДНОСТИ рщщдшад ширлша 

ПРИМЕСИ ПРИ ВЫРАЩИВАНИИ МОНОКРИСТАЛЛОВ ГЕКЛАНШ И 
АРСЖНИДА ГАЛЛИЯ М РАСПЛАВА 

М.А.ФилихшовД.А.Черешнова^.А.Смирнов^.Н .Титюник 

Полосчатая неоднородность обнаруживается в ионных 
кристаллах, металлах и полупроводниках, выращиваемых как 
по методу Чохральского, так и в процессах бестигельной 
зонной плавки.направленной кристаллизации и зонного вырав­
нивания. 

Наиболее детально исследованы монокристаллы, выра­
щенные по методу Чохральского • Расстояние мевду по­
лосами роста в зависимости от условий выращивания меняется 
в пределах 1-1000 мкм. В ряде случаев удается зафиксировать 
несколько систем полос роста в одном кристалле с разными 
расстояниями глелсду ними [ о ] . Близкая по характеру неодно­
родность наблюдается и в монокристаллах, полученных мето­
дами горизонтальной направленной кристаллизации и бести­
гельной зонной плавки [ 6 , 7 ] . 

Слоистая неоднородность монокристаллов приводит к ши­
роким вариациям электрофизически свойств по длине слитка. 
Так, количественные исследования периодической неоднород­
ности в легированных монокристаллах арсенида галлия по в е ­
личинам концентраций носителей тока [ 2 , 8 ] , оптическому 
пропусканию [ 9 ] , катодолюминесценции [10] и фотолюмине-
сценции [ I I ] в пределах разрешающей способности использо­
ванных методов показали, что слоистая неоднородность в 
распределении примесей приводит к аналогичным изменениям 
рассмотренных электрофизических свойств. Слоистое распре­
деление примесей в монокристаллах германия и кремния вызы­
вает изменение удельного сопротивления по длине кристалла, 
что приводит к широким вариациям напряжения пробоя в .диф­
фузионных и сплавных р - гь переходах приборов, изготов­
ленных из такого материала. 



Общгл для болькп-кства предложенных механизмов их об 
раэования является грр ^полагаемое периодаческое изменение 
скорости роста, приводящее к соответствующим изменениям 
эффективного коэцгйшента распределения и поглощения при­
меси растущим слитком. 

ШШёШШШ скорости рост .л могут быть обусловлены как 
особенностями аппаратурного оформления процесса (эсиммет 
рия теплового поля, нестабильность технологических пара­
метров выращивания, вибрация), так и природой явлений, 
происходящих при кристаллизации. Б ц^лом ряде рг'бот путем 
тщательных измерений было установлено наличие коле беи л й 
температуры расплава [ 3 , 1 4 , . Эти наблюд:нпя были 
сделаны при кристаллизации различными методами. Частота 
колебаний ШШ$ в пределах 0,01-0,6 гц, а амплитуда может 
достигать десятков градусов. 

По мнению многих исследователей наиболее важной при 
чиной колебаний температуры является наличие в р Ш 1 Ш 
специфических потоков, обусловленных б большинстве случа­
ев естественной конвенцией ( 1 , 5 , I I , 17,18] • Качественная 
взаимосвязь колебаний температуры с оптической неоднохх>д-
ностью была наущена в [19] . 

В то же время имеется целый ряд экспериментальных 
работ, результаты которых указывают на присутствие высоко 
частотного спектра прдоесцых полос 0 (тонкой структуры), не 
связанного .по-видимому, с макроскопическими колебаниями 
темпера ур - в ядре >*опдава [ 27] . 

Основная цель настоящего сообщения - эксперименталь 
ное исследование неоднородности распределения примеси, 
Глдючая эту часть ее спектра. 



I . Методика исследований 

Для непосредственного локального исследования рас ­
пределения температуры Б расплаве в процессе выращивания 
монокристаллов германия и арсенида галлия серийные у ста ­
новки "С-964- и "Редает-Г* были оборудованы координатными 
устройствами, позволявшими вводить рабочий спай термопа­
ры, размещенный в тонкостенном кварцевом капилляре, прак­
тически в любую точку расплава [ 3,20 ] . Использовались 
алундированные термопары БР 5/20 диаметром 0,2 мм с т о л ­
щиной покрытия 25 мкм на сторону. 

Измерение колебаний температуры в расплаве произво­
дилось следующим образом: 
а ) термопара в кварцевом капилляре, установленная на што­

ке координатного устройства, вводилась в расплав; г о ­
рячий спай ее опускался на 2 мы низке уровня расплава по 
оси кристалла до затравления; 

б ) по мере вытягивания кристалла производилось дополни-
- тельное углубление термопары, зависящее от диаметра 

кристалла, скорости вытягивания и величины загрузки; 
Для записи использовался автоматический узкопре до яв­

ный электронный потенциометр ЗПП-4'9 с пределами измерения 
0*125, 0^250, 0-500 ш в , обладающие широким диапазоном 
скоростей движения диаграммной ленты при односекукдном 
времени пробега каретки. Б качестве компенсатора т . э . д . с . 
применялся стандартный внеокоомный потенциометр Р-307; 
ЭШ1-49 использовался как нуль-гальванометр. Кроме т о г о , 
установки были оборудованы дополнительными нагревателями, 
устанавливаемыми коаксиально выращиваемом;/ слитку вблизи 
поверхности расплава, что позволяло существенно снизить 
амплитуду колебании температуры раойлава, обусловленных 
естественной конвекцией [ 1 4 , 1 6 ] . 



Для оценки погрешностей измерения колебаний темпе­
ратур в расплавах и ошибок, обусловленных стоками тепла 
по термоприемнику по методике [ 2 2 ] необходимо знание ам-
плитудно- и фазочастотных характеристик термодатчика. С 
этой целью было проведено следующее исследование. Как и з ­
вестно, тепловая инерционность системы термопара-чехол-
окру^сающая среда (расплав) характеризуется показателем 
тепловой инерции [ 22 ] * 

где с - Ж» с 1 Т* ^1 " п о я н а я теплоемкость т ер *о -
1=1 приемника; 

С- - теплоемкость составляющих термоприемника ( т ер ­
мопара, покрытие, ч е х о л ) ; 

у . - плотность составляющих термоприемника; 
- объем составляющих .термоприемника; 

5 - поверхность термоприемника; 
оС - коэффициент теплообмена термоприемника с ок­

ружающей средой. 
Систему термопара-покрытие-чехол будем считать прос­

той, вследствие чего для нее будут справедливы допущения, 
принятые при анализе погрешности измерения нестационарных 
температур [ 2 2 ] (равномерное распределение температур! по 
объему термоприемника и д р . ) . 

Для определения показателя тепловой инерции термо­
приемника в два кварцевых капилляра диаметром 3/1,0 мм, 
изогнутых в виде рыболовного крючка и спаянных вместе, бы­
ли помещены две термопары БР 5/20. Один капилляр был запа­
ян, оголенный спай термопары Еыступал из другого капилля­
ра на 3 да. Длина погруженных в расплав термоприэмников 
составляла 30 мм. Запись температуры осуществлялась при 
помощи двух "электронных потенциометров ЭШ1-4Э. Максималь­
ная частота пропускания потенциометров такого типа соста­
вляет около I гц [23] . 



Вследствие очень большого коэффициента теплообмена 
открытого спая о окружающей средой й незначительной т е п ­
лоемкостью спая принимаем коэффициент тепловой инерции 
такой термопары равным нулю. 

Из анализа регистрограмм определялось значение ам­
плитудно-частотной характеристики-отношения амплитуд к о ­
лебаний тешературы, измеренных открытой термопарой (А^) и 
термопарой в кварцевом чехле (А2) на различных частотах 
[22] * * ( с м . рис . 1 )**) 

г 

Тогда показатель тепловой инерции 

6 *<*~А П^Х-\ О ) 

где о) = 2 уг^ - круговая частота колебаний температуры. 
Б диапазоне изменения частот 0 ,03-0 ,1 гц значения по­

казателя тепловой инерции сравниваемых термоприемников сов ­
падали 6 В = 4,9 с « * 

При ф ^ б . с о выражение ( 2 ) преобразуется к виду 

о 
Фазочастотная характеристика 

( 4 ) 

Полагаем, что открытая термопара в пределах частотной 
характеристики потенциометра 01Ш-49 [231 регистрирует 
колебания температуры без искажений. 

Частоты колебаний температур совпадают. 



• Л . Регастрогтраммы колебаний температуры расплава: 
а ) при измерении термоприемкиком с открытым спаем; 
б) при измерении термоприемником с кварцевым чехлом. 

#4 08 12 16 20 24 28 Яо 

о 

Рйс.2.Амвлитудаочастотная характеристика термоприемника. 



- щ* -

На рис .2 , 3 приведены амплитудно- и фазочастотные 
:а..\ те рис тики сравниваемых термопар. Из рассмотрения их 

видно, что при частоте колебании $ =0,1 г ц А = 0 | 5 8 т . е . 
амплитуда температурных колебаний, регистрируемая термопа­
рой в капилляре в 2 раза ниже своего истинного значения 
при частоте / =0,6 гц А = 0 Д 9 . 1 а к и м образом, частотный 
спектр, регистрируемый термоприемником в кварцевом чехле 
весьма ограничен. 

Из уравнения ( I ) можно определить коэффициент тепло­
обмена 

4 5 
где 

Значения С , у у \/ в произведении теплоемкости, плот-
части и объема отдельных составляющих погруженной части 
термоприемника "(вольфрам-рениевой термопары, алундового 
покрытия и кварцевого капилляра соответственно) при темпе­
ратуре 1э0О°С принимались по данным [24] , [25] . 

Величины с у V сведены в таблицу I . 
Таблица I 

с к^ Укь У * & 

ккал/град. 

70.0 1 0 " * 

2. с у ^ \Лу 
ккал/град. 

, 7 6 10 

ккал/град. 

1 . 2 7 1 0 ^ 

При этих условиях коэффициент теплообмена между т е р ­
мопарой БР 5 / 2 0 и расплавом оС - 5 9 0 кк*лД. г час град. . 
Это значение может быть использовано для оценки погрешно­
сти измерения температуры по методике [ 2 2 ] . 

Б данной работе полученная амплитудночастотная харак­
теристика использовалась при определении истинных значений 
амплитуд колебаний температуры расплава. 



2 04 0,8 1,2 16 2,0 г,к 2,8 3,2%, 

Р и с . 3 . Фазочастотная характеристика термощшемиика 
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Рис.4. Кристаллизация Се, из открытого расплава: 
Легирующая примесь:. 5& ; концентрация пркюе» 
в расплаве §ч0 1 7 АТ/с«* ; Л | 5 <кГ/мии; Юоб/п^ 

V = Ч « « / « и и ; ф к р а 17 

а ) колебание температуры, расплава для трех парал­

лельных опытов, 
б ) кслебгшяе удельного сопротивления. 



На следующем этапе исследовались электрофизические 
свойства монокристаллов (измерение удельного сопротивле­
ния, оптического пропускания, сТютолиминесценции), в про­
цессе вырея^шатш которых производилась : запись колебаний 
температуры расплава. 

Распределение удельного сопротивления по длине о б ­
разцов германия, легированного сурьмой до концентраций 
^5 ±1}*\0п /ш% , исследовалось при помощи однозондп 
ього метода измерений на переменном токе, обладающем мак­
симальной разрешающей способностью (ХОчШэ мкм) , точностью 
умакситальйая относительная погрешность 3 ,5-13$) и воспро 
йзводи^ое^ыо , см. 

ТАГ: йшС применение зокдовых методов измерения уде&ь 
кого сопротивления образцов арсенида галлия , легированных 
теллуром до концентраций Шж^^Шт^ ат/см° , затруднено 
вследствие наличия значительных контактных сопротивлений 
на границе зонд-полупроводник, то в это:: случае приме ня-
лиеь методы измерения интенсивности фотолюминесценции и 
оптического пропускание. Последний облагает значительно 
худшей щщштщ^Ш способностью - 50 мкм по сравнению с 
3 шш для метода фотолюминесценции. 

Замеры неоднородности по оптическому пропусканию ^ 
продольных образцов арсенида галлия производились на стан 
дартной установке, в качестве вторичного прибора 
использовался потенциометр с целью получения ре -
гистрограмм, пригодных для дальнейшей обработки. 

Измерения спектров фотолюминесценции проводились на 
установке с разрешением 3-5 мкм. ^ качестве источника воз 
Суждения использовался свет газового лазера типа ЛГ-75 о 
длиной,волны А, =0,623 мкм. Младая расходимость лазерного 
пучка позволяла легко сформировать световой зонд малого 
диаметра, который и возбуздал образец* Рекомбинационноа 
излучение собиралось на входную щель мопохроматора ДШ-4 
системой интерференционных фильтров и кварцевых линз'. Де -
Л!е*жс№шлй^ калиброванный германиевый фотодиод >ЗД-4-



Система регистрации сигнала состояла из усилителя 7 -2 -6 , 
синхронного детектора К-3-2 и даухкоордкнатного самописца. 
Возбуждающее излучение модулировалось дисковым механиче­
ским прерывателем. 

Перед измерением образец полировался до 14 класса 
чистоты окисью хрома и травился в растворе Н г $о ч : н а ©^н г 0 » 
=3 :1 :1 в течение 10-15 сек, для снятия "наклепанного" слоя. 
В "некоторых измерениях использовались образцы-с поверхно­
стью, полученной сколом по о.^ной из кристаллографических 
плоскостей., В этом случав скорость поверхностной рекомби­
нации была минимальной, а ровность поверхности близка к 
идеальной. Образец помещался в криистат. Йамерендя при 
комнатной температуре и темпетатуре ^.дкого азота -297° и 
77-80°К соответотвекно проводилиоь на вакуушрозакном о б ­
разце . Криостат вместе с образцом сканировался относитель­
но возбуждающего зонда со скоростью 200 мкад/мия, что дзва-
до возможность четко фикоирсвать изменения в величине фо-
Ъолкминвсцешта на ленте самописца . (рис5 , I , П, в ; . 

Дгл получения наглядных качественных результатов в 
данной работе также попользовался метод анодного травления 
образцов ароенида галлия, легированного теллуром до кон­
центрации 5 x 1 0 ^ * 2 x 1 0 ^ ат/см^ в электролитен^О.,; н г о * 

при плотности тока 200 ма/см^ в течение 10 сек [ 2 6 ] . 

Следующим этапом работы было исследование связи к о ­
лебаний температуры рйоплава со слоистой неоднородностью 
монокристаллов во электрофизическим свойством. Сложность 
такого исследования заключалась в том, что контроль неод­
нородности может быть осуществлен лишь после окончания 
процесса, яоэто&у синхронная регистрации температуры и 
пространственной неоднородности растущего монокристалл 
оказывается практически невозможной, и, следовательно, 
становится невозможным вычисление взажяо-корреллциочной 
функции и нахождение по уравнению Винера-Ходфа прямой ди­
намической связи предполагаемого входа - температуры, и 
выхода - неоднородности. 



?ис, 5. Кристаллизация С а Аа . 

Легирующая примесь: Т е ; концентрация цримеси 
з расплаве (7т- . & )^Р , т ат/сп* ; а , * Боб/ъин^Юи/**) 

Колебание а ) температур* в расплаве, 
б ) оптической неоднородности, 
в ) фотолюминесценции 

и соответствующие им спектры. I - колебания темпе­
ратуры существенны (открытый расплав ) ; П - колеба­
ния температуры практически отсутствуют ( с допол­
нительны?.! нагревателем) , ~ 



Тогда, е предположении об отсутствии существенных 
нелинейностей в звене температура-вход, неоднородность-
выход было решено искать связь путем сопоставления спокт-
ров колебаний температуры и спектров коле бани;! удельного 
сопротивления (для германия), оптического пропускания и 
фотолюминесценции (для арсенида г а л лия ) . Для удобства с о ­
поставления спектры колебаний температуры перестраивались 
в функции пространственных частот кристаллов с учетом с о ­
ответствующих скоростей выращивания [21] и амплитудноча-
стотной характеристики используемой термопары. 

2, Результаты исследования и 
обоуадские 

В большинстве экспериментов наблюдалось совпадение 
частот спектров, что свидетельствует о преимущественном 
вкладе колебаний температуры расплава в слоистую неодно­
родность монокристаллов \рис .4 .5 ) . Для визуального конт­
роля использовались картины анодного травления. , 

* С целью подавления колебаний температуры расплава 
были проведены эксперименты с использованием дополнитель­
ного нагревателя. Спектральную обработку данных удалось 
провести на о б р а з у арсенида галлия (рис,5,11) . Амплитуда-
колебаний температуры и оптического пропускания в этом 
случае оказались на уровне шумов измерительной аппаратуры 
(рис .5 ,П ,а ,б ) э однако в спектре колебаний фотолюминесцен­
ции были обнаружены периодичности в 30 мкм (рис.5,П в ) . 
Отклонение от среднего значения концентрации 1,3 10 ^ат/см^ 
легирующей примеси Т е - с использованием дополнительного 
нагревателя оказалось *- Зш7%. При легировании германием 
на ( 2 ^ ) х Ю 1 ^ а т / с м ^ колебание примеси в кристалле соста­
вило — '12% л 

Отсутствие видимой скоррелированности флуктуации 
температуры в расплаве и частоты вхождения примеси в кри-



стали может явиться следствием недостаточной разрешающей 
способности измерительной аппаратуры. Исследованию этого 
вопроса будет посвящено отдельное сообщение. 

Как было показано в [28] , другой причиной подобно­
г о эффекта дапе в отсутствие естественной конвекции могут 
явиться тепловые флуктуации грашщы раздела фаз. вызван­
ные спонтанными тепловыми флуктуациями кинетического к о ­
эффициента, полей температуры и концентрации.примеси у 
межфазной границы- Эффект колебаний оводится к периодиче­
скому локальному изменению мгновенной скорости продвиже­
ния фронта кристаллизации. Следствием этого может явиться 
неоднородное распределение примеси в твердой фазе. Уровень 
колебаний и е го частотные характеристики определяются у с ­
ловиями на границе раздела. Характерный масштаб простран­
ственного распределения неоднородности примеси ЕДОЛЬ ОСИ , 
слитка [28] 

ПолагаяУ-О^^^^^Н -Ш ,1ъс~10 ^ ^ ' •> ^ СН.ГРЩЦ,̂  

получаем к м ^ Ъ О п к м - Отметим, что для С е , легированно­
го 5 Ь , частота, соответствующая к м ^ "2.0 проявляет­
ся в спектре колебания удельного сопротивления ( р и с . 4 ) . 
Для среднект?адратичного отклонения концентрации примеси в 
кристалле (< С 5

г > ) ' / г от среднего ее значения < С & > сог -
.шено [28] имеем: 

и л / « г . а 

ы 11 
/ г ] 

- 0,0< . 

При выращивании монокристаллов арсеюща галлия методом на­
правленной кристаллизации при практическом отсутствии ко­
лебаний температуры в расплавленной зоне картины анодного 
травления выявляют периодичности 10-кЮ мкм. 



Обозначения 

Т - температура; 

с 0 - концентрация примеои в ядре раопдава; 
ф - диаметр слитка; 

- коэффициент теплопроводности; 
Т> - коэффициент диффузии примеси в жидкой фазе; 
р - обратный удельный объем на I частицу; 
су - скрытая теплота на одну чаотицу; 
т - коэффициент распределения; 
гс - наклон линии ликвидуса; 

- кинетический коэффициент, определяющий нор­
мальный закон роста: < V > а & • А Т ; 

С 5 > С и - градиенты температуры на плоском фронте 
кристаллизации; 

С ^ - градиент концентрации примеои на плоском 
фронте кристаллизации; 

СГ - коэффициент поверхноотного натяжения; 
гъ т - скорость вращения тигля ; 

°корость вращения затравки; 
V - скорость выращивания} 
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МОДШРОВДНИЬ РАВНОВЕСНОЙ СТРУКТУРЫ 

МЕЖФАЗНОЙ ГРАНИЦЫ КРИСТАЛЛ-РАСТВОР 

Т.А.Черепанова,, А.В.Шнрин ь ВЛ.Борисов 

В настоящее время большое внимание уделяетсл изуче­

нию кинетики роста кристаллов путем математического моде­

лирования на ЭШ /1-7/. Этот метод дает возможность не ­

посредственно изучать принятую физическую модель без каких 

-либо допол!гИтельных предположений, свойственных обычным 

аналитическим теориям. Работы этого направления, однако, 

посвящены главным образом изучению одаокомпонентных систем; 

Целью настш-дей работы является построение модели роста 

кристалла з бинарного расплава. 

На рис.1а показан разрез системы в окрестности гра­

ницы раздела фаз кристалл- расплав. Атомы, принадлежащие 

твердой и жидкой фазам, обозначены соответственными латин-

Охшми и греческими буквами. Предполагается, что кристалл 

имеет простую кубическую решетку и состоит из атомных к о ­

лонок-ряд :^ параллельных направлению роста ^ . Положе­

ние Кавдого атома указывается координатами I , ] атомной 

колонки л высотой к в колонке, отсчитываемой от некото­

рого общего уровня ( к = 0 ) . Как и при однокомпонентном 

моделировании /1-4/» принимаются следущие ограничения. 

Иоверхностт границы раздела односаяэна и не имеет "написа­

ний*1 , то есть любая прямаяс, параллельная направлению рос­

та , пересекает границу только один ра з . Атом твердой фазы 

2 ( х г а ( { ) считается поверхностным, если его сосед светн 

ху (по направлению роста) принадлежит жидкости. Допускают­

ся следующие элементарные переходы: атом 



может присоединиться к прилежащему поверхностному атому 3 
с вероятностью , поверхностный атом г может перейти 
в расплав с вероятностью а • 

В соответствии с представлениями теории кинетических 
диаграмм кристаллизации /8/ моделирование нужно проводить 
при постоянном составе расплава на фронте кристаллизации. 
Поскольку при не очень больших скоростях роста диффузион­
ные перехода атомов в жидкости (характерное время 10 " " ^ 
сек) совершаются значительно чаще, чем результирующие при­
соединения к кристаллу (время 10"** сек при скорости 
роста ~ I мм/сек), можно считать, что жидкость, омываю­
щая кристалл, полностью перемешана вблизи его сложной по 
конфигурации поверхности, содержащей многочисленные у г л у б ­
ления и выступы атомарного масштаба. 

Бинарная система А-В характеризуется энергиями связей 
типа и АА" } „АбГ ив>6к' . ПОСКОЛЬКУ ввергни связей мевду атома­
ми жидкости , . Ч > ^ - . вообще говоря, довольно ма­
ло отличаются от соответствующих энергий связи ч ^ * , V , 

» ^ьр мевду атомами, принадлежащими разным фазам, 
можно полагать, что энергия частицы ^ в расплаве и 
энергия ее активации (преодолеваемая при переходе на 
кристалл) определяются только концентрациями в распла­
ве и не зависят от числа соседей в твердой фазе. Таким о б ­
разом, для вероятностей присоединения к кристаллу принима­
ются выражения 

где хА/^, \А/̂  - вероятности переходов при условии, что тип 
присоединяющегося атома определен. Согласно схеме, пред­
ставленной на р и с 16, 

^ - соответствующие частотные (энтропийные) факто­

ры, Т - температура > - константа Больцдаяа". 
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Рмс .1 . Модель кристалла ( а ) и элементарных переходов 

частиц ( б ) * 



Энергия поверхностного атома, принадлежащего твердой 
фазе, Е г зависит от рельефа поверхности раздела фаз и ком­
понентного состава ближайшего окружения. Для рассматривае­
мой кваэихимической модели в приближении ближайших соседей 
можно записать 

где 4>оа.»СРс1& 9 Щ |.$ *• энергии связи частиц в кристалле, а 
коэффициенты представляют числа соседей соответствую­
щего сорта. При переходе атома г в расплав эти координа­
ционные числа не изменяются (поскольку при моделировании 
не доцускается одновременное протекание нескольких элемен­
тарных процессов) и его энергия в жадности равна 

( здесь и далее: ^ = ос , если г ; К ЖР . если 

2 ; все величиныу^ • предполагаются симметричными от­

носительно перестановки индексов) . 

Вводя разность энергетических уровней Д Е а = Е ^ - Е 2 

(рис.16) и учитывая, что в описанной модели активированное 
состояние для процессов присоединения и отрыва частицы од­
но и то же, получаем, в соответствии с теорией абсолютных 
скоростей реакций выражения для частот отрывов от кристал­
ла частиц каждого сорта: 

где \>с^ »^$>- частотные ( энтропийные ) факторы кристалли­

ческой фазы. Учет полного перемешивания в жидкости и кри­

сталлографической структуры модели дают соотношения 
е , № < /с Ь + & *Ь1+см с ^ с , ^ ( 6 ) 

Нос/ гр ее/ ]Ь) г о . »ос ър> > *• > > * & ' 
при помощи которых выражение дляДЕ^ преобразуется к виду 

АЕж»^Л,^.Л2+<*» , ( 7 ) 



Здесь выделены энергетические составляющие, завися­
щие о т конфигурации поверхности раздела фаз; слагаемые 6 а . 
несущие на себе явную зависимость от состава расплава, ока­
зывают несущественное влияние на процесс, поскольку, как 
отмечено выше, разности типаЧ>, обычно малы по срав­

нению с ч ^ - 4 > я а . 
Моделирование осуществляется при постоянных С ^ С ^ Т 

Езличины и / ^ при этом также постоянна. Поэтому резуль ­
тат моделирования зависит лишь от отношений 

&рф*и &%^> %*.%р%> % • Ф 
Из предыдущего 

причем, судя по физическому смыслу, величины 

вообще говоря, весьма слабо зависят от состава сплава и 
температуры. Для приятой модели показатели экспонент в 
(10) представляют собой, по существу, разности локальных 
значений ( с учетом ближайшего окружения) химических лотен-
Е г а л о в компонентов без конфигурационных частей энтропии. 
Тахыл образом, кинетика роста бинарного кристалла одно­
значно определяется заданием в общем случае 11-ти констант 
(шш слабых функций , С ^ ) Т ) : двух энтропийных фак­
торов Э а , 0^ (определяющих, судя по опыту одаокомпонент-
ного моделирования / г - 4 / тип механизма р о с т а ) , кинетическим 
фактором IV , представляющим отношение вероятностей при­
соединения частиц различного сорта, энергетичесгчмн парамет­
рами взаимодействия щ^* . ' ^ о Г * ^ • 

• ^ О С - ^ а С . ^ с р - ^ *Ч>^-Ч>А* + 
В наиболее значимом случае, когда четыре последние разности 
малы, число значимых констант снижается до 6-ти за счет па­
раметров взаимодействия, из которых остаются лишь 



Состояние кристалла в каадый момент времени задается 
функцией структуры и ( I , ^ , к ) в принимающей в кавдом узле 

> к ) значение I или 2 в зависимости от сорта этома, 
занимавдего этот у зел { а -соответствует 1,6>- 2 ) . Формаль­
но , в плоскости ( ) кристалл не ограничен, поскольку 
предусматривается выполнение циклических граничных условий 
типа Борна-Кармана. Начальное состояние кристалла произволь­
ное, а состояние жидкости, в силу принятых выше условий за ­
давать не требуется. 

При моделировании физическое время разбивается на оди­
наковые интервалы длительностью т . На протяжении одного 
интервала может осуществиться лишь одно из возможных элемен­
тарных событий. Реализация этого события составляет повторяю­
щийся цикл работы моделирующей программы. Цикл начинается с 
равновероятного выбора колонки ( 1 , ^ ) , в которой будет осу ­
ществляться событие. После выбора ( ь | ( } ) с помощью функции 
^С ь,</) определяется тип поверхностного атома и его 
ближайшее окружение, что делает возможным подсчет энергий 
й Е г = й Е а , Л Е 6 и вероятностей ( 1 0 ) . Если оказалось, что 
е = а , то возможны события р'^ , р ' А | - 0} при М & допус­
тимыми являются р!с1 Р*1 9^10 (0-пустос событие). Интервал 
<С выбирается с учетом этого обстоятельства и по возможнос­
ти наименьшим, с тем чтобы число таких интервалов, на про­
тяжении которых ни одно из значимых событий не реализуется, 
оказалось минимальным: 

ЧР!с * * ^ а Х ( ^ а , <Н )) Г * • ( 1 2 ) 

Здесь имеется в виду максимум по воем возможным при росте 
кристалла конфигурациям на границе раздела фае, то еоть по 
значениям * , € а а , в форь^уле ( 7 ) . 

Введенные ранее величины (10 ) являются, по существу, 
плотностями вероятностей. Безразмерные вероятности осущест­
вления элементарных переходов на протяжении интервала т 
имеют вид 



причем согласно ( 1 2 ) , * + 0 ^ \. 

При моделировании кинетики процессов присоединений и 
отрывов частиц от поверхности кристалла реализуется а л г о ­
ритм вычисления характеристик процесса методом Монте-Карло. 
Приведенная ниже блок-схема дает о б щ е сведения о работе 
главной части моделирующей программы. Равновероятней выбор 
места-события осуществляется с помощью датчика псевдослу­
чайных чисел у » равномерно распределенных на интервале 
( О Д ) . Для выбора вида события над выбранным местом исполь­
зуется следующее псевдослучайное число, получаемое при о б -
ращечии к датчику. Сравнение у с вероятностям элементар­
ных событий ^13) определяет вид события: 

О^'у 4 - присоединение атома сС 
р о с < . т ^ РОС4 Р>Ь " присоединение атома р 

РОС+г3;Ь<'У Р̂ОС+Р̂ +О -̂ отрыв атома » от кристалла 

Т > °ОС + Р^'*'^х." т о д н о э л е м е н т а Р н о е событие не 
реализуется. 

В соответствии с типом события производится изменение струк­
туры кристалла и вычисление характеристик процесса. Физи­
ческое время процесса определяется числом испытаний^: 1:->!т 
Одно испытание соответствует шагу времени % . Число # 0 

определяем интервалы времени (равные ^ 0 т , ) , ч ер з з которые 
производится выдача на печать статистических характеристик 
процесса. Все статистические величины зависят от числа ис ­
пытаний И и при данном Я являются средними по всем пред­
шествующим испытаниям, начиная от момента примерного у с та ­
новления стационарного режима процесса. Такое определение 
обеспечивает отремле тше случайной характеристики к своему 
среднему значению при .К — °о . Приводимые ниже на гра ­
фиках величины погрешностей получались осреднением измене­
ний характеристик, имевших место за период в К 0 испытаний. 
Поскольку К 0 значительно меньше полного числа испытаний, 



О 

югрешности, в целом, завышены. Число испытаний, необходи­
мых для выхода на стационарный режим, подбиралось экспе­
риментально. Этот этап работы на блок-схеме не отражен. 
'Число ?Г( определяет полное время ( Х\ т ) моделирукь 
щего эксперимента. Программа составлена на языке ГОКТКАМ. 

Вход 

АГ = О 
п. = 0 

Ыбор колонки 

оС 

нет 

нет 
Определение типа 
атома г. 

Вычисление (3-

Т нет 

да. 

да 

а 
нет | 1г>К< 

да 

Укрупненная блок-схема 
программы 

Присоедине­
ние атома оС г 

Присоедине­
ние атог/я >̂ 

Отрыв ато ­
ма & 

Изменение рель ­
еф- и состава 
кристалла соот­
ветственно виду 
события. Под­
счет числа с о ­
бытий каздого 

ша и других 
ункций процес­

са 

Ычисление и печать характеристик 
роста и структуры кристалла ' 

нет Ю Л 

да 
Останов 



?ис # 2 . Результаты моделирования в двойной системе; 
• - т о ч к и равновесной диаграммы,+ X - точки 
кинетических диаграмм ори переохлаждениях 
щ Ы^Щ О" =0.1 соответственно. 



Описанная модель изучалась на оледуицем примере. Се­
чение кристалла - квадрат размером 5С х 50 атомов (0^1 ^49^ 
число°атомов на плоскости г г о » 2 5 0 0 ) # ^ % р ^ ^ в ^ ^ 4 ^ % а Г 
' ^ ^ ^ а б а ^ 0 0 > ^ > ^ | 5 0 0 к а Л / / м о л ь » остальные разности параметров 
взаимодействия равны нулю, /^=40^- К 4 - 2 - 4 0 к \ Принятые 

физические условия примерно соответствуют легкоплавкому ме­
таллическому сплаву. Выражения для вероятностей элементар­
ных событий и характерного времени имеют вид: 

т ехр 

На рис.2 приведена равновесная диаграмма состояний 
сплава, подученная путем моделирования (точки).равновесие 
изучалось при концентрациях расплава =0;25;50;75;100#. 
Цри каждом составе температура подбиралась так, чтобы бе з ­
размерная скорость роста кристалла 

В * Д О ^ Г « ( 1 4 ) 

( Д М - прирост числа частиц в кристалле за N испытаний) 

обращалась в нуль. Для указанных на диаграмме точек ошиб­

ка |ДК|* 0,006; соответствующие температуры равны ^50, 

480,555,675,750°К. 
Рассмотрим подробнее равновесие при 555°Ч. Обозначим 

через гъ* . а . , пГр числа атомов а Ь и жидкости, 
лежащих в атомном слое к ( п , ^ + гъ&+- п,^ * п , 0 ] , Начало отсче ­
та к сопрягается с некоторым фиксированным слоем, принад­
лежащим твердой фазе. Рис.3 иллюстрирует агрегатную и компо* 
нентную структуру переходной зоны между фазами. На не^ по­
казаны концентрация твердых атомов С ( к ) и концентрация ато -





Рис Л . Зависимость скорости роста ^шарнос^ кристалла 
и характеристик переходной з-окн о* переохлаждений 



- № -
мов а, в твердой фазе С ( Х ( к / ) , определенные выражениями 

С(к ) = К * ч ) / а 0 , С а и ) = ^ / ( г и % » * ) Ц 5 ) 

и соответствующе дисперсии (пунктир проведен в области, 
прилежащей к кристалду, в которой еще сказывается влияние 
выбранного начального состояния модели) . КонцентрацияС а(к) 
в целом убывает в глубь зоны, большая дисперсия в начале 
вызвана динамической нестабильностью ее внешнего края. 
Поскольку начало и конец зоны являются недостаточно опре­
деленными понятиями, размер ее будем характеризовать-чис­
лом атомных плоскостей, среднее значение концентрации в 

которых заключено в пределах 0 , 0 5 * 0 ( к ) ^ 0,95. В рассмат­
риваемом сдучае, соответсвущем металлу, переходная область 
размыта на 14 атомных слоев . Степень ее шероховатости выра­
жается числом $ =2,87 ( р и с . 4 ) . Эта характеристика выражает 
среднюю по поверхности (и времени) разность высотк(1 > (|)со-
:едствущих поверхностных атомов: 

5 = ^ - < ё 1 1 к и 1 ] ) - к ( 1 ^ , Л > . (16) 
^редаение идет по всем атомным колонкам ь ^ . При каж­

дом I,]. суммирование п о ^ у распространяется на четыре 

смежные колонки. 
Рассмотрение расположения атомов гь^ , гг* гг^ в атом­

ных слоях показало, что они не образуют идеального (полно­
стью перемешанного) раствора. Это связано с двумя обстоя­
тельствами: запрещением конфигураций типа нависаний и раз ­
личием энергий связи ДЕ^ ) ДЕ^ . При переходе к г лубо ­
ким слоям, содержащим преиадущ< отвенно твердую фазу } первое 
обстоятельство теряет свое значение. Твердая фаза, находя­
щаяся в равновесии с расплавом, отличается от него по сос ­
таву ( =0, 37; 0 ^ = 0 , 5 ) и характеризуйся наличием 
ближнего порядка, вызванным различием парциальных теалот 
плавления ч ^ - Ш - 4 > й 6 • Еда описании ближнего 
порядка используем средние чи^ла соседей каждого сорта, 



нмепшхоя вокруг атома а, - <С а , а >и . соответственно, 
вокруг атома $> - < Е ^ а > и отклонения этих в е л и ч и н < Ь Л а > - ^ 
от их' идеальных значений ( х ,2 =с ^ ) , соответотвукщих' 1 

полноцу перемешиванию атомов а и 6> . Для рассматривае­
мого примера < € ^ > =2,34, < 6 ^ ) ^ 3 , 6 5 , ^ 6 о ь > = 2 , 1 6 . 

< с с , м , 8 4 ; < ^ > ^ = о , 1 4 = е ^ а ^ > ,<е€,>-е* с с ^.05*ечСи>, 
то есть в кристалле наблвдается увеличение числа однотип­
ных межатомных связей за счет смешанных. 

Дополнительно к этим характеристикам, заметим, что, 
как показало изучение строения твердой фазы, а тош каждого 

сорта образуют связанные группировки, имеющие весьма разно­
образные формы - от линейных цепочек, до округлых образова­
ний со средним числом атомов в группе, равным 2,7 и 5,0 для 
атомов а и & соответственно (см.рис.5^. На рис.С,7 пред­
ставлено расцределение гонцентраций атомов & и сечение твер 
дой фазы по атомным слоям для концентраций =0,25; 
0 ,75 . • 

Если рассматривать только поверхностные атомы пере­
ходной зоны, принимающие учаотие в элементарных переходах 
роста й плавления, то обращает на себя внимание 'отличие их 
компонентного состава от равновесного состава кристалла. 
На поверхности наблюдается повышенная концентрация 
( =0,41) о с - атомов, обладаниях меньшей парциальной 

теплотой плавления (заметим, однако, что С а < С С л ) . 
Наблвдается, также следующая особенность поведения поверх­
ностных атомов. Среднее чиоло разрываемых в продессе дина-
мичеокого равновесия связей типа кристалл-расплав <&> отли­
чается от 5 - числа, которое можно, было бы ожидать, исхо­
дя из геометрии простой кубической решетки. В проведенных 
опытах ( в том числе и в случае однокомпонентных систем) 
<{ ,>б2,7. Вероятно, это отличие является динамическим свой­
ством размытой переходной зоны, обусловленным тьм, что е т о -
мы, находящиеся во внешней части зоны н имеювдае чиоло с о с е ­
дей меньшее 3, чаще участвуют в актах присоединения и от * 



Рис .5 . Компонентная структура грани при 0,5 ; к Н 5 ; 
Щ - а - атоыы; Ш - Ь -атоиы; 
• - атомы хидкой фазы. 





Рнс;7« Строение я состав переходной зоны 
•еаду фазами для «0 .75 и б" =0 #0 



рыва, нежели поверхностные атомы, располагающиеся ближе к 
кристаллической фазе. 

Аналогичная картина (в сиду принятого, сравнительно 
малого различия мезду а "й % компонентнами) имеет место и 
при других концентрациях расплава„ указанных на р : :с .2 . Так 
размеры зон и соответствующие шероховатости лежат в интер­
валах 5 =14-11, 5 =2 ,87-2 ,75. Поскольку ближгий поря­
док в твердой фазе во всех случаях проявляется" относитель­
но слабо, можно было ожидать, что экспериментальные резуль ­
таты могут быть описаны термодинамической теорией диаграмм 
состояния для регулярных растворов. Характеристики модели 
'^=450, 7^ =750°к/с1 / а= Ь ( * ^ - Ч > ^ ) ^ % * % ^ ) = 1 5 Ш 

кал/моль ( , (\ г -температурь и теплоты плавления чистых 
компонентов) использовались при нахождении равновезкой 
диаграммы. Энергии смешения твердой и жидкой фаз ^ = 

А%&^)М*т* ^> " ( ^^ ' / г т а м е н е о б х о д и ш е да* Р А С~ 
чета / 9 / , сами по себе не определяются входными параметр* 
ми модели; поэтому они варьировались до подученич наилуч­
шего результата. Приведенные на рис.2 сплошные линии л и к е . 

дуса и солидуса соответствуют значениям & х-Ц^ы^-йУО кал/ 
моль. Как видно расчет по теории регулярных растворов да ­
ет хорошее согласие с результатами прямого моделирования. 

Некоторая неувязка, сеэтоящая в том, что найденные зна­
чения дают 00^- со ^ =529, тогда как по условиям моделирова­
ния требуется и > 5 - и > & .=100 кал/моль, может быть отнесена 
на счет галичия неучитываемого ближнего порядка в кристал­
л е . В целом, однако, изучение соответствие между моделью 
роста кристалла и термодинамикой модели, заслуживает спё 
циального внимания. _ 

Кинетика роста изучалась для переохлаждений <5Г =0,05 
<3 = О Д . Точки, соответствующие ликвидусу и соли-

Ц 
Аъторы признательны В. А.Петровскому • осуществившему 
эту аппроксимацию. 



дусу кинетических диаграмм,приведены на рис .2 . Как видно, 
при данных параметрах модели в области значительных пере-
охлаждений ДТ = Т ^ - Т 4 50° не наблюдается заметного и з ­
менения состава растущей твердой фазы. При достаточно боль­
шом переохлавдении, однако, линии ликвидуса и солидуса дол ­
жны сближаться, в силу выражений (13) для вероятностей при­
соединения и отрыва. Из них вытекает 0 ^ -* 0 , С ^ - * О, 
1^/Р^С^/с^при Т «• 0. Последнее условие дает связь меж­
ду составом растущей твердой фазы и исходной жидкости, 
имеющую место при низкой температуре: 

С * = и/С> Л ^ ( ^ Н ) С р ) . (17 ) 
Для моделируемого случая \Л/ =1 и С$ -+СЛ при Т 0 . 

На рис. 4 показано поведение других характеристик мо­
дели. Шероховатость и ширина переходной области с? имеют 
слабо выраженную тенденцию к убыванию с увеличением пере-
охлаадения. Скорость роста с довольно высокой точностью 
линейно зависит от относительного переохлаздения</ = йТ/т0§ 

то есть при значениях 9 а , 8 6 ^ I , соответствующих металли­
ческим сплавам, преобладает нормальный механизм роста кри­
сталла. Моделирование позволяет оценить для сплава абсо ­
лютную величину кинетического коэффициента роста, опреде­
ляемого выражением V * I йТ ( у - размерная скорость ) . 
Из предыдущего 

где А - параметр решетки, Т>^ -коэффициент диффузии ос -

атомов в расплаве. Из рис .3 ,4 АК/с1</ = 0 , 9 1 , Т 0 =555°К., 

Полозова Л, =3.1СГ 6 см, = 5 . 1 ( Г 5 с м 2 / с е к , получаем & = 

=2,7 см/сек.град, что по порядку величины согласуется с в е ­

личинами коэффициентов, даваемых теорией нормального роста 

для чистых металлов /10/. 
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О СТРУКТУРЕ МЕЖФАЗНОЙ ГРАНИЦЫ 

КРИСТАПЛ-РАС1ИДБ 

Т.А.Черепанова, В.Ф.Киселев 

Как известно [ 1 , 2 } , термодака-'/птчеекий потенции 
систеш кристалл-расплав в приближении Брэгга-Вильямса г 
области малых переохлагдекий (меньших критических) имеет 
вид периодической цепочки потенциальных ям. В этом с лу ­
чае процесс кристаллизации может быть реализован лишь 
флуктуационннм путем. Ц у с т ь х с - характерный размер ста ­
тистически независимо флуктуирующих участков фазовой 
границы, Для учета спонтанных тепловых флуктуации можно 
рассмотреть случайные блуждания атомных слоев выделенной 
области размером х с в пространстве концентраций атомов 
тзердой фазы на отдельных слоях путем прямого моделирова­
ния на ЭВМ случайных элементарных событий изменения кон­
центрации на слое . Другой, подход [ 3 ] состоит в описании 
эвоявдии ансамбля растущих граней размером х с • При этом 
задача о кристаллизации сводится к нахождению функции 
распределения ^ по концентрациям атомов твердой фазы 
г _ ( - о о < ^ < с о ] в ателных слоях растущей грани. Кинети­
ческое уравнение, с .тисывакщее эволюцию $ ( с ; 1 ) имеет 
вид: 

КГ П\Г . 1^ Х > ' 



Здесь с означает совокупность значений С• во всех атом­
ных сдоях грани, \/Н г Ъс (выраженное в межатомных 
расстояниях), *р - частота присоединения частиц к поверх­
ности кристалла, - регуд^рная часть скорооти измене­
ния концентрации в 1-ом слое : 

с 1 в н с 1 - г с 1 ) * -* х р1^ г ] • -
Решая полученное уравнение, с граничными условиями: 

О 

и выбранными начальными условиями, можно определить п т*~ -
рость перемещения границы раздела фаз: 

где'Г. ( с ? - укрупненные функции распределения 

ч О А О _ 

к - межплоскостное расстояние. 
Для определения характерного ко реляционного разме­

ра и других характеристик межфазной граниод кристалл-рас­
плав найден вид корреляционных функций поверхностных ато- , 
мов растущее грани для различных переохлаждений <Т и теп-
лот перехода путем моделирования процесса кристаллиза­
ции с помощью ЭВМ. Рост кристалла рассматривается как п о с ­
ледовательность элементарных событий - присоединений и о т ­
рывов атомов [4].для кристалла с простой кубической решет­
кой вероятность отрыва за единиц/ времени частицы, имею-



щей в твердой фазе С ближайших соседей ( 6 =1 ,2 ,3 , 4 , 5 ) 

< л ( 1 ) « * с * р [ е Ч Д ч > / к Т ] э ( I ) 

где Дч> - энергия фазового перехода на одну св^зь, 
0 - константа, 
к 6 - константа Больцмана, 
Т - температура. 

Для .определения 6 воспользуемся тем, что при равновесии 
( Т * Т 0 ) отрыв происходит в среднем от трех связей; 

в * * . ( 2 ) 

Поверхность кристалла в момент времени "Ь отесывается 
функцией к (/с ^ ) , где направления осей I , ^ , к 
соответствуют направлениям кристаллографических осей, а 
ось к параллельна направлению роста <001> . Образование 
конфигураций поверхности грани типа "написаний" не рас­
сматривается. 

Пусть <к> - ореднее значение к ( 1 ^ ) по поверхности 
грани. Отклонение конфигурации межфазной границы от пло ­
ской в точке ( 1 , Ц характеризуется величиной 

Введем корреляодонную функцию поверхностных атомов в виде: 

• 2 1 и ( ^ Ь к > ] [ к(1^ ; - < к > ] | > 

ь, V -1 О ) 

где X - радиуо-вектор т о ч к и ( 1 , ] ) поверхности граш^ а 
суммирование проводится по всем значениям 1 * ь ^ , } - 4 



для которых|^'|:=|1Ч1 = | г - г I , в ( 3 ) учтены 
лишь коррелящш точек поверхности, расположенных вдоль 
направления координатных осей [ ь , ] ) . 

На рис Л приведен вид корреляционных функций ( 3 ) , 
нормированных н а < ^ г ( г ] 1 ) > , для различных значений 
параметра 0 при относительном переохлаждении 

СУ-ЛТ/Т 0 = О, д т = т 0 - т * \ 
Исходя из определения корреляционной функции ( 3 ) , ясно, 
что корреляции должны ослабевать с возрастанием расстоя­
ния Д х г | г - Ъ | • Определим корреляционный радиус г> с 

как расстояние, на котором <4 С"^Л)1 ( Л ' ^ ) * ^ 0 , < . 
На рисунке 2 показана зависимость х с от параметра 6 при 

С г 0 • Для 9 = 0^5 ) (У=0 корреляционный радиус х . 
С увеличением 0 (возрастанием энергии связи между атома­
ми) радиус взаимодействия поверхностных частиц растет и 
для в « 4 , 5 ) ОТ г 0 имеем х с г 2 2 . 

На рисунке 3 дана зависимость среднестатистической 
ширины размытости межфазной границу 

от параметра 0 при 5*0 , а на рисунках 4а, 46, 4в * 
показано как зависят <? и шероховатость 5 от переохлаж­
дения б для 0*0,5 \ Ъ) 4,5 соответственно (погрешность 
вычислений представлена длиной вертикальных отрезков). 
Приведенные на рис .3 данные указывают на то, что структура 
межфазной границы кристалл-расплавов в значительной отепе-
ни определяется величиной параметра в При увеличение в 
ширина размытости границы 5 уменьшается, что соответствует 
переходу от шероховатой поверхности к атомарно гладкой. 

В проведении численных расчетов принимала учаотие 
Е.И.1^мянцева. 
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Рис .1 . Вид корреляционных функций дня различных 9 при 
переохлаждении С « О . 
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Рис .2 . Зависимость корреляционного радиуса х с от па­
раметра 6 при 4 С « 0 . 

10 

в 
{ 2 3 V 5 6 

Р и с З . Зависимость среднестатистической ширины равштостн 
8 от параметра б при 0"» 0. 
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РАСЧЕТ ОБЩЕЙ'ЗАДАЧИ КРИСТАЛЛИЗАЦИИ С 
УЧЕШ ЗАРОЖДЕНИЯ И ДИНАЩВШ РОСТА 
КРИСТАЛЛОВ В ОБЬЕЦВ ПЕРЕ01ЛМДЕННОГО 

РАСПЛАВА . . " • 

И.В. Кояжо, Н.1.Авдонин 

В работе [X] была предложена математическая модель 
описания кристаллизующейся системы с учетом варожденде и 
роста зародышей в объеме переохлажденного расплава» Качес 
генный анализ зарождения и роста зародышей, а также струк­
туры кристаллической фааы $ случае заданного переохлажден» 
или заданной скорости охлаждения расплава проведен в [ 2 ] . 
Однако в общем случае для описания системы в целом необхо­
димо учитывать обратное влияние тепловыделения на скорость 
нарождения и рост зародышей и , следовательно, необходим 
расчет температурного поля в системе в целом, В такой по* 
стаьовке задача может быть решена только численными мето­
дами* Ниже показана возможность численного решения зада­
чи кристаллизации с учетом зарождения и динамики роста за 
рдышей в объеме переохлажденного расплава* Проведены рас­
четы начальной стадии направленной кристаллизации арсени­
да галлия при различных скоростях охлаждения расплава. 

для определенности рассмотрим процесс направленной 
кристаллизации слитка, причем основное внимание будем уде 
дять начальному периоду кристаллизации. Схематично процес 
можно представить так: в начальный момент в кварцевой ло­
дочке находится перегретый расплав. На муфеле лечи сопро­
тивления устанавливается заданный температурный градиент. 
Лодочка начинает двигаться в холодную часть печи с о ско -
ростью 1Г0 . Расплав охлаждается и , когда переохлажде­
ние ДТ в холодном конце лодочки достигнет определенноЬ 
значения Д Т к р , в расплаве возникают и растут кресту 
дичесхне аародыши. Основная цель расчетов - описать харак-



тер зарождения и динамику роста зародышей, а следователе 
во , IX, отруктуру твердой фазы. При этой расчетная схема 
работеет и в с лучае ? если появляется только один зародыу, 
В атом случае растет монокристалл. 

Система кристалл, метастабильная фаза, расплав опису 
вается уравнение!! (в одномерной с л учае ) : 

- « < к О , -ь > 0 . 

На правом торце слитка выполняется условие (предпола­
гается , что торец слитка обменивается теплой с ближайшим 
к торцу участком поверхности печи ) : 

Х ^ - г - о б Г т - т Д ^ ) ] , при Ж = 0 . т 

Будем считать, что * 

Здесь Т ч ( х ) - температура поверхности печи, кото­
рую для простоты зададим в виде: 

Т Д * ) = Т , г - к х . ( 5 ) 



Другие обозначения см.в конце работы. 
Общий объем кристаллической фазы т] и общее число 

зародышей $ в элементарном объеме ДУ определим в е л е -
дующих предположениях. Для определения скорости возникнове­
ния критических зародышей 3 воспользуемся известным вы­
ражением в квазиставдонарном приближении (ом # [ I ] ) : 

3= А е , х р ( - в / А Т * ( * ) ) . ( 6 ) 
Будем считать, что константы А и В> определяются 

из эксперимента, В нашем случае они были определены из гке-
перимента по гетерогенному зарождению арсенида галлия. [3" ! 
Общее число зародышей ^ в объеме ДУ с учетом того-
что зародыши могут образовываться только в жидкой части 
объема 1- , определяется интегралом [ 4 ] : 

Общий объем твердой $аэы ог| определим в предполо­
жении независимого роста отдельных зародышей. Для объема 

(относительного) одного зародыша, возникшего в 
момент времени 1 в [ I ] было получено выражение, учитыва­
ющее тормозящее влияние выделения скрытой теплоты* ' : 

^ ^ Л ^ " ! ^ ^ ЛТСтЗс!-!:)^ , где ] Ъ = 5 * / ? р , 

Тогда объе;д зародышей, возникших за время Д-Ь1 

а общий объем всех зародышей определится интегралом: 

з к ^ И Г Л И У ^ л 1 ) ^ * . ( 8 ) 
о 

й) В работе [ I ] при выводе формулы для объема V I I ) ! 1 ) 
ошибочно полагалось, что скорость роста пропоргюнальна 
числу зародышей ^ . Формулы ( 3 . 1 3 1 ) , ( 3 . 1 4 ) , ( 3 . 15 ) 

' надо считать справедливыми для роста единичного зародыша. 



В работе [ 5 ] показано, что выражения для объема кристал­
лов , полученные без учета их взаимодействия дают резуль ­
таты, практически совпадающие о точной формулой А .Н . 
Колмогорова [4] до # - 0 , 3 5 # Следует отметить- что при­
менять формулу А.Н.Колмогорова нет смысла, т . н . при 

^ У 0,35 сильное влияние будет оказывать тепловое вза­
имодействие зародышей. 
Задача ( I ) - ( 4 ) аппроксимируется оледувдей разноотной 
схемой: . ь > 

т ; + < - т ; м - т , 1 ^ ) - т 4 ( * 0 ) 

Здесь Г* = т ( г - ,-Ь „ ) . 

Можно показать, что при монотонной по 1 
означает, что кристаллизация происходит без подпдавдения) 
схема ( 9 ) устойчива и решение разностной задачи . 
( 9 ) сходится к обобщенному решению задачи 
Счет интегралов, содержащихся в выражениях ( 6 ) , ( 8 ) про­
водился по формуле трапеции. 

Были проведены расчеты начальной стадии процесса 
кристаллизации арсенида галлия при различных скоростях 
движения лодочки (различные скорости охлаждения расплава) . 
Принятые при расчетах константы следующие, с м . [ 2 ] : 

А « 0,1 ; Ь ш. 20 ; Л = 0,07 к а л / о м . с е к . г р а д ; 
об « 0,01 кал/см^.сек.град; с * 0,1 кал/г.град; 
р = 5 г/см 3 ; = 150 кал/г ; к * 10 град/см; 

« = 0,1,2,. ) 
ФУНКЦИИ 7] ( ч т о 

Т п * 15СХГС Я - 0,6 см. 



Элементарный объем ДУ выбирался таким образом, чтобы 
температура вдоль образца в пределах такого объема меня -
лась не более , чем на Х°С. При расчетах было принято,что 
элементарный объем совпадет с ячейкой сетки, причем шаг 
сетки К, =0»1 см. Принимая радиус образца равным 0,6 см 
получим, что Д\/ - 0 ,1 с м 3 . Число ьародышей и относи -

тельный объем твердой фазы подсчитывающей для каждого 
элементарного объема йУ отдельно. Б случавшее'/ растет 
один зародыш и другие зародыши в соседних объемах не появ­
ляются, этому зародышу "разрешается" расти и занимать со -
седние объемы. 

Приводим результаты расчетов температуры, числа за ­
родыше;: и и* размеров для различных скоростей охлаждения 

. В таблицах 1-4 приводится распределение томпе-
рг-туры Т на протяжении 0 ? 8 см вблизи холодного торца 
слитка, число зародышей ^ и плотность кристаллической 
фазы ^ в элементарных объемах для различных 

значений времени 1 . Первое значение времени *Ь к с о ­
ответствует максимальному переохлаждению расплава йТ.-р 
Из анализа таблиц 1-4 видпо, что с увеличением скорости 
охлаждения \У = Т 0 - к ) увеличивается число возни­
к а ю т зародышей. Так при \А/ * 0,003 град/сек фактически 
раезеэ один зародыш, см. т а б л . 1 . При XV =0,018 к-рад/сек 
а моменту, когда первый зародыш достигает объема 0,1 с м 8 , 
эдэшвкае? второй зародыш ( "Ь = 824 с е н ) , т а б л . 2 . При 
\У = 0,036 град/сек второй зеродыш появляется в момент 
( 1 =425 с е к ) , когда первый достиг размера 0,021 с м 8 , а 
к моменту 1 = 700 сек растут 3 зародыша размеров 0,004; 
0,009 и 0,С21 см 3 соответственно. При и/ =0,092. град/сек 
к моменту Ь = 450 сек растут 8 зародышей следующих раз -
меров: 0,012; 0 ,011 ; 0 ,006; 0,0и6; 0 ,045; 0,048; 0,061 и 
0,039 см**. В таблице 5 даются максимальное переохлажде­
ние А^ *р и число возможных зародышей в зависимости от 
скорости охлаждения \А/ 



У - 0,0003 см/сек Таблица I 

I - 1684 сек К =1902 сек ^ =1962 сек | =2148 сек ! =2208 сек ^ * 2286 сек 
; а ( с п ) Т1*С) Н 1\ Т 1 ° С ) | * г) \т[°С)^ Л ] Т 1 е С ) -| у] ТС-с) * Т| Т 1 * Щ I Ч 
- 0,811493,010 10 
- 0,711*86,610 10 
- О,611498,2!0 !0 
- о,511497,810 10 
- 0,411497,410 10 
- 0,311497,010 10 
- 0,211496,710 10 
- 0,111496,410 10 

11499,910 
114^9,610 
11499,210 
11498,910 
11498,810 
11498,610 
11498,410 
11498,311 

10 
10 
10 
10 
10 
10 
10 

11501,110 
11500,810 
11500,410 
11500,110 
11499,910 
11499,610 
11499,410 

10 
10 
10 
10 
10 
10 
10 

11501,210 
11500,810 
11500,510 
11500,210 
11499,910 
11499,710 
11499,610 

10 
10 
10 
10 
10 
10 
!0 

1501,210 
15001910 

11500,510 
11500,110 
11499,810 
11499,510 
11499,210 

10,111499,211 10,311499,411 10,911498,811 

10 1500,810 10 
10 1500,410 10 
10 11500,010 10 
10 11499,610 10 
10 11499,310 10 
10 11498,910 10 
10,211498,610 10,5 
11 11498,311 II 

% = 0,0018 см/сек 
Таблица 2 

I = 554 сек |-Е ~ 599 с е к и, - с е к } Т~=~824 сек К=Ю34 сек 

тС°с) |̂  [ 
± «1184 сек 

(см) ТЧ°С) $ ^ Т ( в С ) $ Л Т ( * С ) $ У] Т ( ° С ) | у] 1 Ч ° с ) $ 

0,811495,710 
0,711495,310 
0,611494,810 
0,511494,410 
0,411493,910 
0,311493,»'.10 
0,211493,310 
0,111492,910 

О 
О 
О 
О 
О 
О 
О 

10 

11498,610 
11498,410 
11498,210 
11498,010 
11498,010 
11497,910 
11497,810 
11497,611 

10 11498,810 
10 11498,710 
10 11498,510 
10 11498,410 
10 11498,41ц 
10 11498,310 
10 11498,310 
10,211498,411 

10 10 10 10 10 10 10 

11496,910 
11496,810 
11446,710 
'1496,610 
11496,510 
11496,510 
11496,611 

1С,911496,111 

10 11497,010 !0 
10 11496,910 10 
10 11436,910 10 
10 11496,910 10 
10 11497,710 ГО 
10 П4!УР,2!1 10, 
10,111496,611 II 
11 11496,111 II 

1497,310 О 
11497.410 10 
11497,610 !0 
11497,811 10,1 
11497,711 10,4 

411497,011 II 
11496.411 II 
11495,511 II 
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Таблица 5 

]*/=0,003 От 0 , 006^ -0 ,018 

1 
Й № , 0 3 7 ^ = 0 , 0 9 0,18 

5 | 7 
1 

10 ! 15 ! 22 
! 1 

1 ! 1 1 
• 1 

2 } 3 ! 5 | 10 | более 10 

1 1 1 1 

Отметин, что при большой скорости охлаждения (У/ =0,09 
град/сек) переохлаждение перед фронтом кристаллизации боль­
ше, чем на фронте кристаллизации. Рост зародышей стожь 
медленный, что переохлаждение не успевает сняться. 
На рис. I приведен график изменения температуры во време­
ни на холодном торце образца. После достижения максималь­
ного переохлаждения температура резко повышается, хотя и 
не доходит до на 2-3°С, Затем наблюдается-пологий 

участок, когда в элементарном объеме растет зародыш, а 
затем температура понижается. Качественное поведение ука­
занных температурных кривых согласуется с экспериментом. 
Однако следует отметить, что для точных расчетов конкрет­
ных систем следует уточнить значения констант, характери­
зующих объемное зарождение. 

Обозначения: 
Т - температура; - температура плавления; Ь - вре ­

мя; д. - координата вдоль оси слитка; - скорость дви­
жения слитка; X - коэЗДициент теплопроводности; с -
удельная теплоемкость; р - плотность; у - удельная 
скрытая теплота фазового перехода; оС - коэффициент тепло­
обмена; т) - относительный объем твердой фазы; 1*л - тем­
пература печи сопротивления; Ш - элементарный о6%т1 



1*Э0 2ООО 2100 2 200 2300 

Рмо. I . Изменения температуры во времени 
на торце слитка I - 1Гв « 0,009 ом/сек; 
П - - 0,0003 см /оек . 



к - температурный градиент на лечи; ^ - число зародышей; 
(Я ~ целая часть числа ^ ; 3 - скорость зародьшеобразо-

ванин; ДТ - переохлаждение; к ^ т - шаги сетки по простран­
ству и времени; XV - скорость охлаждения расплава; 
г\ - радиус слитка . 
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РАСЧЕТ ТЕМПЕРАТУРНЫХ ПОЛЕЙ ПРОЦЕССА ЗЛЕКТР0ШЛДК0В0Д) 

ПЕРЕПЛАВА МЕТАЛЛОВ С УЧЕТОМ ТЕОРИИ 1 ( | Ш Ш Ш ( 4 
, ДВУХФАЗНОЙ ЗОНЫ 

Н.Л.Авдонин, Г.Ф.Иванува 

- В работе [ I ] был описан метод расчета уеддо&оё .за­

дачи в системе электрошлакового переплава (Э1Щ). .Сход 

процесса представлена на р и с . 1 . Процесс аШЯ одходаетсв 

следующей системой уравнений (обозначение см. ь р а б о т е Д ] ) : 

в области шлаковой ванны 

в области электрода 

(с) 

ь Вд-.ой и твердой частях слитка. 

Граница раздела фаз в слитке определилась условием 

итефана: 

- к — 

причем считается, что криоталлизация происходит при за ­

данной равновеоноя температуре д0 . Подробное описание 

внешних и внутренних граничных уолови* и задачи распреде-



о 

н 

г 

Р и с Л . Схема электрошлакового переплава. I - оплавльэдий-
ся электрод, 2 - шлаковая ванна, 3 - кристаллизую­
щийся слиток, 4 - граница раздела твердой и жидкой 

фаз в слитке. 

ления потенциалов в шлаковой ванне с?.:, в [ I ] • 
Метод расчета был основан на теории обобщенного ре ­

шения задачи Стсфапа, развитой О.А.Олейиик, [ 2 ] . Соглас­
но зтой теории стефаыовекое тепло на границе раздела фаз 
в слитке представлялось в виде сосредоточенной теплоемко­
сти, а затем соответствующий коэффициент Б уравнении ( 3 ) 
сглаживался в температурном интервале 0 о - $ < Т ^ 6 о - и 5 . 
После этого для расчетов применялась неявная разностная 



схема переменных направлений. Известно, что в пределе 
при $ - * 0 получаем обобщенное решение задачи Стефана [ 2 ] . 

• Недоста тком такого подхода явльатся предположение, 
что кристаллизация происходит на поверхности при заданной 
температуре 6 0 , в то время как на самом деле существует 
гереходная область, в которой происходит кристаллизация. 
Это двухфазная зона, в которой происходит рост дендритов 
и равноосных кристаллов. 

Для учета кристаллизации в двухфазной области -В.Т. 
Борисовым [ 3 ] была предложена теория квазиравновесной 
двухфазной зоны. Как показано в работе [4 ] для приближен­
ного описания двухфазной зоны Е кристаллизующемся слитке 
достаточно учесть тепловыделение в интервале температур. 
В нашем случае это означает, что уравнение ( 3 ; запишется 
В виде [ ч ] : 

где 

А ( Т ) - _ , . Х Й )Тъ<Т<11. ( 5 , 
1 с0 ЪТ > к 1 \ Т А - т / 1 * 1 

Функция $1^) определяет относительный объем, занятый 
жидкой фазой в данном элементарном объеме двухфазной зоны. 
На линии ликвидус Т = 1 \ , Ь - 1 и имеет место непре­
рывность температур и потоков. На линии солидус Т = Т 5 

так что 3 терпит скачок от & а до О . Поэтому п р и Т = Т ь 

должно выполняться условие типа Стефана: 



Доля скрытой теплоты, пропорциональная $^ , представляет­
ся в виде сосредоточенной теплоемкости в правой части 
уравнения ( 3 * ) . При численных расчетах это тепло "размазы 
валось" в температурном интервале Т& * Т 4 Т $ +ЙТ 
Таким образом, на основное тепловыделение накладывается до 
полнительное тепловыделение в узкой зоне вблизи поверхно­
сти Т = Т $ . Как показано в работе [ 5 ] , н а измененное 
уравнение ( 3 * ) распространяется теория обобщенного реше­
ния. Метод численного решения переносится на этот случай 
биз существенных изменений. Указанные изменения, учитыва­
ющие теорию двухфазной зоны, были внесены в основную про­
грамму расчета температурных полей процесса 8ШП, 

Чтобы показать, что дает учет теории двухфазной з о ­
ны и охарактеризовать работу программы, приведем пример 
расчета температурных полей процесса ЗШП для эксперимен­
тального слитка диаметра НО мм. Диаграмма фазового рав­
новесия для углеродистой отали была взята из [в] . Зто 
диаграмма с эвтектикой, основные характеристики которой 
следующие: Т д =1500°с;, Т э =И55°С , к = 0 , 1 , Так как в про­
цессе переплава концентрация примесей вблизи фронта кри­
сталлизации быстро увеличивается, то при расчетах полага­
лось Т ъ = Т Э . Температура ликвидуса =1485° была в зя ­
та из диаграммы фазового равновесия [6 ] при значении 
концентрации с 0 в ядре расплава. Основные параметры про­
цесса, принятые при расчетах, следующие: к =0,03 м; Н * 
0,06 м; Л т = 7 8 0 0 ; />Ож=7000; р< =2500 к г / н 3 ; с о т = 0 , 1 7 ; 
с -о*с=0 ,2 ; с 4 Т =0 ,2 ; с 4 > н = 0 , 3 5 *кал/кг ' °С ; к , т =2 ; * ж = 9 6 
к о г =25; к О и с =50 к к а л / и ' ч а с ^ С ; ^ = 65 кнал/кг; ее* =32 в ; 
6 0 = 1Л50°С; в , =1650°С. 

Расчеты проводились пи методике работы [ I ] без у ч е ­
та двухфазной зоны и с учетом двухфазной зон * . На рис.2 



а/2. 

1ш) 

Рис .2, изотермы в слитке при ЭШП; расчет с учетом 
двухфазной зоны, расчет без учета двухфаз­

ной зоны. 

приведены изотерме Т г Т е и Т - Т э (сплошные линии) , огра­
ничивающие область двухфазной зоны Слмтка в квазистадио-
нарном режиме. Для сравнения были проведены расчеты по 
метомике [ I ] . На рис .2 . приведены изотермы Т=6 о +6 И<оОО° 
и Х г 8 0 -<$ =4ЬО0° (пунктирные линии)* ограничивающие 
область, где выделялась скрытая теплота фазового перехода. 



- АЗ -

Эту область можно интерпретировать формально как двухфаз­
ную зэну. В таком случае видно, что расчеты с правильный 
учетом двухфазной зоны существенно отличаются от расчетов 
по методике [ I ] . Двухфазная область занимает большой 
объем, расширяясь при приближении к оси слитка. Ограничимся 
здесь лишь этим кратким описанием резулгтатов расчетов, 
так как основная цель данной рабо'хк-показатъ возможность 
расчетов для таких процессов как ЭШП с учетом теории двух­
фазной зоны. 

Остановимся кратко на характеристике программы. Про­
грамма составлена для машины БЗСМ-4, допускает возможность 
изменения внешних граничных условий и конфигурации электро­
да и позволяет проводить расчеты как по методике работы 
[I] , так и с учетом теории двухфазной зоны. Время расчета 
одного варианта зависит от размеров системы -и скорости 
процесса. Для данного экспериментального слитка это время 
расчета 50 минут, для промышленных слитков диаметра 1100 мм 
порядка 3-3,5 часа. 

о 

* Обозначения: 

Г- температура; и ( " ( : ) - линейная скорость оплавления эле­
ктрода; Я - радиус слитка; & г - радиус электрода; Н - вы­
сота шлаковой ванны; к - глубина погружения электрода в 
шлак; р < 1 о е т ) р о н с - удельные'плотности шлака, твердого 
и жидкого металла; с 4 к с е п с о л - удельные теплоемко­
сти шлака, твердого и жидкого металла; к, , , к . ш Л \ , < 

1 Т * Д ДО ' О Т Р О 

- коэффициенты теплопроводности шлака и металла; у - скры­
тая теплота плавления; и. - значение потенциала на электро­
ДЕ; О 0 - равновесная температура; Т А - температура плавле­
ния чистого компонента; - температура ликв^ 'уса; ?^ -
температура солидуса; - эвтектическая температура; - -
коэффициент равновесного распределения ПРИМЕНИ;. 8 4 - тем­
пература перегрева металла^ а - объемные источники тепла > 
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0 ТЕМПЕРАТУРНОЕ ПОЛЕ В РАСТУЩЕМ КРИС?/ Щ 

ПРИ БЕСТЮТИШЮЙ ЗОННОЙ Ш Ш 

» • 

Б.Я.Мартузан, Э.Н.Мартузан* В.А.Сжрнов, Л.Н.Титгчшс 

При исследовании процессов выращивания монокристаллов 
большой интерес представляет знание температурного поля 
растущего кристалла. Исхода из зкдченпй температуры, могут 
быть определены температурные напряжения, что в наитоякре 
время считается одним из главных факторов, определяющих 
возникновение и распространение дислокаций. Поскольку экс ­
периментальное определение напряжен:^: в растущем гриста.«г 

встречается со значительными трудностями, основные усилия 
исследователей были направлены на юс численное определение. 

Так в работе [ I ] вычисляются двумерные поля термоупру-
гих напряжений в кристалле, выращиваемом методов Чох^ и ,. 

кого , используя тешературное поле, полученное из расчетов, 
согласованных с экспериментом > Что касается других методов 
выращивания монокристаллов, в частности, метода зонной 
плавки, то для них подобнее результаты отсутствуют, что объ­
ясняется, по-видимому, сложностью расчета температуры п рас • 
тущем кристалле при бестигельной зонной ллавке. 

В работе [ 2 ] была'разработана методика рагчета темпе -
ратурного поля для этого метода с .учетом та^ой важной ха ­
рактеристики процесса, как отличие поверхности жидкой зоны 
от цилиндрической, причем, эта поверхность рассчитывалась 
по уравнению Лапласа-Юнга. Отсылая за подробностями к [ 2 ] , 
можно отметить, что суть методики состоит в преобразовании 
рассматриваемой области в цилиндрическую и решении получен­
ного уравнения разностным методом. Для совмещения получен­
ной из решения уравнения Лаплаоа»Юнга жидкой зоны о полу-



чавд$йся из расчета, проводились итерации по положению 
предполагаемой кадкой зоны и величине напряжения, подава­
емого на индуктор. 

Подученные результаты соответствовали физическим пред­
ставлениям, но с экспериментом не сравнивались. 

Следует отметить,что при больших радиусах рассматриваемо­
го кристалла, в реальном процессе на боковой поверхности 
кристалла происходит оплавление. Описание оплавленных уча­
стков приводит к значительным математическим трудностям и 
наличие таких участков не предусматривалось в работе [ 2 ] . 

Для избежания этих трудностей в настоящей работе мето­
дика [ 2 ] видоизменена так, чтобы стал возможным расчет с 
использованием очертания жидкой зоны полученного из реаль­
ного эксперимента и включающего оплавленный участок. 

Кроме того ,в настоящей работе рассматривается случай 
наличия теплового экрана, вводимого с целью снижения тем­
пературных градиентов в растущем кристалле. Схема и разме­
ры (в масштабе отнесенном к радиусу кристалла) установки 
бествгельной зонной плавки кремния одновитковым индуктором 
изображены на р и с . 1 . 

Считается, что температура в кристалле удовлетворяет 
уравнению теплопроводности, которое в цилиндрической сис­
теме координат |^г,дг,) , связанных с индуктором ( о с ь н на­
правлена по оси кристалла в сторону движения кристалла, на­
чало координат находится в_центре индуктора) , после преоб­
разования Кирхгофа - Т " 5 А ( 4 ) ^ 4 » для кваэистащо-
нарного состояния имеет вид: 

- В < * < В , о * V < ? ( * Ь 



О 

где Т -температура * К, ^ ( г ) - фуницщя, описывающая 
осевое сучение наружной поверхности с о т к а , равная радиусу 
кристалла К в твердой части слитка ж подлежащей определе­
нию функции в жидкой части; В - координаты концов 
слитка, С - теплоемкость кремния 0 . 2 2 кал/г^град, р -
плотность кремния 2 ? 3г/см, X - Еоэффнпщент теплопровод­
ности кремния, зависимость которого от температуры была 
аппроксимирована полиномом следувдета ввда: 

це ^Т/^ООО^а^- функция температуры, обеспечиватацая учет 
крытой теплоты плавленая по методу О Л. Одейник , конкрет­

ный вид которой имеется в [ 2 ] . 

Краевое^ условие на поверхности кристалла: 

X — = - е < т ( т ч - Т М + Г ( Х Т ) ( 2 ) 

здесь ^ - коэффициент черноты, пргаятый равным 0 . 4 , б -
постоянная Стефана-Больцмана; Г ( х ^ ) - функция,характе­
ризующая работу индуктора", Т 0 - тешоература окружающей 
среды. 

В случае наличия теплового ж р а н а строгий подход тре ­
бовал бы расчета температуры в тепловом экране с учетом 
его подогрева индуктором и теплообиети излучением с крис­
таллом. В настоящей работе температура акрелр считается 
известной и задается из эксперимента (температура окружаю­
щей среды Т в ) . 

Наружное очертание жидкой зоны определялось из фото­
графии реального процесса онятием криво* по точкам и п о ­
следующим сглаживанием методом няиикиммх квадратов. 



Для получения функции распределения тока как и в [ 2 ] , 
следуя [ 3 ] , система разбивается на элементарные кольца 
тока, и взаимодействие между ниш описывается согласно за­
кону Фарадея, откуда получается система алгебраических 
уравнений для определения токов. После вычисления токов 
может быть вычислена функция Г ( х , Т ) , входящая в условия 

[2]\ Отличие появляется только в случае наличия теплово­
г о экрана, имеющего горизонтальные участки. Элементарные 
кольца тока, соответствуквдие этим участкам, заменяются на 
эквивалентные, но ориентированные вертикально. 

После нахождения функции Г ( х , Т ) задача сводится к 
рассмотренной в [ 2 ] . 

В качестве примера полученных результатов приводятся 
результаты расчета для бестигельной зонной плавки кремние­
вого стержня. Результаты расчета сравниваются с экспери­
ментальными данными. 

Температура на оси растущего кристалла, полученная 
путем вычислений, изображена на рисунке 2 (кривая I ) , там 
же приводится температура на оси реального кристалла (кри­
вая 2 ) , измеренная в эксперименте. 

На этом не рисунке приводятся результаты для случая 
наличия теплового экрана. Температура Т 0 ( х ) р получен­
ная из аппроксимации экспериментальных измерений, менялась 
для экрана в пределах от 864 °К до 1114 ° К . 

Температура на оси растущего кристалла, полученная 
расчетным путем для случая с тепловым экраном, изображена 
кривой 3 на р к с . 2 . Кривая 4 на этом же рисунке изображав 
экспериментально измеренную температуру на оси, 

С точки зрения изучения температурных напряжений осо ­
бый интерес представляет градиент температуры как в ради-



альном, так и горизонтальном направлениях*На риоунке 3 
. изображен радиальный температурный градиент в зависимости 

от координаты х на расстоянии половины радиуса от оси 
кристалле. Кривая I - для случая без теплового экрана, а 
кривая 2 - для случая с тепловым экраном. Как видно, зо 
втором случае максимум абсолютного значения град:ента боль­
ше, чем в первом. Таков же и ход кривых, изображающих о с е ­
вой градиент, с тем только отличием, что значения осевого 
градиента в 4-5 раз больше по абсолютной величине, чем ра­
диального градиента. Таким образом получилось, что гради­
ент температуры при наличии теплового экрана, призванного 
снизить градиент температуры, получился больше, чем в его 
отсутствии. Так как при определении термоупругих катанке-
ний играют роль в основном градиенты температуры, следует 
ожидать большие значения термонапряжений именно в случае 
наличия теплового экрана. 

Целью настоящей публикации не является расчет и ана­
лиз термоупругих напряжений, поэтому можно ограничиться 
замечанием, что такой расчет был проведен С.СВахрамеевым 
и полностью подтвердил качественный в^вод, основанный на 
изучении температурных градиентов. 

Такое явление может быть объяснено тем, чтс введение 
теплового экрана изменяет распределение токов, индуцдруе-
мых индуктором таким образом, что в твердой чаоти растуще­
го кристалла значение удельной мощности на поверхности умень­
шается настолько, что наличие теплового экрана не может 
скомпенсировать вто уменьшение. Значения удельной поверхно­
стной мощности, вычисленные для обоих случаев, подтвержда­
ют это . На рисунке 3 кривая 3 изображает распределение 
удельной мощности для первого сдучая, а кривая 4 - для 
случая с тепловым экраном. 



Таким образом, можно сделать вывод, что тепловой эк­
ран сам по себе еще не может гарантировать снижение темпе­
ратурных градиентов. Экран либо должен размещаться так, 
чтобы.не изменять существенно распределение мощности ин­
дуктора, либо же должен сильно дополнительно подогреваться. 
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Рис .1. Схема установки. 





О ТЕЩЕРАТУРНЫХ ГРАДИЕНТАХ В ГАЗОВОМ ПОТОКЕ 
ПРИ ЭПИТАКСЙАЛЬНОМ НАРАИИВАНИИ КРЕМНИЯ 

М.А.Кравченко, А.С.Кузнецов. 
Б.Я.Мартуван, Н.Л.Уланова 

Несмотря на то , что ва последние 15 лет опубликовано 
большое количество работ по эпитаксиальному кремнию, мно­
гие вопросы его технологии остаются недостаточно изучен­
ными. Это касается, в частности, процесоов теплообмена в 
реакторах для впитаксии. 

В ряде работ ( с м . , например, [ I ] , [ 2 ] ) доказано, 
что одной из основных характеристик рассматриваемых про­
цессов является градиент температуры в газовом слое , с о -
прикасавдемся о подложками - ^ - ^ г • Однако эксперимен­
тальное определение этого парш&тра связано с рядом т ех ­
нических затруднений и не гарантирует необходимой точнос­
ти при измерении. В связи с этим представляется целесооб­
разным оценивать в е л и ч и н у / и н ы м и способами, а именно 
расчетными. 

В настоящей работе приведены результаты определения 
( ^ ] расчетным путем. Объектом исследования является р е ­
актор вертикального типа, с подачей газа сверху, аналогич­
ный описанному в работе [ 3 ] . Конечная цель настоящего ис­
следования состояла в выяснении влияния величины [ | ^гк 
на структурные характеристики эпитаксиальных пленок; г 

Следует заметить, что развитая методика расчета ,сво­
дящаяся к решению уравнений Навье-Стокса для вязкой сжи­
маемой жидкости и уравнения теплопроводности в щели между 
подложками и стенкой реактора, дает не только поле темпе­
ратур, но и значения компонент скорости г а за . Методика 
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расчетов не будет меняться при рассмотрении другюс типов 
реактрров,в том числе горизонтальных, а такке других ма­
териалов. 

Для^математического описания процесса вводится декар­
товая система координат ( х , у ; . О с ы направляется вдоль 
газового потока, а ось ^ поперек, центт) коор^цинат разме­
щается у входа в щель на стенке с подлошсамк. Компонента 
скорости газа по се обозначается и. , а по у — *г. 

Тогда уравнения Кавье-Стокса для гтащонарного пото­
ка сжимаемого вязкого газа с учетом естественной конвекции 
Б отсутствии массовых оил буду А иметь вид: 

о 

ш 

0 < Х < В  0 < ^ < Н 1 

к которым добавляется уравнение неразрывности: 

Температурное поле опноывеетгя уравнением теплопроводное-

где , р - плотность га за , зависящая от температуры, /л* -
динамическая вязкость г а з а , ^ х <^ - компоненты уокорения 

.силы т я я е е т и , ^ - коэффициент термического ]эасширенш 

га за , Т - температура газа , Т 0 - температура газа V 



входа в щель, 6 - длина щели. И - ширина щели. С р - теп­
лоемкость газа при постоянном давлении, А - коэффициент 
теплопроводности газа . Давление считалось постоянным и 
равным I атм. Плотность связана с температурой уравнением 
состояния идеального газа . 

В качестве краевых условий на входе в щель задается: 
постоянство значений и V и равенство их заданным 
значениям Т » Т и = и чг = О ;на выходе из щели: г 
- - |— = 0 , что соответствует установлению потока. 

На стенках задаются условия прилипания для компонент 
скорости. Температура на стенке с подложками Т Д х ) считает­
ся заданной, обычно в расчетах эта температура принималась 
постоянной Т Д х ) = Т # Условие на внутренней стенке 
реактора ммеет вид: 

где X * - коэффициент теплопроводности материала стенки, 
к* - толщина стенки, Т * - температура охлаждающей стен­
ку воды. Это условие подучено из предположения, что тем­
пература поперек рассмат^ [ваемой стешет распределена ли ­
нейно для кавдого значения х • 

Подученная система уравнений решалась методом, пред­
ложенным в [ 4 ] . Суть методики состоит в введении функции 
тока и функции г ., разностной аппроксимации полученных 
уравнений и дальнейшего их решения методом верхней релак-
саши, Задача решалась на Э Ш О Е - 4 1 5 и счет одного 
варианта на сетке 'Лх21 точек требовал порядка одного ча­
са машинного времени. 

Основной задачей было изучение зависимости поля ско­
ростей л температуры в зависимости от температуры Т 0 л 
скорости входящего газового потока. 
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<Э расчетах принимались Т =1250 Т * = (»0 ° С } 

& = ^ , 0 Н ^ с р ^ Н & 0 0 з*С/КГ. ГРАД. Из подученных результатов 
следует, что при увеличении температуры входящего г а за , 
усиливается влияние охлаждаемой стенки и сеногной газовый 
поток сдвигается в сторону холодной отенки. Иллюстрацией 
сказанное может послужить рисунок I , где изображено рас­
пределение массового расхода газа по ширине щели в зависи­
мости от температуры входящего газа . Скэрость входящего 
газа 0,05 м/сек. Видно, что при достаточно высокой Т 0 0 ' 
поток вблизи горячей стенки даже поворачивает вобратцуа 
сторону. При уменьшении скорости тгв это происходит при 
меньшей температуре Т 0 . Так,если при % =0.05 м/сек 

(рис.1)поворот происходит при Т 0 =700 °С , то при 
^ в = 0 . 0 1 м/сек это происходит при Т 0 =300°С. Дегко по ­
нять, что без учета естественной конвекции, такой эффект 
не мог бы быть обнаружен. 

Некоторое представление о величине и поведения к о ш о -
нен*ы скорости может дать рисунок 2, на котором изобра­
жено распределение этой компоненты по, ширине щели для ра з ­
личных значений Т 0 ( ъ ь * 0.215 И /СЕК . Приводится распреде­
ление на расстоянии 2.5 Н от входа в щель. 

На рисунках 3 и 4 изображены зависимости градиента 
температуры ^ ~ ] г в га!зе вдол » поверхности стенки с под­
ложками для различных значений Т 0 . 

Из рисунков виден характер поведения градиента 
При малых температурах Т В градиент со сьоего макс 
ного значения на входе щели плавно уменьшается до стацио­
нарного значения,достигаемого примерно на половине высоты 
щели. При больших значениях Т # градиент имеет минимум 
вблизи входа, с которого он поднимается до стационарного 
.значения. При больших значениях скорости ьто явление 
выражено меньше. Важно отметить, что для некоторого сред-



него значения Т 0 | равного в рассматриваемых одучаюс 
примерно 500°С . график наиболее близок к горизонтально­
му, следовательно, именно в етом сдучае можно ожидать наи­
большую однородность в свойствах получаемых структур. Из 
этих рисунков также оледуе?. что в нижней части щели гра ­
диент мало зависит от температуры,^ а в оредней и, 
в особенности, в верхней зависимость выражена сильно. 

Тг образом, .ложно сделать вывод, что снижение тем­
пературного г р а д и е н т а ^ ^ - ] г на большей части стенки о 
подложками может быть достигнуто за счет повышения темпе~ 
ратуры входящего гева, которое в свою очередь может осу ­
ществляться посредством подогрева вдуваемого в реактор г а ­
за. 

Для проверки влияния подогрева газа на качество выра-' 
щиваемых зпитакешльных слоев кремния было выполнено две 
серии экспериментов: в первой из них га з поступал в реак­
тор без предварительного подогрева, во второй - г а з подог­
ревался до 650°С. Всего в каждой серии было изготовлено 
120 эпитакоиальных структур, Из них без предварительного 
подогрева газа о линиями скольжения оказалось 21 шт. 
(или 17.5/? от изготовленных), из которых 12 шт. (10%) при­
ходилось ка верхний ярус, а 3 шт. ( 2 , 5 $ ) - на нижний. В 
случае подогрева газа с линадди окольжения сказалось I I шт. 
(9 .17 %), ив которых 5 шт. (4 .16$ ) на верхнем, а 2 шт. 
(1.67$) на нижнем ярусах. 

Как видно, подогрев газа оказал существенное влияние 
на образование линий скольжения в эпитакоиальных структу­
рах: з экспериментах с подогревом газа количество эпитак-
сиальных структур, содержащих линии скольжения, оказалось 
намного цеаьше,чем з случае холодного г а за . Характерно, 
что в процессах, проведенных без подогрева газа , наиболь­
шее количество линий скольжения оодержалооь в впитаксиаль-







ных структурах, располагавшихся на верхнем ярусе, т . е . 
ближе к входу. Подогрев в наибольшей степени способство­
вал предотвращению образования линий скольжения именно в 
структурах верхнего яруса, в то время как в структурах 
нижнего яруса количество линий скольжения почти не изме­
нилось. 

Результаты экспериментов находятся в хорошем соответ­
ствии с расчетными данными. Действительно, большой гради­
ент температуры в газовом потоке вызывает значительный пе ­
репад температуры в подложках и способствует генерации 

структурных дефектов, в частности, линий скольжения, в р е ­
зультате развития пластической деформации. Наибольшего 
значения 1 достигает в верхней части щели, если вду­
ваемый в р е к т о р газ не подогревался: в этом случае наблю­
дается максимальная плотность линий скольжения в эпитакси-
альных структурах; снижение плотности этого дефекта при 
подогреве газа связано с резким уменьшением 
Незначительное различие в количестве линий скольжения в 

структурах ншшего яруса в различных экспериментах объяс­
няется тем, что в нижней части щели (<5Л1] остается прак-
тически неизменным. 4 й 1 

вывода 

1. Выполнен расчет полей температуры и компонент ско­

рости, а также градиента температуры при эгштаксиальном 

наращивании кремния. 

2. Достигнуто улучшение структурных характеристик 
эпитаксиальных пленок за счет снижения температурного 
градиента в газовом потоке путем подогрева поступавшего 
в реакционную зону газа . 

Авторы выраяают благодарность Э.Н.Мартузан за помощь 

в работе, Н.А.Авдонину и Д.Е.Петерсону за советы. 
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РАСЧЕТ ТЕРМИЧЕСКИХ НАПРЯЖЕНИЙ В КРИСТАЛЛАХ, 
ВЫРАВДВАйИХ ИЗ РАСПЛАВА 

С.С.Вахрамевв 

п . 1 . При выращивании кристаллов ив расплава (напри­
мер, по методу Чохралъского или методом зонной плавки) с у ­
щественное влияние на формирование структуре монокристалла 
оказывают термонапряжения, которые возникают при изменении 
температуры в кристаллизующемся слитке. Возникающие напря­
жения влияют на образование дислокаций и их размножение на 
образование точечных дефектов в кристаллах. Поэтому анализ 
полей термических напряжений при выращивании монокристал­
лов из расплава представляет несомненный интерес. 

Дефекты в кристалле, в частности, дислокации уменьша­
ют механическую прочность материала. Как указано в [ I ] , 
теоретическая прочность кристаллов оказывается на несколь­
ко порядков больше реальной прочности. Столь значительные 
расхождения объясняются наличием в большинстве кристаллов 
дефектов строения решетки атомного масштаба, т . е . дислока­
циями. Можно сказать, что простейшей формой процесса плао-
стической деформации является образование и движение дис ­
локаций по так называемым плоскостям скольжения. 

При выращивании кристаллов из расплава в стационар­
ном режиме поле внутренних напряжений [ 2 ] складывается из 
временных термоупругих напряжений, обусловленных распре­
делением температуры в кристалле в данный момент времени 
и остаточных (термопластических) напряжений. Источниками 
последних являются дислокации. Таким образом, расчет поля 
суммарных термических напряжений в случае роста дислока­
ционного слитка является упруго-пластической задачей. 



Для получения замкнутой системы уравнений и определения 
пластической деформации исходные соотношения задачи тер -
моуп^угости следует дополнит!, определенной функциональ­
ной зависимостью, которая характеризует условие текучес­
ти материала [ 3 ] . 

В общем случае пластическое течение материала может 
происходить по всевдг объему. Однако учитывая специфику, 
пластических свойств кристалла, особенности распределения 
температурного поля, можно выделить относительно малые зо ­
ны, где формируются остаточные напряжения. Например, в ту ­
гоплавких кристаллах материал пластичен в узкой (по срав­
нению с поперечником)^зоне вблизи Оронта кристаллизации 
[ 2 ] . В эрхОМ случае можно считать, что дислокация полностью 
снимают все напряжения на торце кристалла, т . е . на фронте 
1фксталлизации сумма остаточных и термоупругих напряжений 
равна нулю. Учет реологических свойств материала в таком 
приближении сильно у предается и сводится по существу к ре -
шению обычной задачи термоупругости. 

В то же время'имеется множество кристаллов, выращен­
ных из расплава и не шещгас дислокаций или обладающих 
низкой тлегностью ^слокаций . Это говорив о том, что плас-
тичестсая-дефермация ш л а у ею можно пренебречь. Решение 
задачи об определении температурные напряжений становится 
задачей теории термоупругостк. Расчет терг.оу прутах напря­
жений с л у ю т основой для определения безопасного ре;«доа 
с::лазденггя, для анализа условий образования дислокаций, 
для оценки плотности дислокаций. Этот анализ сводится к 
оценке .сдвиговых напряжений данного материала по плоскос­
тям скольжения. Если термические напряжения превосходят 

критическое сд ггово?, напряжение при соответствушей 
температуре, то они вызывают пластическую деформацию. При 
8том пластическая деформация частично или полностью сии-
мает напряжения. Результаты расчетов сдвиговых напряжешь, 
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без учета обратного влияния пластической деформация, при 
соответствующем распределении температурного поля шдеюгся 
в [ 4 ] » [ 5 ] . Сдвиговые напряжения рассчитываются из с л е ­
дующих соотношений: 

• . / г I < Г 

Х = 1 / I Т, + 3 Т , • ( I ) 

от ) а , о , о - термоупругие напряжения. Если 
известно г , оцннку плотности дислокаций можно произвес­
ти, например, по форицгле [ I ] 

2 
( 2 ) 

х к р - критическое сдвиговое напряжение, С - модуль 
сдвига, 6 - вектор Бюргерса. 

Критическое сдвиговое напряжение можно определить 
экспериментально. Известно, например, что для монокрис­
талла германия 

*Ч г/ип г . 
Кроме то го , для германия С = 0,42 Ч О7 г/им2 ,& = 

-Ю'̂ ПМ.В этом случае расчеты термоупругих полей при опре­

деленных условиях выращивания могут дать оценку № ъ • 

2 ( г - т . , ) ' 

6 -6 



Так по расчетам,приведенным в [ 4 ] , для кристалла германия 
выращенного по Чохральскому т ^ ^ Ь О Г/ПИ 1 и фор-
мула (2 ) дает одешуг Д ^ * 5 - Ю Ь фп* , что согласу­
ется о экспериментальными наблюдениям. По этим же расче­
там для кремния т ^ а х не превосходит 100 Г/ММ2 

в то время как ИКР ^ ^ 0 Г/МП* , так что х < р < «с ' и 

Таким образом расчеты термоупругих напряжений из чис­
то упругой задачи могут дать оценку возможности пластичес­
кой деформации к более того позволяют приближенно оценить 
плотность дислокаций в кристалле, 

п .2 . Гэрейдеы к вопросу о расчете напряжений в крис­
талле . 

При кристаллизации из расплава считается, что в жад-
кой части напряжения ке возникают; пеэтоглу напряжения рас ­
сматриваем только в твердой части закристаллизовавшегося 
слитка, ограниченного фронтом кристаллизации ъ [ъ) 
Слиток предполагается цилиндрической формы, ось % напра­
влена вдоль оси цилиндра. В уравнении теплопроводности член, 
отражающий механический эквивалент тепла, МОЖНО опустить, 
так как ВаЗШййие деформаций на температуру кристаллизующего­
ся слитка, весьма мало. В уравнениях упругого равновесия 
инерционные члены также опускаются. Как известно [ 3 ] урав­
нения равновесия в смещениях для несвязанной квазистатичес­
кой задачи термоупругости в цилиндрической системе коорди­
нат с осевой симметрией имеют вид 

а 
Ъ хг + г г т гг 

+ — $ г г г Ъъ 
• А - — ; 4-

ъги Ръг\м , ъ т . 

А\ ъи ъ г и } , Ъ1 



где 1 1 , I V - перемещения радиальные и осевые/Г^/ц*^ ) 
известное температурное поле , являющееся решением задачи 
Стефака. Время 1 играет роль параметра. 

а - 2 . & = в о1 = 2. — с — ©С : 

/х/ - коэффициент Пуассона, *с - коэффициент темпера­
турного расширения. 

Боковая поверхность кристалла и поверхность раздела фаз 
слитка свободны от внешних сил, что приводит к условия! 
[ Я : 

(У а г * ( Т а ь = 0 ; 

^ • ь » а г - направляюще косинусы внешней нормали к 
поверхности. На правом холодком торце цилиндра при доста­
точном удалении от фронта кристаллизации, исходя из прин­
ципа Сен-Венана, можно положить 

С г = С 7 ' Х - 0 щ и **1>0. (6) 

В силу осевой симметрии и ограниченности производных 
от смещений на оси имеем условия 

и = | ^ = 0 при г , С т 

Используя зависимости между напряжениями в смещениями, 

[3], 



(7 Ч = С а 

- 106 -

ъи / и Ш • 

К'о г * г/ с Т 

( 8 ) 

где 

г я 
С - С ©и 

I -02. 

С - модуль сдвига, 

С -
\ -

граничные условия (4)-ч6) можно выразить в смещениях. 

Отметим некоторые особегности решения исходной зада­
чи ( 3 ) - ( 7 ) коке ттю-разностным методом. 

Точность задания входных данных (температурного пс - ° 
ля) коже? существенно влиять на решение исходной задали 
в сил;' дтцзфзш задания правых частей уравнений ( 3 ) . 
Если температурное поле задано с погрешностью Т = Т + ДТ , 

операция днффореьщировакия резко ухудиит гладкость поля, 
т .к . при этом возникнут дополнительные погрешности. Рысо-
кая точность предъявляется также к вычислительной схеме 
расчета смещений, т . к . по формулам ( 8 ) , включающим опера­
ции дифференцирования, рассчитываются напряжения. Покажем 
на примере, что при низких уровнях определяемых напряже­
ний (порядкг 104-20 г / п м г ) при разностной аппроксимации 
граничных условий можно получить погрешность, превышающую 
уровень натфяжеяий, даже если смещения заданы точно. Точ­
ное решение уравнений ( 3 ) при Т = к ч 2. , где к< -про-



извольная постоянная,имеют вид: 

Известно, что при линейном распределении температура на­
пряжения равны нулю. Определим напряжение ( Т г из соот­
ношений ( 8 ) приближенно по разностным формулам. 'При одно­
сторонней разностной аппроксимащш погрешность <$ в оп ­
ределении (У ъ будет 

1 ^ й * 1 1 * ( 9 ) 

при -2 , 

С = 5 - Ю Ь
 г / н п \ 

а = Ч ) к=0,5 = 10 

подучим 

Например, при Л г = Ок1 имеем погрешность 

(У = Ъ2 г / м м \ 

Если мы должны определить уровень напряжений порядка 

40 4 5 г / п м 2 , погрешность превосходит 
200;?. Для уменьшения погрешности следует уменьшать шаги 
по пространству или повышать порядок аппроксимации. При­
веденный пример характеризует, какие высокие требования 
предъявляются к точности вычислительных алгоритмов. 



п.З. Перейдем к описанию разностной схемы и вычисли­
тельного алгоритма. 

Переменные "ъ и % изменяются в области I ) е 

%Щ§4&* I) Введем сетку с шагами по простран­
ству 

- ,Ц =0,1 , ...,М]. 

В нашем случае особо важно, чтобн построенная разностная 
с х е ш была консервативной, так как граничные условия вы­
ражены через напряжения. Нарушение консервативности при­
водит к дополнительной погрешности в определении напря­
жений, при этом нарушается баланс сил. Для вывода интег­
рального баланса сил, уравнения равновесия (3 ) запишем 
через напряжения 

г * 7 V * х 1 (З ) 

— = — + - — А = О 

Запишем балансовые разностные соотношения, следуя, напри­

мер, [ 7 ] : 

:|" ! / ^ * 1 1 ( Ъ Г Х * \ 



Просуммировав уравнения (10 ) по области С к 

получим следующие соотношения:^ ^ 

ч ; Ь ч х ( г а 

Для сохранения интегрального тождества в разностной запи­
си , необходимо записать граничные условия в следующей ви­
д е : г г г 

( 12 ) 

СТ. =(Г »0 ? 
и /г 

Действительно, при такой записи граничных условий сохраня­
ется интегральный баланс, так как 

и первое равенство ( I I ) запишется в виде 

к Г 1 г * « * КкЕ 



Второе уравнение ( I I ) примет вид: 
М Ч 

Что соответствует закону сохранения. 

Запишем теперь консервативную разностную схему. 

Обозначая * 

К, о =• — (И •1-11- ) - центральная разность, 
г 2 1 1 г / 

выпишем формулы для расчета напряжений в разностном виде: 

V 2 

.•{мл +№) Т +Т. 
(.•И V 

Т. +т. 
1 V. 



« Л * - С (13 ) 

Подставив формулы (13) в (10) получим разностные уравне­

ния равновесия в смещениях для внутренних точек''области 

Е : 

а Й ( г и ) ^ Ь и г ^ ^ 1 Г ^ Т г } ' (14 ) 

Аппроксимация граничных условий следующая: на боковой но 
верхности цилиндра при I - ^ 

И 1 У * 7 

( 15 ) 

На торцах, при ^ = О 

? 1 0 2 

с 
• 

1 = г 4 О 
(16) 

1 аналогичные условия при ^ = М 



На оси цилиндра 110%д = 0 , 0 = 0 см. ( 7 ) и с 
учетом этих условий имеем: 1 

Для записи условий в угловых точках воспользуемся тем, 
что О х а б % , при I =• >Г | ^ - 0 ; М , 

Это дает 

Второе условие 

+ — - - 0 . 

Аппроксимируя два последних выражения на четирехточечном 
шаблоне, имеем следукщие формулы для подсчета и,и/ в 
угловых точках: 

М ,= [\м -V/ - — - ( и - и ) -, 

и К , / А = к ч * и * М - | ) + \|«-/й̂  «ли) ' 

Разностные соотношения"(14) аппроксимируют исходные урав­
нения ( 3 ) с порядком 0(К -М , граничные условия ( 1 5 ) , 



( 16 ) имеют порядок аппроксимации о(гь/ 

п .4 . Перейдем к выбору расчетного алгоритма для 
уравнений ( Ш . / ъ \ / н Т • 

Введем векторы V » [ 1 в 1 / } Г 

и матрицы-операторы: 

* 4 И „ 1 

/ 
Кг 0 

О О 
г г 

Тогда систему ( 14 ) можно записать в виде: 

( А , - А 2 ) У * Г , ( 19 ) 

Итерационный процесс строится на основе введения н е с т а ­
ционарного члена ЪУ/ЪХ о 

Начальное условие V 0 = 0 -

к - номер итерации, х - шаг по времени. 
Итерационный счет ведется до выхода на стационар* Вна­
чале была опробована' схема, построенная на основе мето­
да расщепления, [ 9 ] . • 



Схема имеет вид й 1 

АЛ * А , У = р . — ^ • , 

где - к я [ а Х « ° Ы * « 

Структура матриц А 4 ) А ^ . 1 А 4 1 А 1 такова, что компоненты 
вектора V находятся на каждом подуслое и слое прогон­
ками. Схема ( 21 ) абсолютно устойчива, но имеет неполную 
аппроксимацию. Неполная аппроксимация является существен­
ным недостатком, так как,чтобы разностное решение \/ к с хо ­
дилось к точному ^необходимо измельчение шага по времени 
X [9] • Это особенно видно при счете вблизи границ. Таким 
недостатком не обладают схемы полной аппроксимации. Кано­
ническая форма записи такой схемы имеет вид [ 8 ] , [ 9 ] : 

V *У 1 \ к ( 22 ) 
в - г г - = ( а л а 1 ) У - г . 

Оператор В представим в виде 

где у - единичный оператор-матрица с - ^ 0 ^ / • 
Имеет место равенство 

(хА гЕ.)(хА.-Ь)«(гА г .е )1хА 1.Ь )-2х(А <.А г). 



Тогда уравнение (22) кюжно записать в виде 

( X А Г - ^ ) ( X А ( - ^ ) V ' < + ^ ( X А Г ^ ) ( X А Л Д V " - 2 г Р ; 

раскрывая скобки получим 

= [ А ^ ( / ^ ) - 2 Г - Т А Л ( у * + 4 - у К ) . ( 2 3 ) 

Вводя дробный шаг и учитывая, что имеет место равенство 

( х А ^ Ь Д х А ^ Ь Х х А ^ Ь К х А ^ Ь ) , 

запишем схецу в дробных шагах, эквивалентную схеме (22 ) 

А V . А У !* * Г * 
(24) 

АЛ/ *А V = Г + , 
А 2 т 

Симметризованная схема (24) имеет порядок аппроксимации 
0{\1} + тг) , где К = Г Т Ъ А Х ( к ч ) к г ) . ПорядокО(к г ] 

следует из аппроксимации дифференциальных уравнений ( 3 ) 
разностными ( 1 4 ) , порядок 0 ( т 1 ) из ( 2 3 ) . Ш полу­
чили схегду, аналогичную схеме переменных направлений. 
Счет можно вести при помощи последовательных прогонок для 
определения компонент вектора V . Следует отметить, 
что на слое к И необходимо поменять пэрядок счета 
11 к и и \Л/ 15 . Сначала следует просчитать V/ к * 
из последнего уравнения ( 2 4 ) ; а затем 1К, к из 3-го 



уравнения системы ( 2 4 ) . 

При доказательстве устойчивости схемы (24 ) сошлемся 
на теорему из работы [10] , согласно которой для устойчи­
вости системы типа (24) достаточно чтобы операторы А̂  и А 
были самосопряженные и положительно определенные. 

итак, покажем, что матрицы А, и А 2 симметричны и 
положительно определенные. Определим пространство с а 4 . 

сеточных вектор-функций V, ф } 

со скалярным произведением 

и нормой ||У|| = |/(У, VI* 

Векторы V и ф имеют компоненты 

заданных на1> 

Имеет место равенство: 

(25 ) 

( 26 ) 

(27 ) 

Действительно, для к =4 

а Ьи Ь Я. 1 г 1 Г и 

0 а Х „ ^ 



Используя раэноотный аналог форцулы Грина и считая, что 
Уь^Щ^Ч т границе обращаются в ноль, получиы 

Аналогичные операции проводятоя и для матрицы А г . От-
свда следует ( 2 7 ) . 

Докажем положительную определенность - А„ , т . е . 
что - ( А ^ , У ) ^ к | | у | | г , ( 1 к > 0 , к - - 1 , 2 . 
Имеем: 

Ч А 1 У , у ) = - а 1 я , < 1 и , и ) - Ц г 1 > , и ) - а ( х Г Г ^ > \ А / ) = 

- а ( ( 1 ( г и ) . ) г { ( Ц ) г , и ) * 

^ Мг» Ш| Ь К | { Й Иг Л ) + 

« опользуя е - неравенство, неравенство||^х]| ||у|| 
а также очевидное неравенство 

[|М,,М*1» | | М ) г ] | , г И , 



получим 

-(мл)»(*-т)т.1МГ 
Такш образом оператор - А 4 положительно определенный, 
если (X > Ь/2 . В нашем случае а - 2 ^ - — — 
и поэтому а >& , так как и. < у//* * ^ 
Далее 7 

- (А г у,у) = - ( \ г и , и) -6 ( х > , * ) - К и/,«/) -

и„и,г)},||иг]Г.|К]Г4{||и,]Г+||̂ ]Г 
Для А 2 получим 

(*,».*>» И )ЫИ* <29) 

Из (29 ) видно, что - А 2 — положительно определен­

ный, если 2> < 2 . В нашем случае это означает, что 

коэффициент Пуассона ,и < -ц- ^ 
Итак, схема (24 ) устойчива при ^х. < — 

^ Замети*!, что практически счет проводился и для^ -иД 

(что соответствует значению коэффициента Пуассона для 

германия) и был устойчив. 



По описанной методике была составлена программа для 
расчетов полей напряжений в прямоугольной области 
( ( К г <Н ( О с х <1) ^ утщтывад возможности коккретной ЭШ, 

число узлов пространственной сетки варьировалась от 800 до 
1200 на длине 3-4 радиусов кристалла .Кроме основных состав­
ляющих напряжений С * $ * б 1 ' * , рассчитывались 
сдвиговые напряжения^ , т г , т (см.форлулы ( I ) ) по 
плоскостям скольжения в направлении выращивания [ I I I 1 . 
Программа составлена на языке ФОРТРАН. Расчет одного ва­
рианта занимает 40^50' на машине типа 0 е -415.-
Точность расчетов проверялась на модельном примере, ^зятом 
и8 книги А.Д.Коваленко [ I I ] . Это пример расчета напря­
жений для цилиндра ( 0 <• ъ с { | ~\<ъ<\) с распределе­
нием температуры Т = с г г и свободной поверхностью и 
отсутствием нагрузки на торцах цилиндра. Ддя этого случая 
в [ I I ] имеется аналитическое решение и соответствующие рас ­
четы термонацряжений. Расчеты по описанной выше методике 
сравниваются с аналитическим.решением кз [ I I ] (см.рис. 1 -3 ) . 
На рисунках даны поля напряжений СУ , 0 " * , б , норми­
рованные к величине 

к~ ьи-/**) • 
Напряжения даны в следующих сечениях по длине цилиндра: 

Ж = 0 - серединг цилиндра, 
л = 0,7 и г = 4,0 - торец цилиндра. 

Сак видно из приведенных сравнений, разностное решение да­
ет хорошую точность. Максимальная погрешность не превосхо­
дит 0,45 при номинале напряжения, равного 5. 

По описанной программе была раосчитана большая серия 
вариантов для конкретных слитков, выращенных из раепчава 
по метолу Чохральского. Результаты таких расчетов опубли­
кованы в [4] , [ 5 ] • а также содержатся в отчете [ б ] . 







В заключение автор выражает благодарность Н.А.Авдо­
нину и Б.Я.Мартузану за помощь и содействие в работе. 

ЛИТЕРАТУРА 

1. Хоиникомб Р. Пластическая деформация металлов. -М. , 
"Мир", 1972. 

2. шденбом Б .Л . , Житомирский И . С , Чебанова Т .С . Внут­
ренние напряжения, возникающие при выращивании крис­
таллов в стационарна режиме.-"Кристаллография' 1, 19.73, 

. т . 1 8 , № I . 
3. Боли Б., Уэйнер Д . Теория температурных напряжений.-

М., "Мир", 1964. 
4 . Вахраиеев С . С , Освенский В .Б . , Смирнов д . А . Связь 

дислокационной структуры моникристалла с полем терми­
ческих напряжений в п р о в е с е выращивания слитка из 
расплава.-В сб.докл.1У Всесоюзн.сивещ.по ристу крис­
таллов, Ереван, 1972. 

5 . Освенский В.Б. , Брочеев В .З . , Филиппов М.А. , Вахрамеев 
С . С , Смирнов В .А . , Шелкин Ю.Ф. Напряжения и дислока­
ции в монокристаллах арсенала галлин при выращивании 
методом Чохральского.-В сб."Арсенид галлия " , 1974, 
№ 4 . 

6 . Отчет Вычислительного центра ЛГУ им.П.Стучки по теме 
> Л 310, № гос.регистрации 73045710, Рига, 1974. 

7 . самарский А.А. Введение в теорию разностных схем, М., 
"Наука", 1971. 

8 . Коновалов А.Н. Численное решение задач теории упругос­
ти •-Новосибирск, из-воНГУ, 1968. 

9 . Якенко Н.Н. Метод дробных шагов решения многомерных 
задач математической физики.-М., "Наука", 1967. 

10. Фряэинов И.В. Априорные оценки для одного семейства 
экономичных схем.-ЮЗМ и МФ, 1969, т . 9 , № 3 . 

1 1 . Коваленко А.Д. Основы термоупругоиТи.-Киев, "Наукова 
думка", 1970. 



Рефераты 

УДК 536.421,4+536.421.1 

ОБЩИЕ ЗАКОНОМЕРНОСТИ СТРУКТУРООБРАЗОВАНйЯ ЙШЖФАШОЙ 
ГРАНИЦЫ ПРИ КРИСТАЛЛИЗАЦИИ 43 РАСПЛАВОВ • Ч е р е п а а о -
в а Т.А."Вопросы теории кристаллизации, 1 1 % 1975. 

Рассмотрена киаетика тепловых флуктуации границы 
раздела фаз, вызванных спонтанными тепловыми флуктуациями 
полей температуры, концентрации$ кинетического коэффициен­
та. Показано, что увеличение скорости роста приводит к 
дестабилизации межфааной границы, проявляющейся в появле­
нии флуктуации форм рельефа с явно выраженной пространст­
венной периодичностью. Определены условия, при которых 
граница раздела теряет устойчивость. Библиографий 6. 

УДК 536.421.4+536.421.1 

К ВОПРОСУ О НЕОДНОРОДНОСТИ РАСПРЕДЕЛЕНИЯ ЛЕГИРУЮЩЕЙ 
ПРИМЕСИ ПРИ ВЫРАЩИВАНИИ МОНОКРИСТАЛЛОВ ГЕРМАНИЯ И АРСЕНВДА 
ГАЛЛИЯ ИЗ РАСПЛАВА. Ф и л и п п о в М.А., Ч е р е п а в о -
в а Т . А . , С м и р н о в В.А. ,Т и т ю н и к 2.Н. "Вопро­
сы теории кристаллизации,П", 1975. 

Приведены результаты экспериментального исследования 
неоднородности распределения примеси в процессе выращива­
ния полупроводниковых материалов. Дискутируется вопрос 
возможного механизма их образования. 

Рис .5 . Т а б л . 1 . Библиографий 30. 



УДК 536.421.4+536.421.1 

МОДЕЛИРОВАНИЕ РАВНОВЕСНОЙ СТРУКТУРЫ МЕЖФАЗНОЙ ГРАНИ­
ЦЫ КРИСТАЛЛ-РАСТВОР. Ч е р е п а н о в а Т.А. .Ш и р и н 
А . В . , Б о р и с о в В.Т. "Вопросы теории кристаллизации, 
П я , 1975. 

Построена модель роста кристалла из бинарного рас ­
плава. Для равновесия кристалл-расплав изучены характерис­
тик*: ширина, энергия и шероховатости переходной зоны между 
фазами, распределение атомов каждого сорта по атомным с л о ­
ям в межфазной зоне . Получена равновесная диаграмма состо ­
яния. Рассмотрены вопросы, связанные с особенностями ближ­
него порядка в переходной зоне и объеме кристалла. Иссле­
дованы вопросы кинетики роста. 

Рйс '/ . Библиографий 10. 

УДК 535.421.4+536.421.1 

О СТРУКТУ1Е МЕЖФА̂ НОЙ ГРАНИЦЫ КРИСТАЛЛ-РАСПЛАВ. 
Ч е р е п а н о в а Т .А . ,К и с е л е в В.ф."Вопросы т е о ­
рии кристаллизации,П", 1975. * 

Путем статистического моделирования на ЭВМ рассмотрен 
рост (100) грани простого .кубического кристалла из расплава. 
Получены корреляционные функции поверхностных атомов для 
различных теплот плавления и переохлаждений. Найдена зависи­
мость корреляционного радиуса от параметров модели. 

Рис. 4 . Библиографий 5. 
УДК 536.421.4+536.421.1 

РАСЧЕТ ОБЩЕЙ ЗАДАЧИ КРИСТАЛЛИЗАЦИИ С УЧШОЙ ЗАРОЖДЕ­
НИЯ И ДИНАМИКИ РОСТА КРИСТАЛЛОВ В ОБЪШЕ ПЕРЕОХЛАЖДЕННОГО 
Р/ СПЛАВА. К о я л о И . Э . , А в д о н и н Н.А. "Вопросы 
теории кристаллизации,П", 1975. 



Разработав алгоритм расчета общей задачи кристалли­
зации расплава с учетом кинетики зарождения и роста заро­
дышей в переохлажденном расплаве. Константы, характеризу­
ющие кинетику зародышеобразования,берутся из эксперименте 
Проведена серия расчетов для начальной стадии процесса 
кристаллизации арсенида галлия при различных скоростях ох­
лаждения расплава. Показано, что с увеличением скорости ох­
лаждения увеличивается число возникающих зародышей. 

Рис Л . Библиографий 3. 

УДК 536.4?! .4+536.421,1 

РАСЧЕТ ТЕМПЕРАТУРНЫХ ПОЛЕЙ ПРОЦЕССА ЭЛЕМРОШЛАКОВОГО 
ПЕРЕПЛАВА МЕТАЛЛОВ С УЧЕТОМ ШРМ Щ&ШЩОШШШ ДВУХ­
ФАЗНОЙ ЗОНЫ. А в д о н и н Н.А. , И в а н о в а Г.Ф. 
"Вопросы теории кристаллизации,П' !, 1975. 

Показано, что в общей л р о г р а ^ е резчета процесса 
электрошлакового переплава можно предусмотоеть расчеты 
двухфазной зоь;ы в ариближенш,, предложенном Б Л.Борисовым. 
№етод расчета основач на неявной схем. переденных направле­
ний, использованной для нахождения обобщенного решения. 
Привод14тся пример расчета процесса кристаллизации углеро­
дистой стали. Дана краткая характеристика программы. 

Рис .2 . Библиографий 6. 

УДК 518.61 + 536.248.2 

ТЕМПЕРАТУРНЫЕ ПОЛЯ В РАСТУЩЕМ КРИСТАЛЛЕ ПРИ БЕСТИ­
ГЕЛЬНОЙ ЗОННОЙ Ш,нЬХ2. а . у з а е Б .Я . , И а з т у -
з а н Э.Н. , С м и р н о в В .А . , Т и т ю а я к 1.Н. 
"Вопросы теории кристаллизации^" , 1975. 

Ранее разработанная методика расчета тепловых полей 
в кристалле, выращиваемом методом бестигедьной индувцион -
ной зонной плавки, перенесена аа случай, когда наружное 



очертание жидкой воаы определяется иа эксперимента. Учиты­
вается также наличие теплового экрана. 

Рассчитанные значения температуры сравниваются с 
экспериментальными. 

Анализируются температурные градиенты при наличии 
и отсутствии теплового экрана. 

Показано, что наличие теплового экрана может повлечь 
за собой увеличение тепловых градиентов, что связывается с 
уменьшением подагрева индуктора в этом случае . 

Рис .3 . Библиографий 3 . 

УДК 621.315.592 

О ТШЕРАТУРНЬС ГРАДИЕНТАХ В ГАЗОВОМ ПОТОКЕ ПРИ 
ЭПИТАКСЙАЛЬНОМ НАРАЩИВАНИИ КРЕМНИЯ. К р а в ч е н о М.А., 
К у з н е ц о в А . С , М а р т у з а н Б . Я . , У л а н о в а 
Н.Л. "Вопросы теории кристаллизации,11", 1975. 

Изучается температура и газовые потоки в реакторе 
для выращивания эпитаксиальных пленок путем численного ре ­
шения уравнений Навье-Стокса для вязкого , теплопроводящего, 
сжимаемого газа и уравнения теплопроводности. 

Приводятся примеры расчетов распределения компонент 
скорости и массового расхода газа в зависимости от коорди­
наты поперек потока. Особое внимание обращается на распре­
деление градиента температуры вблизи подложек по высоте. 
Приводятся графики этого распределения при различных тем­
пературах газа , поступающего в реактор. 

Также приводятся экспериментальные данные о распреде­
лении структур с линиями скольжения по высоте при отсутствии 
и наличии подогрева газа. Делается вывод о целесообразности 
подогрева втекающего газа. 

Рис.4.Библиографий 4. 



УДК 518.61/ 539.377 

РАСЧЕТ ТОНИЧЕСКИХ НАПРЯЖЕНИЙ В КРИСТАЛЛАХ, ВЫРАВД-
БАЕМЫХ ИЗ РАСПЛАВА. В а х р а м е е в С.С. "Вопрооы тео­
рии кристаллизации,П П , 1975. 

Анализируется возможность расчета полей термоупругих: 
напряжений при выращивании кристаллов из расплава в поста­
новке несвязанной квазистатической задачи термоупругости. 
Температурное поле рассчитывается отдельно и служит в ка­
честве исходных данных. Уравнения термоупругого равкове -
сия в смещениях для осесимметричного цилиндра со"свобод -
ной поверхностью решаются конечно-разностным методом, осно­
ванном на методе дробных шагов. Даны примеры расчета стати­
ческих термоналряжений и оценка точности расчета сдвиговых 
напряжений. Показано, как на основе рассчитанных сдвиговых 
напряжений можно дать оценку плотности дислокаций в крис­
талле . . . 

Рис .3 . Библиографий I I . 
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