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碲锌镉晶体生长全局热传递模拟模型准确度研究

刘江高，吴　卿
（华北光电技术研究所，北京１０００１５）

摘　要：在碲锌镉晶体生长技术开发方面，数值模拟软件发挥着越来越重要的作用。以全局热
传递模型为基础进行晶体生长模拟能够极大的提高模拟结果的实用性，缩短晶体生长设备及

生长工艺的开发周期。但其前提是采用的全局热传递模型的准确度较高。因此，本文主要研

究了几何模型、物性参数、边界控温条件等对模型准确度的影响，并根据模型计算值与炉体中

心测温比较结果，修正了上述模型各参数，获得了在多种温度设定条件下，计算结果都能与实

际过程很好的吻合的全局热传递模型。采用修正后的模型应用于碲锌镉晶体生长过程模拟，

最终晶体生长模拟结果的温度与实际监测温度差距在２℃以内。
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１　引　言
碲锌镉单晶材料是制备高性能长波、甚长波碲

镉汞红外焦平面探测器的最佳衬底材料。但是碲锌

镉晶体作为化合物半导体材料，晶体的层错能以及

临界剪切应力较低，使得高质量碲锌镉晶体的制备

变得非常困难，成为限制其应用的关键所在。目前，

垂直布里奇曼法（ＶＢ）和垂直温度梯度法（ＶＧＦ）是
生长碲锌镉晶体主流途径。而采用ＶＢ法或者ＶＧＦ
法生长碲锌镉晶体材料时，晶体的生长过程往往无

法直观观察，晶体内部的温场也缺乏相应的手段检

测，这对改进晶体生长工艺带来了诸多不便。随着

数值模拟技术的发展，利用计算机仿真能够将晶体



生长的过程重构或再现，很好地解决了这方面问题。

同时，数值模拟软件可在任意改变热场结构和工艺

参数的情况下研究不同晶体的生长过程，使其成为

研究晶体生长、开发晶体生长工艺设备的越来越重

要的工具。已经有相当多的报道［１－４］利用数字模拟

的方法研究了晶体生长过程中各参数对晶体生长结

果的影响规律。但是，在实际碲锌镉长晶设备以及

长晶工艺开发过程中，从模拟计算得到的这些影响

规律中寻找到适合晶体生长的外在条件还需要较大

的实验量，晶体生长研发难度依然很大，研发周期也

比较漫长。有鉴于此，如果能够建立与实际炉体对

应的全局热传递模型，综合考虑整个体系的热传导、

辐射以及对流等问题，最大化地减小模型和实际温

场的差异，通过晶体生长模拟获得的最优结果能够

直接应用于实际长晶过程，那么相应工艺的研发周

期就能大大缩减，晶体生长工艺质量也能够获得明

显提升。在Ｂ．Ｂｒｉｋｍａｎｎ等人的研究［５］中，他们将模

拟计算结果温度与实际温度差距缩小到１９Ｋ，然后
利用模拟的结果进行 ＧａＡｓ晶体实验生长，获得了
非常好的结果。但是，对于采用 ＶＢ法以及 ＶＧＦ法
生长的碲锌镉晶体而言，其生长的温场温度梯度已

经降到１０Ｋ／ｃｍ以下，模拟计算的温度误差必须足
够小才能将模拟计算的结果直接应用于碲锌镉晶体

长晶设备以及工艺的开发。因此，提高碲锌镉晶体

模拟技术的准确性显得尤为重要。本文即采用俄罗

斯ＳＴＲ公司的ＣＧＳｉｍ晶体生长模拟软件，通过研究
几何模型、材料物性参数、温度设定条件等对碲锌镉

晶体单晶炉全局热传递模型准确性的影响，并比较

计算结果和实际结果的差异，修正模型，最终获得了

具有较高准确度的全局热传递模型。

２　模拟计算模型
图１是ＶＢ法生长碲锌镉单晶的单晶生长炉的

理论计算模型，其整体高度为１．４ｍ，与实际炉体高
度差距在３ｃｍ以内。该炉体总共由六温区构成，每
个温区由相应的控温热偶进行控温，为保证准确度，

网格在界面处都进行了细化。研究过程中，为了能

够评价模拟模型的准确度，本研究使用了 Ｓ型热偶
测量炉膛内部温度，将Ｓ型热偶插入炉膛中央，通过
慢拉热偶并保温的形式测量炉膛各位置点温度，形

成位置—温度曲线，作为模拟计算结果的参考标准。

模拟计算过程，利用 ＣＧＳｉｍ软件 ＰＩＤ计算的功
能［６－８］，模拟实际设备控温热偶进行控温，通过给定

特定位置点处温度，反向计算各温区需要的加热器

的功率，然后获得炉体内部的温场曲线，并比较模拟

获得的温场曲线与实际测温的曲线差异。模型中所

用炉管的材质为康泰尔合金和高纯氧化铝陶瓷，炉

壳为不锈钢结构，保温材料是由莫来石纤维压制。

常见材质的物性参数如表１所示。

图１　模拟计算采用的炉体模型图

Ｆｉｇ１Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｇｌｏｂａｌｈｅａｔｔｒａｎｓｆｅｒ

ｍｏｄｅｌｅｍｐｌｏｙｅｄｉｎｔｈｉｓｓｔｕｄｙ

表１　三种常规材料的物性参数
Ｔａｂ．１Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｒｅｅｃｏｍｍｏｎｍａｔｅｒｉａｌｓｕｓｅｄ

ｉｎｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

材料
密度／

（ｋｇ·ｍ－３）
比热容／

（ｋＪ·ｋｇ－１·Ｋ－１）
热导率／

（Ｗ·ｍ－１·Ｋ－１）
表面平均

辐射率

Ａｉｒ ２９（标况） ５２１ ０．１＋２．５×１０－５Ｔ 无

Ｋａｎｔｈａｌ ７１００

４８０（２９３Ｋ）
６４０（６７３Ｋ）
６７０（１０７３Ｋ）
７００（１４７３Ｋ）

１１（３２３Ｋ）
２０（８７３Ｋ）
２２（１０７３Ｋ）
２７（１４７３Ｋ）

０．８

不锈钢［９］ ７８３０ ４６０

１４．３（２７３Ｋ），
２０．２（６７３Ｋ），
２５．５（１０７３Ｋ），
３０．９（１４７３Ｋ），

０．４５

　　注：Ｔ为开尔文温度。

３　各参数对全局热传递模型精度影响
３．１　几何模型对计算结果精度的影响

晶体生长过程涉及到固液界面在炉体中的位

置。应用模拟的温场，必然需要准确的晶体生长位

置，特别对于在炉体温场梯度区域。以一个温度梯

度为５Ｋ／ｃｍ的温场为例，当模拟结果与实际位置
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相差１ｃｍ时温度就会差别５℃，这种误差对于我们
管理籽晶处的温度将非常致命，可能使籽晶完全熔

化。因此几何模型各温区与测温结果的对应显得尤

为关键。图２给出了应用测温曲线位置偏差时的模
拟温场的对比，温场中不仅相同位置温度差别巨大，

同时模拟温场的形状也无法与实际温场对应。

图２　几何位置不同时的模拟温场结果

与真实测量值结果比较

Ｆｉｇ２Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｎｕｍｅｒｉｃａｌａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ｐｒｏｆｉｌｅｓａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｏｓｉｔｉｏｎｓ

另外在实际应用过程中，许多特殊的实际结构，

由于模拟软件的限制，很多时候并不能建立与实际

几何形状一样的模型。这种情况下需要我们进行相

应的模拟修正。典型的如单晶炉中比较常见的炉丝

结构是螺旋结构，这在平面２Ｄ模拟软件中无法实
现。因此，２Ｄ模型中采用的炉丝一般结构如图３所
示有两种。

图３　两种炉丝结构模型

Ｆｉｇ３Ｔｗｏｋｉｎｄｓｏｆｈｅａｔｅｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

２Ｄ模型中的长条型结构实际对应于３维空间
的圆筒式加热结构，而圆圈型结构对应于多炉丝环

结构。在给出了以相同的控温设定情况下，二者对

应炉体内部温场如图４所示，可以看到二者整个部
分差别并不大。另外，根据各自功率计算情况，长条

炉丝总加热功率为２５８０Ｗ和圆圈炉丝的总加热功
率为２６１０Ｗ，在功率上也未有较大的差别。所以，
对本案例来说，两种模型都可以用于全局模型的模

拟计算。

图４　两种炉丝结构下温场模拟结果对比

Ｆｉｇ４Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｐｒｏｆｉｌｅｓｗｉｔｈｔｈｅｔｗｏ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｅｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ

３．２　材料物性参数对计算结果的影响
相对准确的材料参数是建立准确全局热传递模

型的前提。对于常见的碲锌镉晶体生长过程涉及到

的材料，如石英，石墨，不锈钢等材料，它们的成分较

为简单，物性参数可以通过各种工具书都能够查到比

较准确可信的值。但对于有些材料的物性参数，无法

在各文献中获得统一的值，需要模拟手段进行验证。

如高纯氧化铝材质的炉管在常温时的热导率在文献

［９］中就有两种不同的值。利用文献中氧化铝的热
导率分别计算炉体内部温场结果如图５所示，差别主
要在圆圈标记中有体现，差异的位置位于炉膛底部，

对比发现高纯氧化铝的导热率为３Ｗ／（Ｋ·ｍ）时的
温场结果与测温结果更加吻合，因此通过模拟计算与

实际比较就可以确认高纯氧化铝常温时３Ｗ／（Ｋ·
ｍ）将更适合用于建立准确的全局热传递模型。

图５　炉管材料在常温热导率不同时

模拟结果与实际测温结果的对比

Ｆｉｇ５Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄｎｕｍｅｒｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ｐｒｏｆｉｌｅｓｕｓｉｎｇｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｈｅｒｍａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙｏｆｔｈｅｆｕｒｎａｃｅｍａｔｅｒｉａｌ

另外，对于一些未有标准制备工艺的材料，如

炉体中的耐火保温材料，它们的物性参数直接受
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制备工艺和最终成型的特点影响，无法通过查阅

文献获得参考值。而高温下其物性参数也与室温

有较大的不同，这些参数在高温时测量起来也较

为困难，要想获得准确值，也需要在模拟模型中计

算验证。表２给出了在相同的模型以及设定温度
条件下，通过 ＣＧＳｉｍ软件计算获得了保温材料热
导率不同时加热器的功率。可以看到随着保温材

料的导热率上升，将加热器的功率将逐渐升高，而

保温材料的热导率在 ０．２４Ｗ／（Ｋ·ｍ）时模拟结
果更为准确。

表２　耐火保温材料不同热导率
情况下温区功率对比

Ｔａｂ．２Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄｎｕｍｅｒｉｃａｌ
ｈｅａｔｅｒｐｏｗｅｒｕｓｉｎｇｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｈｅｒｍａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ

ｏｆｔｈｅｉｎｓｕｌａｔｏｒｍａｔｅｒｉａｌ

热导率／（Ｗ·Ｋ－１·ｍ－１） ３温区功率 ／Ｗ 功率比例

实际 ２０９ －

０．１６ １４８ ７０％

０．２ １６２ ７７％

０．２４ １６７ ８０％

３．３　温度设定边界条件对计算结果的影响
理论计算的模型，边界条件的准确与否也直接

关系到计算结果的准确度。对于反向计算加热器功

率的计算方式，非常重要的边界条件就是寻找加热

器功率所需要的控温热偶的位置和温度。计算过程

中，控温热偶的位置和温度直接影响炉丝加热功率

的大小，继而决定炉膛内部温场。实际上，由于侧面

控温热偶对测量点处温场影响较大，其测量温度相

较于炉体内部单独的测温热偶有较大的偏差，图６
即给出了采用控温热偶测量温度为边界条件设定得

到的模拟结果。可以看出二者曲线温度存在较大的

差异，部分位置温度差异在２０℃以上。
因此要想得到准确的模拟模型，需要对控温热

偶的边界条件进行修正。修正方式有两方面，一方

面是选用实际控温热偶插入的位置，比较模拟结果

的温度与控温热偶的温度，其差值作为体系模拟值

与实际值的固定参考差值；另一方面是以实际控温

热偶测量温度为准，选择合适的控温点位置，这种以

测量温度为参考点，意味着模拟结果上所有等温线

上的点都满足要求，所以一般以离炉丝较近处且区

域的温度梯度不大的点作为控温点。而由于实际问

题的复杂性，模型控温可能会与实际控温有较大的

差异，这种修正后的结果还需要进行多次调温测温

实验来验证，才能最终筛选出最优化的控温热偶的

控温参考以及控温位置。具体而言，就是实际测温

时改变温度设定然后在模拟模型中改变模型对应的

温度设定相同的幅度进行模拟，并比较新温场设定

下模拟结果与实际测温的差别。通过模拟结果与测

温结果对比，如果模拟结果与实际结果还能吻合良

好，说明模拟模型控温点的位置以及控温温度的设

定准确度较高，能够在后续晶体模拟生长中使用。

图７即在优化过的控温位置及控温温度的基础上，
改变各控温点温度设定，比较模型模拟计算结果与

实际测温结果。可以看到两种设定条件下，模型模

拟结果都能与实际温场曲线吻合，证明了选择的控

温点位置和参考温度的正确性。

图６　温度设定边界条件未优化时

模拟结果与实际对比

Ｆｉｇ６Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ｐｒｏｆｉｌｅａｎｄｔｈｅｎｕｍｅｒｉｃａｌｏｎｅｗｈｉｃｈｉｔｓｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ｓｅｔｔｉｎｇｓａｒｅｎｏｔｏｐｔｉｍｉｚｅｄ

图７　两种设定温度条件下，模拟结果

与实际测温结果对比

Ｆｉｇ７Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄｎｕｍｅｒｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ｐｒｏｆｉｌｅｓａｔｔｗｏｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｅｔｔｉｎｇｓ

在获得了以上各部分的最终优化后的全局热传

递模型之后，本研究也利用该模型计算了碲锌镉晶

体生长过程。图８给出了生长过程中晶体头部监测
点实际监测温度与模拟模型中的对应监测点温度的
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比较。可以看到整个长晶过程，监测温度与模拟获

得温度差异已经能控制到２℃以内，更加有利于我
们研究碲锌镉晶体的生长过程。

图８　实际晶体生长过程监测点的模拟结果

与实际测量结果对比

Ｆｉｇ８Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｍｏｎｉｔｏｒｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄ

ｔｈｅｎｕｍｅｒｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｌｏｎｇａＣｄＺｎＴｅｃｒｙｓｔａｌｇｒｏｗｔｈｐｒｏｃｅｓｓ

４　结　论
全局热传递模型由于涉及到传热的三种基本机

制，复杂程度较高，其准确度需要一定的方式进行校

准提高。模型的几何参数、物性参数以及控温设定

参数都会显著地影响全局热传递模型的准确度。在

实际修正模拟模型过程中，可以以炉体中心准确测

量的温度值以及各加热器的实际功率为参考，比较

模型计算结果与实际结果的符合程度，修正模型各

参数，然后并在不同的控温设定条件下验证模型的

准确度，得出最优化的模型。在此基础上再进行晶

体生长过程模拟，将更容易得到能够直接指导实际

炉体调试的工艺参数。
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