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基于有限元法分析宝石级金刚石的合成腔体温度场
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　 　 以有限元法为理论分析手段模拟分析了温度梯度法合成宝石级金刚石大单晶的腔体温度场，实现了对宝石级
金刚石的合成腔体内各位置温度同时测量．模拟结果表明：在宝石级金刚石合成过程中，其温度分布呈不均匀分
布．腔体内高温区分布在样品（碳源＋触媒）边缘，低温区分布在籽晶附近．样品腔内热量的传递方式和样品腔内的
碳源输运方式相同，均由碳源的两侧向籽晶附近传输．籽晶附近轴向温度梯度大于径向温度梯度，导致单位时间内
其轴向生长尺寸大于径向生长尺寸．宝石级金刚石腔体温度场分析的理论模型的成功构建，为新型宝石级金刚石
腔体的研制提供了良好的设计基础，对促进优质宝石级金刚石的生长技术具有指导意义．
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１ 引 言
金刚石是一种用途广泛的极限性功能材料，它

可用于工业、科技、国防以及医疗卫生等诸多领域
中，尤其是宝石级金刚石（＞ １ ｍｍ），更是高科技技
术发展中某些极限条件下必不可少的功能材
料［１—３］．例如，宝石级金刚石可用作高硬度材料的加
工工具、金刚石对顶砧装置（ＤＡＣ）中的高压顶砧、
半导体激光器、高功率激光武器等的散热片以及红
外分光用的窗口材料［４—６］．宝石级金刚石因其具有
的商业价值和科技价值长期以来成为广大科技工
作者的研究热点，其研究对国家具有战略意义［７—９］．

１９７０年，Ｇ． Ｅ．公司的研究小组利用高温高压
温差法成功生长出高纯优质宝石级金刚石单晶
（１ ｃａｒａｔ（克拉）），自此以来，高温高压温差法便成
为优质宝石级金刚石单晶合成的最为有效的一种
方法［１０—１２］．通过温度梯度法生长宝石级金刚石的过
程是以温度梯度为驱动力实现金刚石的溶解再析
出的生长过程．由于温度的不同导致金刚石在溶剂
中浓度的差别，金刚石将由高温处的高浓度区向低
温处的低浓度区扩散，并在低温处结晶析出生长．

宝石级金刚石腔体温度场分布对其合成质量起决
定性作用．因此，研究宝石级金刚石腔体温度场分
布具有现实意义［１３］．

宝石级金刚石在合成过程中，其腔体处在高温
高压环境下（１３５０ ℃，５． ５ ＧＰａ），合成过程具有不
可视性．宝石级金刚石合成腔体内各位置温度的同
时测量长久以来一直是个悬而未决的难题，现有技
术只能做到点测量，这严重制约了对宝石级金刚石
合成过程的研究［１４］．本工作利用有限元法首次实现
了对宝石级金刚石腔体内各位置温度同时测量，成
功建立了宝石级金刚石腔体温度场分析的理论模
型，对促进我国优质宝石级金刚石的生长技术具有
指导意义．

２ 理论模型
　 　 本分析对象为国产六面顶压机高压腔体，其合
成条件为电压为２ ５ Ｖ，腔体中心温度达到１３５０
℃，采用热－电耦合场进行稳态分析．理论模型图
如图１（ａ）所示，腔体组装图如图１（ｂ）所示．本文分
析考虑了六面顶压机大钢环内的循环水以及空气
散热问题，散热方式取为对流散热．
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图１　 六面顶压机宝石级金刚石理论模型　 （ａ）整体模型；（ｂ）腔体组装图

３ 结果分析
　 　 宝石级金刚石腔体温度场分布如图２所示．模
拟结果表明在宝石级金刚石合成过程中，温度成不
均匀分布，高温区分布在合成腔体内，低温区分布
在通水钢环上．在上下加热顶锤锤面上温度达到
２００ ℃，而侧锤锤面温度达到１５０ ℃，二者差异达到

５０ ℃，此现象得到了高压合成实验的证明（相同合
成质量的顶锤，受热应力越大，寿命越低，导致上下
加热顶锤寿命低于侧锤）［１５］．在通水钢环水管位置
温度最低，热量以循环水为媒介散失．在腔体中心
温度达到１３５０ ℃时，腔体温度峰值位于石墨管中
部，达到１６１５ ℃ ．温度以此为中心，进行传输，使触
媒和碳源形成熔融状态，从而利用温度梯度法合成
宝石级金刚石大单晶．

图２　 温度分布云图　 （ａ）整体模型；（ｂ）钢环和ＷＣ顶锤；（ｃ）腔体

　 　 籽晶附近温度分布云图如图３所示．模拟结果
表明籽晶位置温度最低，且较均匀，此现象可归因
为籽晶材质为金刚石，其热导率较大．在径向路径
１，温度分布具有对称性，高温分布在触媒片两侧，即
距离石墨管越近，温度越高，反之则降低．在轴向路

径２，温度在碳源内缓慢降低（变化幅度较小），但在
触媒内温度急剧降低（变化幅度较大）．这是由于高
温高压合成过程中，碳源全部转化为金刚石．籽晶
附近轴向温度梯度大于径向温度梯度，有利于以温
度梯度为驱动力实现金刚石的溶解和再析出，从而
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图３　 籽晶附近温度分布云图　 （ａ）籽晶＋触媒＋碳源；（ｂ）路径１；（ｃ）路径２

生长成宝石级金刚石大单晶．

图４　 籽晶附近热矢量云图　 （ａ）籽晶＋触媒＋碳源；（ｂ）实验
后再结晶石墨形状

　 　 籽晶附近热矢量云图如图４所示．模拟结果表
明样品腔内热量的传递方式为由碳源两侧向籽晶
附近传递，由温度梯度法生长宝石级金刚石原理
知，由于温度的不同导致金刚石在溶剂中浓度的差
别，金刚石将由高温处的高浓度区向低温处的低浓
度区扩散，并在低温处结晶析出生长，故样品腔内
热量的传递方式与样品腔内的碳源的输运方式相
同．此结果得到了宝石级金刚石合成后所对应的再
结晶石墨的形状的验证，即柱状碳源两侧消耗速度
大于碳源中心，如图４（ｂ）所示．籽晶附近热梯度云
图如图５所示．模拟结果表明热梯度峰值分布在晶
种正上方，由温度梯度法生长宝石级金刚石原理
知，热梯度越大，其生长速度越大，即单位时间内其
轴向生长尺寸大于径向生长尺寸．为了验证此结
果，在高温高压条件下进行了宝石级金刚石的合
成，其光学照片如图５（ｂ）所示．晶体为金黄色Ⅰ ｂ
型宝石级金刚石，晶体的轴向生长尺寸大于径向尺
　 　 　

图５　 晶种附近热梯度云图　 （ａ）晶种＋触媒＋碳源；（ｂ）晶体光学照片
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寸．宝石级金刚石合成结果与模拟结果相符，再次
验证了所构建模型的合理性．理论上实现对晶体生
长的动态模拟，对更深入的理解晶体生长过程和合
成机理有很大的促进作用．根据理论模拟分析结
果，可以对合成实验各参数进行调整，实现参数优
化，从而促进宝石级金刚石的合成水平，推进我国
宝石级金刚石行业的发展．

４ 结　 　 论
　 　 运用有限元法成功构建了宝石级金刚石温度
场分析的理论模型．模拟结果表明：在宝石级金刚

石合成过程中，温度成不均匀分布，高温区分布在
合成腔体内，低温区分布在通水钢环上．在腔体中
心温度达到１３５０ ℃时，腔体温度峰值位于石墨管中
部，达到１６１５ ℃ ．腔体内径向温度分布为边缘高、中
间低；轴向温度分布为中心高、边缘低．样品腔内热
量的传递方式和样品腔内的碳源的输运方式相同，
均由柱状碳源的两侧向籽晶附近传输． 籽晶附
近轴向温度梯度大于径向温度梯度，导致单位时间
内其轴向生长尺寸大于径向生长尺寸．宝石级金刚
石腔体温度场分析的理论模型的成功构建，对促
进我国优质宝石级金刚石的生长技术具有指导
意义．

［１］ Ｓｕｍｉｙａ Ｈ，Ｓａｔｏｈ Ｓ １９９６ Ｄｉａｍｏｎｄ ａｎｄ Ｒｅｌａｔｅｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ ５ １３５９
［２］ Ａｂｂａｓｃｈｉａｎ Ｒｅｚａ，Ｚｈｕ Ｈｅｎｒｙ，Ｃｌａｒｋｅ Ｃａｒｔｅｒ ２００５ Ｄｉａｍｏｎｄ ａｎｄ

Ｒｅｌａｔｅｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ １４ １９１６

［３］ Ｓｕｍｉｙａ Ｈ，Ｎａｋａｍｏｔｏ Ｙ，Ｓｈｉｍｉｚｕ Ｋ，Ｋａｎｄａ Ｈ ２００８ Ａｐｐｌｉｅｄ
Ｐｈｙｓｉｃｓ Ｌｅｔｔｅｒｓ ９３ １１０１９１５

［４］ Ｗａｎｇ Ｊ Ｈ，Ｈｅ Ｄ Ｗ ２００８ Ａｃｔａ Ｐｈｙｓ． Ｓｉｎ． ５７ ３３９７ （ｉｎ
Ｃｈｉｎｅｓｅ）［王江华、贺端威２００８物理学报５７ ３３９７］

［５］ Ｚｈｏｕ Ｚ Ｙ，Ｃｈｅｎ Ｇ Ｃ，Ｔａｎｇ Ｗ Ｚ，Ｌｕ Ｆ Ｘ ２００６ Ｃｈｉｎ． Ｐｈｙｓ． １５
９８０

［６］ Ｌｕｏ Ｊ Ｆ，Ｔａｎｇ Ｂ Ｃ，Ｇａｏ Ｃ Ｘ，Ｌｉ Ｍ，Ｈａｎ Ｙ Ｈ，Ｚｏｕ Ｇ Ｔ ２００５
Ｃｈｉｎ． Ｐｈｙｓ． １４ １７７０

［７］ Ｌｉｕ Ｓ Ｃ，Ｗａｎｇ Ｌ Ｊ，Ｃｈｅｎｇ Ｘ Ｒ，Ｓｕｎ Ｇ Ｘ，Ｌｉ Ｊ Ｌ，Ｈｕ Ｘ Ｄ，
Ｓｈｅｎ Ｚ Ｔ １９７７ Ａｃｔａ Ｐｈｙｓ． Ｓｉｎ． ２６ ３６３ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）［刘世超、
王莉君、成向荣、孙帼显、李家瞞、胡欣德、沈主同１９７７物
理学报２６ ３６３］

［８］ Ｐａｎ Ｂ Ｃ，Ｘｉａ Ｓ Ｄ １９９３ Ａｃｔａ Ｐｈｙｓ． Ｓｉｎ． ４２ ３２０ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）　
　 　

［潘必才、夏上达１９９３物理学报４２ ３２０］
［９］ Ｌｉｕ Ｆ Ｂ，Ｗａｎｇ Ｊ Ｄ，Ｃｈｅｎ Ｄ Ｒ，Ｙａｎ Ｄ Ｙ ２００９ Ｃｈｉｎ． Ｐｈｙｓ． Ｂ

１８ ２０４１

［１０ ］ Ｓｔｒｏｎｇ Ｈ Ｍ，Ｃｈｒｅｎｋｏ Ｒ Ｍ １９７１ Ｊ． Ｐｈｙｓ． Ｃｈｅｍ． ７５ １８３８
［１１］ Ｓｕｍｉｙａ Ｈ，Ｓａｔｏｈ Ｓ １９９６ Ｄｉａｍｏｎｄ ａｎｄ Ｒｅｌａｔｅｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ ５

１３５９　 　 　 　

［１２］ Ｂｕｒｎｓ Ｒ Ｃ，Ｈａｎｓｅｎ Ｊ Ｏ，Ｓｐｉｔｓ Ｒ Ａ，Ｓｉｂａｎｄａ Ｍ，Ｗｅｌｂｏｕｒｎ Ｃ
Ｍ，Ｗｅｌｃｈ Ｄ Ｌ １９９９ Ｄｉａｍｏｎｄ ａｎｄ Ｒｅｌａｔｅｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ ８ １４３３

［１３］ Ｃｈｅｎｇ Ｙ，Ｈｕａｎｇ Ｑ Ｊ，Ｌｉｕ Ｘ Ｊ ２００８ Ｃｈｉｎ． Ｐｈｙｓ． Ｂ １７ ４２７３
［１４］ Ｍａ Ｈ Ａ，Ｊｉａ Ｘ Ｐ，Ｃｈｅｎ Ｌ Ｘ，Ｚｈｕ Ｐ Ｗ，Ｇｕｏ Ｗ Ｌ，Ｇｕｏ Ｘ Ｂ，

Ｗａｎｇ Ｙ Ｄ，Ｌｉ Ｓ Ｑ，Ｚｏｕ Ｇ Ｔ，Ｇｒａｃｅ Ｚｈａｎｇ，Ｐｈｉｌｌｉｐ Ｂｅｘ ２００２ Ｊ．
Ｐｈｙｓ：Ｃｏｎｄｅｎｓ． Ｍａｔｔｅｒ １４ １１２６９

［１５］ Ｈａｎ Ｑ Ｇ，Ｊｉａ Ｘ Ｐ，Ｍａ Ｈ Ａ，Ｌｉ Ｒ，Ｚｈａｎｇ Ｃ，Ｌｉ Ｚ Ｃ，Ｔｉａｎ Ｙ
２００９ Ａｃｔａ Ｐｈｙｓ． Ｓｉｎ． ５８ ４８１２ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）［韩奇钢、贾晓鹏、
马红安、李　 瑞、张　 聪、李占厂、田　 宇２００９ 物理学报
５８ ４８１２］



３期 韩奇钢等：基于有限元法分析宝石级金刚石的合成腔体温度场 １９２７　 　

Ｆｉｎｉｔｅ ｅｌｅｍｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｔｈｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｉｎ
ｔｈｅ ｃｅｌｌ ｏｆ ｌａｒｇｅ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｄｉａｍｏｎｄ 

Ｈａｎ ＱｉＧａｎｇ１）　 Ｍａ ＨｏｎｇＡｎ１）　 Ｘｉａｏ ＨｏｎｇＹｕ１）　 Ｌｉ Ｒｕｉ２）　 Ｚｈａｎｇ Ｃｏｎｇ１）

Ｌｉ ＺｈａｎＣｈａｎｇ１）　 Ｔｉａｎ Ｙｕ１）　 Ｊｉａ ＸｉａｏＰｅｎｇ１）

１）（Ｎａｔｉｏｎａｌ Ｌａｂｏｒａｔｏｒｙ ｏｆ Ｓｕｐｅｒｈａｒｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，Ｊｉｌｉｎ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｃｈａｎｇｃｈｕｎ　 １３００１２，Ｃｈｉｎａ）
２）（Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，Ｃｈａｎｇｃｈｕｎ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，Ｃｈａｎｇｃｈｕｎ　 １３００１２，Ｃｈｉｎａ）

（Ｒｅｃｅｉｖｅｄ １３ Ｏｃｔｏｂｅｒ ２００９；ｒｅｖｉｓｅｄ ｍａｎｕｓｃｒｉｐｔ ｒｅｃｅｉｖｅｄ ２６ Ｏｃｔｏｂｅｒ ２００９）

Ａｂｓｔｒａｃｔ
Ｔｈｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｉｎ ｔｈｅ ｃｅｌｌ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｄｉａｍｏｎｄ ｇｒｏｗｎ ｂｙ ｔｈｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｇｒａｄｉｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ ｈａｓ ｂｅｅｎ

ｓｔｕｄｉｅｄ，ｗｈｉｃｈ ｉｓ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｆｉｎｉｔｅ ｅｌｅｍｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ． Ｏｕｒ ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｈｗｏ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｉｎ ｔｈｅ ｓｙｎｔｈｅｔｉｃ
ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｄｉａｍｏｎｄ ｉｓ ｎｏｔ ｕｎｉｆｏｒｍ． Ｔｈｅ ｈｉｇｈｅｓｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｉｎ ｔｈｅ ｃｅｌｌ ｉｓ ｌｏｃａｔｅｄ ａｔ ｔｈｅ ｏｕｔｓｉｄｅ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ
ｃａｒｂｏｎ ｓｏｌｖｅｎｔ，ａｎｄ ｔｈｅ ｌｏｗｅｓｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｉｎ ｔｈｅ ｃｅｌｌ ｉｓ ｌｏｃａｔｅｄ ｎｅａｒ ｔｈｅ ｄｉａｍｏｎｄ ｓｅｅｄ． Ｔｈｅ ｈｅａｔ ｔｒａｎｓｆｅｒ ａｎｄ ｔｈｅ ｍａｓｓ
ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ｈａｖｅ ａ ｓａｍｅ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ （ｆｒｏｍ ｏｕｔｓｉｄｅ ｏｆ ｃａｒｂｏｎ ｓｏｕｒｃｅ ｔｏ ｄｉａｍｏｎｄ ｓｅｅｄ）． Ｔｈｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｇｒａｄｉｅｎｔ ｉｎ ｔｈｅ ａｘｉａｌ
ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ ｉｓ ｈｉｇｈｅｒ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｉｎ ｔｈｅ ｒａｄｉａｌ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ，ｗｈｉｃｈ ｅｘｐｌａｉｎｓ ｗｈｙ ｔｈｅ ｓｉｚｅ ｏｆ ｓｙｎｔｈｅｔｉｃ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｄｉａｍｏｎｄ ｉｎ ｔｈｅ
ａｘｉａｌ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ ｉｓ ｌａｒｇｅｒ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｉｎ ｔｈｅ ｒａｄｉａｌ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ． Ｔｈｅ ｍｏｄｅｌ ｗｉｌｌ ｂｅ ｕｓｅｆｕｌ ｆｏｒ ｔｈｅ ｄｅｓｉｇｎ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｄｉａｍｏｎｄ
ｇｒｏｗｎ ｂｙ ｔｈｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｇｒａｄｉｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ． Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｔｈｉｓ ｗｏｒｋ ｗｉｌｌ ｂｅ ｈｏｐｅｆｕｌ ｔｏ ｉｍｐｒｏｖｅ ｔｈｅ ｃｕｂｉｃ ａｎｖｉｌ ｔｙｐｅ ｈｉｇｈ
ｐｒｅｓｓｕｒｅ ｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓ ｆｏｒ ｔｈｅ ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ ｏｆ ｈｉｇｈ ｑｕａｌｉｔｙ ｄｉａｍｏｎｄ ｃｒｙｓｔａｌｓ．

Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｃｅｌｌ，ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｆｉｅｌｄ，ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｄｉａｍｏｎｄ，ｆｉｎｉｔｅ ｅｌｅｍｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ
ＰＡＣＣ：６１１０Ｆ，６１５０Ｃ，０７３５

Ｐｒｏｊｅｃｔ ｓｕｐｐｏｒｔｅｄ ｂｙ ｔｈｅ Ｎａｔｉｏｎａｌ Ｎａｔｕｒａｌ Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｆｏｕｎｄａｔｉｏｎ ｏｆ Ｃｈｉｎａ （Ｇｒａｎｔ Ｎｏｓ． ５０５７２０３２，５０７３１００６，５０８０１０３０）．
 Ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ａｕｔｈｏｒ． Ｅｍａｉｌ：ｊｉａｘｐ＠ ｊｌｕ． ｅｄｕ． ｃｎ


