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直拉硅单晶生长过程中工艺参数

对相变界面形态的影响∗

张妮1)2) 刘丁1)2)† 冯雪亮2)

1) (西安理工大学, 晶体生长设备及系统集成国家地方联合工程研究中心, 西安 710048)

2) (陕西省复杂系统控制与智能信息处理重点实验室, 西安 710048)

( 2018年 2月 7日收到; 2018年 7月 28日收到修改稿 )

为改善晶体相变界面形态, 提高晶体品质, 提出了一种融合浸入边界法 (immersed boundary method,
IBM) 和格子Boltzmann法 (lattice Boltzmann method, LBM)的二维轴对称浸入边界热格子Boltzmann模
型来研究直拉法硅单晶生长中的相变问题. 将相变界面视为浸没边界, 用拉格朗日节点显式追踪相变界面;
用LBM求解熔体中的流场和温度分布; 用有限差分法求解晶体中的温度分布. 实现了基于 IB-LBM的动边
界晶体生长过程研究. 得到了不同晶体生长工艺参数作用下的相变界面, 并用相变界面位置偏差绝对值的均
值和偏差的标准差来衡量界面的平坦度, 得到平坦相变界面对应工艺参数的调整方法. 研究表明, 相变过程
与晶体提拉速度、晶体旋转参数和坩埚旋转参数的相互作用有关, 合理地配置晶体旋转参数和坩埚旋转参数
的比值, 能够得到平坦的相变界面.

关键词: 晶体生长, 固 -液相变, 浸入边界法, 格子Boltzmann法
PACS: 87.64.Aa, 64.70.D–, 81.10.–h, 47.11.–j DOI: 10.7498/aps.67.20180305

1 引 言

直拉法硅单晶生长中相变界面的形状会直接

影响晶体中的位错密度大小以及剖面上电阻率的

均匀性, 因而一直受到学术界和产业界的关注 [1].
依据能量守恒原理可知相变界面形态由其上下两

侧的温度梯度决定, 同时相变界面的动态变化也会
影响熔体中的温度场和速度场. 相变与传热和流动
之间的双向耦合作用及其所具有的不确定性使晶

体生长过程中相变问题的求解变得非常复杂和困

难. 因此, 通过建立硅单晶生长模型, 寻求复杂相
变问题的求解方法, 对研究硅单晶生长过程中不同
工艺参数作用下的相变界面具有实际意义.

国内外学者对晶体生长过程中的相变、流动和

传热问题进行了大量的研究, 并取得了相应的研究
成果 [2−6]. 在流动与传热方面, 格子Boltzmann法

以其物理意义清晰、程序简单易行等优点成为一

种新兴的研究方法并被广泛使用. 与传统的流体
动力学方法相比, 格子Boltzmann法由于不需要离
散Navier-Stokes (NS)方程从而避免了对流项离散
带来的数值不稳定问题 [7]. 因此, 针对流动与传热
问题, 本文采用格子Boltzmann方法求解NS方程.
相变研究的核心主要在于相变界面的追踪. 在此
方面, 文献 [8]采用自适应网格法研究了自然对流
作用下的相变过程. 通过不断建立贴体网格显式
追踪相变界面, 清晰地描述了相变的物理过程, 但
迭代过程时间成本高; 文献 [9, 10]用相场法分别研
究了合金的凝固和镓的融化过程. 通过引入相场
变量来区分液相和固相, 即隐式追踪相变界面. 该
方法用欧拉网格描述模拟区域, 不需要建立贴体网
格, 从而节省了由于相变界面运动引起的网格重
新划分所需的时间, 大大提高了计算效率. 然而,

∗ 国家自然科学基金重点项目 (批准号: 61533014)、国家重点基础研究发展计划 (批准号: 2014CB360508)和高等学校博士学科点专
项科研基金 (批准号: 20136118130001)资助的课题.

† 通信作者. E-mail: liud@xaut.edu.cn

© 2018 中国物理学会 Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

218701-1

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://dx.doi.org/10.7498/aps.67.20180305
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 67, No. 21 (2018) 218701

文献所描述的相变界面为糊状区域, 只有当网格
划分极为精细时, 才能得到准确的相变界面; 文
献 [11, 12]用热焓法分别研究了强迫对流作用下水
滴的凝固过程和自然对流作用下固体的融化过程.
通过引入新变量——焓, 来计算网格点的液相分数
以判断网格点的相态, 不需要建立贴体网格, 具有
计算简单且不需要显式追踪相变界面的优点, 因此
在相变研究领域得到广泛应用. 但也存在和相场法
同样的问题, 即相变界面为糊状区域. 尤其当固体
区域在外力作用下运动时, 相变界面的糊状区域可
能会扩大, 难以准确地获得相变界面 [13]. 文献 [14]
用浸入边界法求解流固耦合问题, 该方法采用了两
套网格: 欧拉网格和拉格朗日网格, 欧拉网格只需
要划分一次, 用欧拉网格描述模拟区域, 用拉格朗
日节点描述和显式追踪固 -液界面. 文献 [13]用浸
入边界法模拟了自然对流作用下移动固体的融化

过程, 结果表明, 在解决具有移动边界的相变问题
时, 该方法可以准确地跟踪相变界面, 不存在相场
法和热焓法中的糊状边界问题. 在计算精度方面,
文献 [13]的结果显示浸入边界法的计算精度高于
热焓法. 在计算速度方面, 文献 [8]的结果显示, 用
自适应网格法模拟固 -液相变过程时, 网格生成所
耗费的时间占总计算时间的 20%—30%. 浸入边界
法由于不需要建立贴体网格从而节省了大量的计

算时间. 因此, 浸入边界法以网格生成简单、计算
速度快且精度高的特点, 在固 -液相变领域展现出
一定的优越性. 目前, 尚未见文献报道如何使用该

方法分析研究硅单晶生长这种不仅具有自然对流

而且具有强迫对流的相变问题. 本文采用浸入边界
法结合格子Boltzmann方法研究了晶体生长中的
固 -液相变和流动传热过程, 并分析了工艺参数与
相变界面形态之间的关系.

针对二维轴对称硅单晶生长过程, 本文提出了
一种融合浸入边界法和格子Boltzmann法的二维
轴对称浸入边界热格子Boltzmann模型, 结合有限
差分法, 对伴有相变问题的硅单晶生长过程进行了
研究. 将相变界面视为浸入边界, 通过计算反馈力
的形式修正流体边界的速度与温度. 同时, 根据界
面能量守恒方程, 建立相变界面运动模型, 用拉格
朗日节点显式追踪相变界面的位置; 采用D2Q9模
型构建熔体的密度演化方程、旋转速度演化方程

和温度演化方程, 用有限差分法求解晶体热传导方
程, 最后对晶体生长中的相变、流动和传热进行了
深入的分析, 得到直拉法硅单晶生长中工艺参数的
选择和调整方法.

2 控制方程

三维硅单晶生长简化模型如图 1 (a)所示, 在
稳态及准稳态情况下, 可将三维晶体生长模型简化
为二维轴对称晶体生长模型如图 1 (b)所示. 固 -液
相变界面处温度恒等于相变温度Tm, 晶体半径、坩
埚半径和坩埚高度之间满足Rx = 0.5Rc = 0.5H
的几何尺寸关系.

x

y

z

(a)
(b)

Hg

Rx

Rc

Hc

x(u)

y(v)

2

4

∂T/∂x = 0
u = w = 0

∂v/∂x = 0

∂T/∂y = 0; u = v = 0; w=xΩcRc

T=Tm + (x – Rx)/(Rc – Rx)(Th – Tm)

∂u/∂y = ∂w/∂y = v = 0

T = Th

u = v = 0
w = ΩcRc

1

T = Tb

T=Tm 

3

T=Tm – (y – H)(Tm – Tb)/Hc

图 1 直拉法硅单晶生长模型 (a)及边界条件 (b)
Fig. 1. Model (a) and boundary conditions (b) of silicon single crystal in Czochralski method.

2.1 熔体对流与传热控制方程

为了用格子Boltzmann方法求解熔体中的流
速分布和温度分布, 将圆柱坐标系下的晶体生

长控制方程转换到伪笛卡尔坐标系下, 如下式
所示:

∂xu+ ∂yv = −u
x
, (1)
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∂tu+ u∂xu+ v∂yu

= − 1

ρ
∂xp+ υ(∂x(∂xu) + ∂y(∂yu)) +

w2

x

+ υ
( 1
x
∂xu− u

x2

)
+ fbx, (2)

∂tv + u∂xv + v∂yv

= − 1

ρ
∂yp+ υ(∂x(∂xv) + ∂y(∂yv)) + υ

( 1
x
∂xv

)
+ fg + fby, (3)

∂tw + u∂xw + v∂yw

= υ(∂x(∂xw) + ∂y(∂yw)) + υ
( 1
x
∂xw − w

x2

)
− uw/x, (4)

∂tT + u∂xT + v∂yT

= α(∂x(∂xT ) + ∂y(∂yT )) + α
(1
x
∂xT

)
+ gb, (5)

其中 (u, v)代表熔体流速在x和 y方向的分量; w
代表熔体绕 y轴旋转的速度; υ, ρ, α, g和β分别

表示硅熔体的运动黏度、密度、热扩散系数、重

力加速度和热膨胀系数. (2)和 (3)式中fb = (fbx,
fby)是相变界面产生的体积力项, 具体形式见第
3.2 节; fg = gβ(T − T0)是由温差引起的热浮力.
(5)式中 gb是相变界面产生的能量力项, 具体形式
见第 3.2节. 熔体控制方程中fb和 gb的引入, 体现
了相变界面对熔体流动和传热的作用.

2.2 相变控制方程

晶体生长中的相变界面即熔体与晶体的交界

面, 如 (6)式所示的能量守恒方程, 在单位时间内相
变界面传递至晶体域的热量等于通过熔体传递至

相变界面的热量和相变过程中释放的潜热之和:

λl(∇T )l + ρsL(Us −Wpull) · n = λs(∇T )s, (6)

其中λs, λl分别为硅晶体热传导系数和硅熔体热传

导系数; L为相变潜热; Us为相变界面的运动速度;
Wpull为晶体的提拉速度; (∇T )s和 (∇T )l分别为晶

体侧和熔体侧的温度梯度. 可以看出, 相变界面的
运动速度由晶体侧的温度梯度和熔体侧的温度梯

度共同决定.

2.3 晶体热传导控制方程

晶体域只存在由温度梯度产生的能量变化, 满
足热传导方程, 如下式所示:

∂tT = αs

(
∂x(∂xT ) +

1

x
∂xT + ∂y(∂yT )

)
. (7)

3 基于浸入边界法的轴对称不可压热
格子Boltzmann模型

3.1 轴对称不可压热格子模型

格子Boltzmann方法通过求解介观上描述熔
体特征的演化方程来替代求解宏观上复杂的NS方
程. 利用离散粒子的碰撞交换粒子节点之间的能
量信息, 利用离散粒子的迁移过程完成粒子节点在
时间上的演化. 本文采用数值稳定性和计算精度
较高的D2Q9 (2代表二维, 9代表 9个离散速度)模
型 [15]构建三个用来描述熔体的密度、旋转速度和

温度的演化方程.
D2Q9模型中设置网格步长 δx = 1, 时间步

长 δt = 1, 因此格子速度 c = δx/δt ≡ 1, 9个
方向的权值分别为: ω0 = 4/9, ω1,2,3,4 = 1/9,
ω5,6,7,8 = 1/36. 离散速度定义如下:

ei =



(0, 0), i = 0,

(cos((i− 1)π/2), sin((i− 1)π/2))c,

i = 1—4,
√
2(cos((i− 5)π/2 + π/4),

sin((i− 5)π/2 + π/4))c,

i = 5—8.

描述熔体密度分布的演化方程为

fi(x+ eiδt, t+ δt)− fi(x, t)

= − 1

τf
(fi(x, t)− f eq

i (x, t)) + δtF0i

+ δtF1i + δtF2i, (8)

F0i = −ωiρu

x
, (9)

F1i = 3ωi

[
w2

x
+ υ

(
1

x

∂u

∂x
− u

x2

)]
eix, (10)

F2i = 3ωi

(
υ

x

∂v

∂x

)
eiy; (11)

描述熔体旋转速度的演化方程为

hi(x+ eiδt, t+ δt)− hi(x, t)

= − 1

τh
[hi(x, t)− heq

i (x, t)] +Hi, (12)

Hi = 3ωi

[
υ

x

(
∂xw − w

x

)
− 2

uw

x

]
; (13)

描述熔体温度分布的演化方程为

gi(x+ eiδt, t+ δt)− gi(x, t)

= − 1

τg
(gi(x, t)− geq

i (x, t)) +Gi, (14)
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Gi = 3ωi

[
α

(
1

x
∂xT

)
− T

u

x

]
. (15)

这里 τf , τh, τg代表无量纲松弛时间,满足 τf = 3υ+

0.5, τh = 3υ + 0.5, τg = 3α + 0.5; fi(x, t), hi(x, t)
和 gi(x, t)分别为 t时刻格子点x = (x, y)处沿 i方

向的密度分布函数、旋转速度分布函数和温度分

布函数; f eq
i = ψ(ρ, u, i), heq

i = ψ(w, u, i), geq
i =

ψ(T, u, i)分别代表平衡态密度分布函数、平衡

态旋转速度分布函数和平衡态温度分布函数,
在D2Q9模型中, 平衡态分布函数ψ(λ, u, i) =

ωiλ[1 + 3ei · u/c2 + 4.5(ei · u)2/c4 − 1.5u2/c2].
流体的宏观参数由下式确定:

ρ =
8∑

i=0

fi, ρu =
8∑

i=0

fiei,

w =

8∑
i=0

hi, T =

8∑
i=0

gi. (16)

3.2 相变界面作用力

在硅单晶生长过程中, 相变界面不断地吸收或
释放热量, 会对其周围流体的速度和温度分布产生
影响. 动量方程式 (2)和 (3)中fb项体现了相变界

面对周围流体产生的力作用, 能量方程式 (5)中 gb

项体现了相变界面对周围流体产生的热作用. 体动
量力fb和体能量力 gb可根据沿浸没边界上的表面

动量力Fs(sk, t)和表面能量力Gs(sk, t)求解, 具体
形式如下:

fb(x, t+ δt)

=
∑
s

Fs(sk, t+ δt)D(x−X(sk, t+ δt))δsk ,

gb(x, t+ δt)

=
∑
s

Gs(sk, t+ δt)D(x−X(sk, t+ δt))δsk , (17)

式中 sk表示描述浸入边界的第k个拉格朗日节点;
X(sk, t + δt)表示第k个拉格朗日节点在 t + δt时

刻的欧拉坐标; D(x) =
1

δ2x
d
(
x

δx

)
d
(
y

δx

)
, 是与狄

拉克函数相关的平滑函数. 狄拉克函数为

d(r)=



(
3− 2|r|+

√
1 + 4|r| − 4r2

)
/8,

0 6 |r| < 1,(
5−2|r|+

√
−7+12|r|−4r2

)
/8,

1 6 |r| < 2,

0, |r| > 2.

(18)

表面动量力和表面能量力由浸没边界的期望

速度Ud
s、期望温度T d

s 、临时速度Us和临时温度Ts

决定, 计算公式如下:

Fs(sk, t+ δt) = 2
Ud

s (sk, t+ δt)−Us(sk, t+ δt)

δt
δx,

Gs(sk, t+ δt) = 2
T d

s (sk, t+ δt)− Ts(sk, t+ δt)

δt
δx.

(19)

其中浸没边界的临时速度Us和临时温度Ts可通过

边界周围流体节点的速度以及温度信息求解得到,
如下式所示:

Us(sk, t+ δt) =
∑
x

u(x, t+ δt)D(x−X),

Ts(sk, t+ δt) =
∑
x

T (x, t+ δt)D(x−X). (20)

将 (18)和 (19)式代入 (17)式中,便可得到相变
界面对其周围流体节点产生的体积力项fb和能量

力项 gb. 最后依据 (21)式对流体节点的信息进行
修正:

u(x, t+ δt) = u∗(x, t+ δt) +
δt
2
fb(x, t+ δt),

T (x, t+ δt) = T ∗(x, t+ δt) +
δt
2
gb(x, t+ δt).

(21)

其中u∗(x, t + δt)和T ∗(x, t + δt)是未考虑相变

作用时, 由格子Boltzmann演化方程计算得到, 如
(16)式所示. 可以看出用二维轴对称浸入边界热格
子Boltzmann模型求解伴有相变的流动与传热问
题时, 流体粒子的信息由标准格子Boltzmann 演化
方程和相变界面的作用力共同决定.

3.3 边界处理

直拉法硅单晶生长存在四种边界, 如图 1 (b)
所示. 本文采用非平衡态外推格式 [16]处理坩埚壁,
用对称格式处理 y轴和熔体自由表面. 硅单晶生长
界面随时间推移不断发生变化, 属于动态曲边界问
题, 且边界位置决定了晶体和熔体的几何区域, 其
处理过程非常复杂.

从相变界面控制方程式 (6)可以看出, 相变界
面的运动由其上下两侧的温度梯度决定, 而相变界
面处温度梯度的求解相当麻烦, 但每一时间步长格
子点释放的热量与界面能量力的积分相等 [13], 即

− ρsL(Us · n)δtlsk
= − ρsCpsGs(sk, t+ δt)δtlsk . (22)
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结合 (6)式, 可推导出相变界面的运动速度,

Us =
CpsGs(sk, t+ δt)

L
n, (23)

这种处理方式避免了相变界面处温度梯度的求解.
这里Cps是常压下的晶体比热; n = (nx, ny)是相

变界面的运动法向量, 如图 2所示,

nx = − τy√
τ2x + τ2y

, ny =
τx√
τ2x + τ2y

,

(τx, τy) =

δ2sk−1
(X(sk+1)−X(sk)) + δ2sk(X(sk)−X(sk−1))

δsk−1
δsk(δsk−1

+ δsk)
.

(24)
因此, 相变界面可依据上述理论进行动态演化. 在
演化过程中, 一部分节点从流体状态转变为固体
状态, 一部分节点由固体状态转变为流体状态 (如
图 3中A点). 对于前一种情况, 只需将新产生的固
体节点的分布函数置零; 而对于新产生的流体节
点, 就必须进行分布函数的重构, 本文采用邻近插
值法进行重构 [17]. 另外, 相变界面边界处的流体
粒子如图 3中B点, 存在未知分布函数, 本文采用
Guo等 [18]提出的非平衡态外推法重构曲边界上流

体粒子的未知分布函数.

n

sk֓֒X↼sk֓↽

sk⇁֒X↼sk⇁↽

sk֒X↼sk↽

δsk֓

δsk

图 2 相变界面法向量

Fig. 2. Normal vector of the interface.

t 

t⇁δt

AD

B

C

α
a

图 3 曲边界条件

Fig. 3. Curve boundary sketch.

3.4 无量纲参数

针对直拉法硅单晶生长过程, 为了计算方便,
本文将所有的有量纲参数进行无量纲化处理. 涉
及的无量纲参数有傅里叶数Fo, 格拉斯霍夫数Gr,
晶转雷诺数Rex, 埚转雷诺数Rec, 斯蒂芬数Ste和

普朗特数Pr. 它们的定义如下:

Fo =
αt

L2
, Gr =

gβ∆TH3

υ2
, Rex =

R2
cΩx

υ
,

Rec =
R2

cΩc
υ

, Ste =
Cp(Th − Tm)

L
, Pr =

υ

α
,

其中Fo数是用来描述非稳态热传导即分子扩散的

无量纲数, 可视作无量纲的时间; Gr 数等于作用在
流体上的浮力与黏性力之比, 反映自然对流程度;
Re数是判别黏性流体流动状态的无量纲数; Ste数
为相变贮能材料固相显热与相变潜热之比; Pr数
是由流体物性参数组成的无量纲数, 反映流体物理
性质对流动传热过程的影响; t为非稳态导热过程
所经历的时间; Ωx, Ωc分别代表晶体旋转角速度和

坩埚旋转角速度. 在后面的计算中, 用 (Th − Tb),
Rc和υ/Rc分别对温度、长度和流体速度进行无

量纲化处理; 用速度的均方根误差作为程序收敛
条件,

error =

√√√√√
∑

x
(u(x, t)− u(x, t− δt))

2∑
x
u(x, t)2

<10−4. (25)

4 算例验证

为了验证本文提出的融合了浸入边界法和格

子Boltzmann法的模型在伴有流动的相变问题中
的正确性, 本文以固 -液相变基准测试问题——
方腔熔化进行验证. 方腔内部初始化为固体状
态, 设置左壁面恒为高温Th, 右壁面恒为低温Tb,
上下壁面均为绝热状态, 无量纲参数Pr = 0.02,
Ra= 2.5 × 104 (Ra=Gr · Pr), Ste= 0.01. 模拟
得到不同Fo数下方腔内温度及流线分布, 结果如
图 4所示.

结果显示, 随着Fo数的增大, 流体区域不断变
大, 熔化程度增强; 同时, 由于热浮力的作用, 方腔
上部的熔化速度大于底部的熔化速度. 将不同Fo

数下相变界面提取出来, 并与热焓法 [19]及自适应

网格法 [8]得到的结果进行对比, 获得了良好的一致
性, 如图 5所示, 表明将本文模型应用在伴有流动
的相变过程中是可行的.
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(a) (b) (c) (d)

T

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

图 4 不同Fo数下二维方腔熔化形态 (温度分布和流线分布) (a) Fo = 4.0; (b) Fo = 10.0; (c) Fo = 20.0; (d) Fo = 30.0
Fig. 4. Configuration of two-dimensional melting in square cavity (temperature distribution and streamlines): (a) Fo = 4.0;
(b) Fo = 10.0; (c) Fo = 20.0; (d) Fo = 30.0.
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[19]

[8]

图 5 不同相变处理方法下相变界面的比较

Fig. 5. Comparisons of the location of solid-liquid in-
terface among different methods.

5 仿真研究与分析

首先, 以二维轴对称晶体生长模型为研究对
象, 验证网格独立性, 确定最优网格数. 模型边
界条件如图 1 (b)所示, 无量纲参数Pr = 0.013,
Gr = 2.5 × 106, Ste = 0.01. 表 1为稳态情况下不
同网格数对应的熔体最大、最小流函数值, 可以看
出, 当网格大小为90 × 90时, 流函数最大值几乎不

会因为网格大小而发生变化, 因此本文选用最优网
格数90 × 90进行模拟.

表 1 不同网格数下熔体流函数的最大值和最小值

Table 1. Maximum and minimum values of flow function
of melt under different grids.

Grid

70× 70 80× 80 90× 90 100× 100 110× 110

φmin −0.4326 −0.4205 −0.4174 −0.4169 −0.4171

φmax 104.571 103.943 103.807 103.812 103.815

5.1 提拉速度对相变界面的影响

在Gr = 2.5× 106且不考虑晶体和坩埚旋转的

情况下, 模拟不同晶体提拉速度Wpull作用下晶体

生长中的相变问题, 为了清晰地对比温度分布与流
动结构, 对所得结果关于 y轴做镜像显示, 结果如
图 6所示.

由图 6可知, 提拉速度对熔体流动结构和温度
分布并未产生明显的作用, 但相变界面发生了较
大的变化, 且由图 7可明显地看到, 当Wpull增大至

0.0003 时, 相变界面凸向熔体的情况得到了很大程
度的改善.

(a)   (b)  (c)  (d) T

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

图 6 不同Wpull作用下晶体和熔体的温度分布 (左侧)和流线分布 (右侧) (a) Wpull = 0; (b) Wpull = 0.0001; (c) Wpull =

0.0002; (d) Wpull = 0.0003
Fig. 6. Temperature distribution (left) and streamlines (right) of crystal and melt under differentWpull values: (a)Wpull = 0;
(b) Wpull = 0.0001; (c) Wpull = 0.0002; (d) Wpull = 0.0003.
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 ⊲ ⊲ ⊲ ⊲ ⊲

x

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

y

Wpull/

Wpull/⊲
Wpull/⊲

Wpull/⊲

图 7 不同Wpull作用下的相变界面形态

Fig. 7. Phase transition interface with different Wpull values.

5.2 晶体旋转对相变界面的影响

晶体旋转是实际晶体生产中为实现热场

均匀性而必不可少的工艺手段之一. 本节以

Wpull = 0.0001, Gr = 2.5 × 106为例, 研究不同晶
转雷诺数下晶体生长中的相变问题, 结果如图 8和
图 9所示.

由图 8可知, 在不考虑晶体旋转作用, 即
Rex = 0时, 熔体内部由热浮力驱动的逆时针涡
流占据, 热熔体在热浮力的作用下沿坩埚侧壁向上
运动, 然后沿自由表面向晶体侧运动, 带动冷熔体
向坩埚底部运动形成回流. 当晶体旋转后, 在热浮
力和晶体旋转的共同作用下, 晶体下方产生了两个
顺时针的小涡流, 且随着晶体旋转雷诺数的增大,
小涡流的强度增强. 当Rex = 4000时, 晶体下方
的熔体几乎全部由顺时针的涡流控制, 该涡流带动
坩埚底部的熔体向上运动, 促进热量向晶体侧的传
递, 使得相变界面下方的温度梯度增大, 温度分布
变得更加均匀.

图 9显示, 随着晶体旋转参数的增大, 相变界
面形态从最初的凸向熔体变为部分凸向晶体, 表
明晶体旋转对改善固 -液界面附近热场的均匀性
起主要作用, 这与文献 [20]的结果一致, 达到了
调节晶体转速来改善相变界面形态的目的. 当
Rex = 4000时, 相变界面位置与自由表面 (y = 1)
之间的偏差变小, 相变界面形态呈M形状.

(a)   (b)  (c)  (d) T

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

图 8 不同Rex数下晶体和熔体的温度分布 (左侧)和流线分布 (右侧) (a) Rex = 0; (b) Rex = 2000; (c) Rex = 3000;
(d) Rex = 4000
Fig. 8. Temperature distribution (left) and streamlines (right) of crystal and melt in different Rex numbers: (a) Rex = 0;
(b) Rex = 2000; (c) Rex = 3000; (d) Rex = 4000.

 ⊲ ⊲ ⊲ ⊲ ⊲
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⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

y

Rex/

Rex/

Rex/

Rex/

图 9 不同Rex数下相变界面

Fig. 9. Phase transition interface in different Rex

numbers.

5.3 晶体坩埚反向旋转对相变界面的影响

本节以Wpull = 0.0001, Gr = 2.5×106, Rex =

2000为例, 研究坩埚与晶体反向旋转时晶体生长中
的相变问题.

图 10和图 11为坩埚与晶体反向旋转作用下的
结果. 随着坩埚旋转参数的增大, 虽然整个熔体中
的温度分布基本没变, 但相变界面两侧的局部温度
分布发生了非常大的变化, 随着坩埚旋转参数的增
大, 晶体下方的温度梯度增大. 从图 11可看到, 当
Rec = −400时, 相变界面形变量最小, 相变界面最
平坦; 当Rec = −500时, 相变界面呈W形状, 这是
由于坩埚旋转增大了逆时针涡流的强度, 将晶体下

218701-7

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 67, No. 21 (2018) 218701

方的涡流向晶体侧挤压, 因此更多的热量在该涡流
的作用下被传递到相变界面处, 相变界面向晶体侧
移动, 最终该涡流处的相变界面凸向晶体. 坩埚与

晶体的反向旋转使得原本凸向熔体的相变界面逐

渐凸向晶体, 与文献 [4]的结果一致.

(a)   (b)  (c)  (d) T

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

图 10 不同Rec数下晶体和熔体的温度分布 (左侧)和流线分布 (右侧) (a) Rec = −200; (b) Rec = −300; (c) Rec =

−400; (d) Rec = −500
Fig. 10. Temperature distribution (left) and streamlines (right) of crystal and melt in different Rec numbers:
(a) Rec = −200; (b) Rec = −300; (c) Rec = −400; (d) Rec = −500.

 ⊲ ⊲ ⊲ ⊲ ⊲

x

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

y

Rec/֓
Rec/֓
Rec/֓
Rec/֓

图 11 不同Rec数下的相变界面

Fig. 11. Phase transition interface in different Rec numbers.

5.4 晶体坩埚同向旋转对相变界面的影响

本节以Wpull = 0.0001, Gr = 2.5 × 106,
Rex = 3000为例, 研究坩埚与晶体同向旋转时
晶体生长中的相变问题.

图 12和图 13为坩埚与晶体同向旋转作用下的

结果. 与反向旋转作用时的结果相比 (图 10 ), 除了
热浮力和旋转作用驱动的逆时针涡流外, 在坩埚底
部中心区域产生了一个顺时针涡流, 随着坩埚旋转
参数的增大, 坩埚底部中心区域的顺时针涡流逐渐
变大, 并控制了对称轴周围的熔体流动. 这是因为
坩埚和晶体的同向旋转, 带动了大部分熔体绕 y轴

做类似于刚体的旋转运动, 随着坩埚旋转作用的增
强, 熔体流动速度增大, 而坩埚底部中心区域的熔
体无法达到坩埚的转速, 从而在该区域形成顺时针
的涡胞. 另外, 从图 13可见, 在Rec数增大的过程

中, 相变界面形态从最初的平坦变为凸向熔体, 最
后又出现凸向晶体的趋势, 其形态的演化与Rec数

的变化不具有明确的规律性.
实际晶体生产中, 为了减少位错的产生, 相变

界面应该越平坦越好, 而不是凸向熔体或凸向晶
体. 因为平坦的相变界面表示晶体中径向温度梯度
较小, 从而保证晶体内部热应力较小, 避免由于热
应力过大而产生的位错缺陷.以上的分析结果表明,

(a)   (b)  (c)  (d) T

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

⊲

图 12 不同Rec数下晶体和熔体的温度分布 (左侧)和流线分布 (右侧) (a) Rec = 100; (b) Rec = 200; (c) Rec = 300;
(d) Rec = 400
Fig. 12. Temperature distribution (left) and streamlines (right) of crystal and melt in different Rec numbers:
(a) Rec = 100; (b) Rec = 200; (c) Rec = 300; (d) Rec = 400.
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图 13 不同Rec数下的相变界面

Fig. 13. Phase transition interface in different Rec numbers.

晶体旋转对改善相变界面附近热场的均匀性起主

要作用, 坩埚旋转作为一种辅助调节手段, 可通过
合理地配置晶体旋转参数和坩埚旋转参数实现对

相变界面形态的改善.

5.5 平坦相变界面下晶埚转参数之间的

函数关系

在模拟晶体旋转和坩埚旋转参数对相变界面

形态的影响时, 发现当坩埚与晶体反向旋转时, 在
一组晶体旋转参数下, 总能找到一组相应的坩埚旋
转参数使得相变界面形态趋于平坦; 当坩埚与晶体
同向旋转时, 相变界面形态随坩埚旋转参数变化的
规律性不明确, 同一组晶体旋转参数, 可能存在两
组坩埚旋转参数使得相变界面变得平坦. 因此, 考
虑到工程应用中也大多采用反向旋转技术, 本节仅
针对反向旋转的情况讨论. 为了找到相变界面平坦
时对应的晶体和坩埚旋转参数, 根据实际生产中工
艺参数的调节范围, 本文对不同晶体旋转和坩埚旋
转参数下的相变界面形态进行了大量的仿真, 并进
行了定量分析.

为了准确地衡量相变界面的平坦度, 首先定义
相变界面位置与熔体自由表面位置 (y = 1) 之间
的偏差为 ek = X(sk, 1) − 1. 用偏差绝对值的均值

y1 =
1

N

N∑
k=1

(|ek|)和偏差的标准差

y2 =
1

N − 1

√√√√ N∑
k=1

(ek − ēk)
2

来描述相变界面位置的偏差大小和波动程度, 其中
N是拉格朗日节点的个数, X(sk, 1)表示拉格朗日

节点 sk的纵坐标. 均值越小表明相变界面越靠近
y = 1, 标准差越小表明相变界面的波动越小. 因
此, 在实际晶体生长中, 要求均值和标准差均越小
越好.

表 2为反向旋转时不同Rex数和不同Rec数配

置下相变界面偏差绝对值的均值和偏差的标准差.
将每行结果中均值和标准差最小时对应的Rex数

和Rec数提取出来, 发现它们之间存在一定的关系,
如图 14所示. 为了定量地衡量Rex数和Rec数之

间的关系, 定义Re
′

x = Rex/1000, 利用曲线拟合
找到图 14中Rex数和Rec数之间的函数关系分别

如下:

−Rex
Rec

= − 1.4Re
′5
x + 15Re

′4
x − 61.78Re

′3
x

+ 120.86Re
′2
x − 111.89Re′x + 43.17,

−Rex
Rec

= 0.39 cos(1.24Re′x − 9.39) e1.83Re′x

+ 4.162.

从表 2和图 14可分析出: 当Rex < 2000时,随
着Rex数的增大, 要保持相变界面平坦, Rec数也

应该增大; 当Rex > 2000时, 随着Rex数的增大,
要保持相变界面平坦, Rec数应该减小. 这是因为,
当Rex数较小时, 晶体旋转主导的顺时针涡流较
小, 尚无法传递足够的热量到相变界面以实现相变
界面向晶体侧移动, 相变界面完全凸向熔体. 因此,
需要较强的坩埚旋转作用, 将晶体旋转主导的顺时
针涡流向晶体一侧挤压, 改变晶体下方的温度梯
度, 从而改变相变界面形态. 当Rex数较大时, 晶
体旋转主导的顺时针涡流本身就较强, 甚至会完全
占据晶体下方, 直接影响相变界面形态, 此时, 坩
埚旋转作为一种辅助的调节手段, 仅需要较小的坩
埚旋转参数, 对晶体下方顺时针涡流的位置进行微
调, 就可以很大程度上调节相变界面形态.

另外,图 14显示当晶转雷诺数小于2000时,最
小均值和最小标准差对应的晶转与晶埚转之比的

关系基本相同, 因此根据图 14中的曲线调节埚转
雷诺数就能保证相变界面偏差绝对值的均值最小

且偏差的标准差最小. 当晶转雷诺数大于 2000时,
最小均值和最小偏差对应的晶埚转参数之间的关

系表现出明显的差异. 此时, 需要结合对相变界面
偏差以及波动程度的不同要求来选择合适的晶埚

转参数. 图 14可作为实际晶体生产中晶体旋转参
数和坩埚旋转参数调节的参考.
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图 14 最佳相变界面对应的晶埚转关系

Fig. 14. Relationship of Rex and Rec in optimal interface.

表 2 反向旋转时不同晶 -埚转作用下相变界面位置的标准差和相对误差
Table 2. Standard deviation and relative error of interface in different Rex numbers and Rec numbers.

Rex (y1, y2)
Rec

−100 −150 −200 −250 −300 −350 −400 −450 −500

1000
y1 754 649 578 544 546 — — — —

y2 784 649 549 494 496 — — — —

1300
y1 624 486 351 313 245 253 — — —

y2 780 604 443 331 293 367 — — —

1500
y1 518 382 256 167 117 99 107 — —

y2 764 539 379 262 194 165 184 — —

1700
y1 475 350 229 159 107 77 87 — —

y2 684 490 353 274 162 127 154 — —

2000
y1 346 249 172 114 72 44 32 39 60

y2 641 459 321 219 148 114 103 119 154

2200
y1 360 277 151 122 106 65 63 84 —

y2 522 410 281 174 140 112 154 168 —

2500
y1 314 308 252 232 201 167 123 — —

y2 414 301 213 151 131 133 161 — —

2700
y1 251 209 197 154 113 94 91 100 —

y2 331 234 177 138 132 133 177 182 —

3000
y1 274 207 163 129 108 103 104 — —

y2 291 201 150 128 145 194 275 — —

3200
y1 217 161 143 113 90 91 92 — —

y2 314 221 167 144 152 201 284 — —

3500
y1 153 133 119 107 98 99 — — —

y2 348 261 198 182 174 221 — — —

注: y1数量级为 10−3, y2数量级为 10−4.

6 结 论

针对直拉法硅单晶生长中的相变、流动和传

热问题, 本文提出了一种融合浸入边界法和格子
Boltzmann法的二维轴对称浸入边界热格子Boltz-

mann模型. 用固 -液相变基准测试问题验证了所提
模型的正确性. 利用该模型分析了晶体生长中不同
工艺参数对相变界面形态的影响, 结果表明:

1)适当地提高晶体提拉速度能有效改善相变
界面凸向熔体的问题;
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2)在只有晶体旋转作用时, 虽然相变界面偏差
较小但界面波动情况未得到改善;

3)在晶体 -坩埚协同旋转作用下, 无论是反向
旋转还是同向旋转, 相变界面的偏差和波动均能得
到有效调节, 且在保持相变界面平坦的情况下, 反
向旋转时晶体旋转参数与晶埚旋转参数比之间满

足一定的函数关系, 对调整和优化工艺参数具有指
导意义.
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Abstract
A two-dimensional axisymmetric immersed boundary thermal lattice Boltzmann (IB-TLB) model is presented to

study the phase transition in Czochralski silicon crystal growth for improving the morphology of the melt-crystal interface
and the crystal quality. Specifically, the Euler grid and the Lagrange grid are established, respectively. The melt-crystal
interface is considered as an immersed boundary, and it is described by a series of Lagrange nodes. In this paper, the
melt-crystal interface is tracked by the immersed boundary method, and the melt flow and heat transfer are simulated by
the lattice Boltzmann method. The D2Q9 model is adopted to solve the axial velocity, radial velocity, swirling velocity
and temperature of the melt. The finite difference method is used to solve the temperature distribution of the crystal.
Then the solid-liquid transition in crystal growth with moving boundary is solved by the proposed IB-TLB model. The
proposed model is validated by the solid-liquid phase transition benchmark. In addition, the flatness of the melt-crystal
interface is evaluated by the mean value of the absolute value of the interface deviation and the standard deviation of the
interface deviation. The effects of the process parameters on the morphology of melt-crystal interface, melt flow structure
and temperature distribution are analyzed. The results show that the morphology of the melt-crystal interface is relevant
to the interaction of the crystal pulling rate, the crystal rotation parameter, and the crucible rotation parameter. When
the crystal and crucible rotate together, the deviation and fluctuation of the melt-crystal interface can be effectively
adjusted, whether they rotate in the same direction or rotate in the opposite directions. And a flat melt-crystal interface
can be obtained by appropriately configurating the ratio of crystal rotation parameter to crucible rotation parameter.
Finally, according to a series of computations, it is found that when the crucible and crystal rotate in the opposite
directions, the crystal rotation parameter and the crucible rotation parameter satisfy a functional relation, with a flat
interface maintained. The obtained relationship has a certain reference for adjusting and improving the crystal growth
parameters in practice.

Keywords: crystal growth, solid-liquid phase change, immersed boundary method, lattice Boltzmann
method
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