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ＩｎＳｂ晶体生长模拟仿真技术现状及展望
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摘　要：计算机模拟仿真技术是提升直拉法生长的大直径 ＩｎＳｂ单晶质量、降低晶体制备成本
的有效工具。现在市面上投入使用的模拟仿真软件种类众多，而用于ＩｎＳｂ晶体生长的模拟案
例很少。通过对已有使用案例的分析可以获知各型软件的特点，分析对比各自的优缺点和适

用的生长方法，结合ＩｎＳｂ晶体生长特性来选择最适合用于ＩｎＳｂ直拉法生长的模拟软件。
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１　引　言
锑化铟（ＩｎＳｂ）是具有闪锌矿结构的化合物半

导体，其所具有的较窄的禁带宽度意味着低能量光

子（即红外光）就能将价带的电子激发到导带，产生

空穴 －电子对。ＩｎＳｂ最基本的用途就是制作 ３～
５μｍ中红外波段的探测器，广泛应用于红外探测相
关的军用、民用系统中［１－７］。大规模集成式红外探

测和成像器件对 ＩｎＳｂ材料的性能要求持续提升，
ＩｎＳｂ晶体材料向着更大尺寸、更好的电学性能发
展。现阶段国内现已具备２～４ｉｎＩｎＳｂ晶片的量产
能力，并已研制出５ｉｎＩｎＳｂ晶片材料；国外生产企
业已经具备了２～５ｉｎＩｎＳｂ晶片性能稳定的量产能
力，并具备１５０ｍｍ晶片的生产能力［７］。

制备高质量的 ＩｎＳｂ晶片首先需要拉制出合格
的ＩｎＳｂ单晶，ＩｎＳｂ单晶拉制基本流程如图１所示。
商用 ＩｎＳｂ单晶生长通常使用直拉法（Ｃｚｏｃｈｒａｌｓｋｉ
法，简称ＣＺ法），如图２所示。ＣＺ法在生长过程中
提拉和旋转会造成复杂的熔体流动问题，同时不断

释放结晶潜热以及熔体液面不断下降，使得传热问

题变得复杂，并且随着ＩｎＳｂ晶体材料直径的不断增
大，晶体外形和固液界面的控制更加困难。这些问

题限制了大尺寸、高质量ＩｎＳｂ单晶体的生长。

图１　锑化铟制备过程简图
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图２　锑化铟ＣＺ法生长方法示意图
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为了更好求得熔体和晶体中的温度分布，可以

利用计算机模拟仿真技术模拟炉内的热场分布，有

效地降低实验成本、提高效率，并为单晶生长机理研

究和热场结构优化提供依据和指导，这也是国内外

数字工业技术发展的趋势。现阶段，市面上的计算

机模拟仿真软件种类众多，所适用的生长方法和模

拟侧重点也各不相同，不同软件模拟所得的结果也

不完全一致［８］。本文通过对已有使用案例的分析

获知各型软件的优缺点，同时对ＩｎＳｂ晶体生长模拟
仿真的案例进行分析，最后结合ＩｎＳｂ晶体生长特性
展望未来ＩｎＳｂ晶体生长模拟仿真的发展方向。
２　ＩｎＳｂ晶体生长模拟特点

ＩｎＳｂ与硅一样均使用直拉法进行生长，但是因
为ＩｎＳｂ本身性质特殊，导致其存在以下与单晶硅生
长不同的特点：（１）ＩｎＳｂ性质活泼，对生长气氛中的
氧含量十分敏感，因此 ＣＺ法生长 ＩｎＳｂ的过程中使
用持续流动的高纯氢气作为保护气氛，这也使得在

模拟过程中生长体系的散热过程复杂；（２）相比于
硅晶体，ＩｎＳｂ熔点低，生长体系中热辐射占比低，热
对流和热传导占主要作用，模拟过程中热场环境更

加复杂；（３）剧烈的温度变化会导致晶体外形的急
剧变化从而产生多晶，因此在放肩段需要较小的放

肩角，导致整个晶体的等径段占总长度的比值低，放

肩段持续的温度变化给模拟造成一定的可能；（４）
ＩｎＳｂ固液密度比小于１，生长凝固过程中总体积增
大，因此在模拟过程中需要考虑晶体生长与熔液界

面下降之间的关系；（５）加热方式现阶段国内主要
选用电磁感应加热，响应速度快、控制精确灵敏，但

是在模拟过程中需要考虑磁场对各部分的热效应

作用［９］。

在模拟ＣＺ法生长 ＩｎＳｂ晶体的过程中，需要达
成的目标有：（１）通过模拟，设计晶体生长所需的坩
埚及加热器的尺寸；（２）对晶体生长的工艺参数进
行设计，调整不同阶段温度和拉速、转速，观察参数

调整对晶体生长固液界面形貌的调节作用并得到最

优结果；（３）模拟生长时氢气的流动，通过控制气体
流量控制晶体的散热；（４）调整材料性能参数，通过
多点测温的方式使其与实际晶体生长情况相匹配。

３　直拉法模拟软件的简介及研究应用
３１　Ａｎｓｙｓ

Ａｎｓｙｓ软件是美国 Ａｎｓｙｓ公司研制的大型通用
有限元分析（ＦＥＡ）软件，是世界范围内增长最快的
计算机辅助工程软件，能与多数计算机辅助设计

（ＣＡＤ）软件实现数据的共享和交换。该软件功能
强大，可拓展性强，集结构、流体、电场、磁场、声场分

析于一体［１０］。

Ａｎｓｙｓ已广泛应用于垂直梯度凝固法 ＩｎＰ生长
和物理气相传输法生长ＳｉＣ等多种不同方法的晶体
生长过程中，模拟时需要建立电场、磁场、温场等多

个物理场，并对各个物理场之间进行单向或者双向

耦合。多物理场耦合可以最大限度的贴近实际生长

的情况，减少模拟与实验之间的误差，精确

度高［９，１１］。

Ａｎｓｙｓ软件功能强大，可编组模块适用各类晶
体生长方法；能够在组件和系统的整体框架上复现

实际中的物理系统，得到应力、温度等其他参考值，

模拟结果好。但 Ａｎｓｙｓ软件模型自由度高、开放性
大，建模时需要构建多个物理场，电磁感应加热需要

将磁场与电场相互耦合，过程繁琐且复杂，会使得计

算时间过长。同时也缺少适配于 ＣＺ法的专用模
块，构建物理场过程操作复杂，网格划分可能出现不

匹配的问题。

３２　ＣＧＳｉｍ
ＣＧＳｉｍ是由俄罗斯 ＳＴＲ集团开发的晶体生长

模拟软件，可以模拟多种方法的晶体生长过程。它

能够对晶体生长过程中的温场和流场分布、晶体热

应力以及固液界面等进行分析，从而优化晶体生长

过程，提高晶体的提拉效率、降低能耗和结构缺陷，

缩短晶体的退火工艺，延长炉体部件使用寿命等目

的［１２］。ＣＧＳｉｍ软件中包含二维模块、缺陷模块、动
态直拉模块和三维流体模块等基本工具，可以用
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Ｖｉｅｗ２Ｄ和ＣＧＳｉｍＶｉｅｗｅｒ软件可视化观察模拟过程
结果。ＣＧＳｉｍ拥有广泛的用户群体，已有案例在生

产中成功地优化了晶体生长的条件，解决了生产中

出现的问题。

图３　使用Ａｎｓｙｓ模拟应用实例

Ｆｉｇ３ＥｘａｍｐｌｅｓｏｆｓｉｍｕｌａｔｉｏｎａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｕｓｉｎｇＡｎｓｙｓ

　　目前，ＣＧＳｉｍ软件已经广泛应用于定向凝固
法制备多晶硅、ＣＺ法生长单晶硅等多种晶体生长
方法及多种晶体的生长过程，可以对生长过程中

热场、流场、固液界面等变化的影响进行分析，并

提出如热辐射反射环和晶体温度监测点位置等一

系列的改进措施，实现对晶体直径和温度的同时

控制［１３－１６］。赵超等人［１７］在研究中使用 ＣＧＳｉｍ软
件对 ＩｎＳｂ晶体等径段生长过程中晶体拉速、转速

和坩埚转速对固液界面形状的影响进行了模拟分

析以及实际的晶体生长实验，并从随后的 ＩｎＳｂ晶
体生长实验结果中可以得知：随着晶体转速的增

大，固液界面趋于平坦；随着坩埚转速的增大，固

液界面形状凸向熔体；晶体提拉速度的增大，会使

单位时间内晶体结晶释放的潜热增加，并最终将

Ｍ形固液界面调平。该研究为后续获得位错密度
更低、杂质分布更均匀的 ＩｎＳｂ材料打下了基础。
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图４　使用ＣＧＳｉｍ模拟应用实例

Ｆｉｇ４ＥｘａｍｐｌｅｓｏｆｓｉｍｕｌａｔｉｏｎａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｕｓｉｎｇＣＧＳｉｍ［１５］

图５　模拟ＩｎＳｂ生长模拟中不同拉速下的固液界面状态［１７］

Ｆｉｇ５Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆｓｏｌｉｄｌｉｑｕｉｄｉｎｔｅｒｆａｃｅａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｕｌｌｉｎｇ

ｓｐｅｅｄｓｉｎＩｎＳｂｇｒｏｗｔｈｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［１７］

ＣＧＳｉｍ软件有适用于 ＣＺ法的生长模块，可对
整个提拉过程进行模拟，可以模拟晶体生长过程中

的熔体、气体流动问题，并对缺陷分布进行预

测［１８－１９］。在加热器的选择上可以自由选择电感加

热或电阻加热方式。但当长径比低时，模拟计算难

以进行引晶、放肩阶段的热场模拟，这一点不利于大

尺寸单晶（直径大于３００ｍｍ）的生长模拟过程［１２］。

３３　ＣＯＭＳＯＬ
ＣＯＭＳＯＬ软件提供了完全耦合的多物理场和单

物理场建模功能、仿真数据管理以及用户友好的工

具用于构建仿真 Ａｐｐ。它具有强大的求解器，可以
帮助用户模拟和优化各种系统和设备，从而提高产

品质量和效率。此外，ＣＯＭＳＯＬ还提供了丰富的附
加模块，涵盖了电磁、结构力学、声学、流体流动、传

热和化工等领域的专业分析功能。

图６　使用ＣＯＭＳＯＬ模拟ＩｎＳｂ单晶生长中温度分布仿真图［１８］

Ｆｉｇ６ＳｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｉｎＩｎＳｂｓｉｎｇｌｅ

ｃｒｙｓｔａｌｇｒｏｗｔｈｕｓｉｎｇＣＯＭＳＯＬ［１８］

马林［１８］在研究中利用仿真软件 ＣＯＭＳＯＬ对
ＩｎＳｂ晶体生长进行了热场模拟及优化，分别模拟了
氧化锆保温材料、石英保温材料对温度分布的影响

和坩埚位置对温度分布的影响，同时利用热电偶对

熔体和晶体周围的温度分布进行了测量。模拟仿真

和实际测量炉内温度分布结果都表明，氧化锆保温

材料的轴向温度梯度较石英保温材料小，分别为

６℃／ｃｍ和１３℃／ｃｍ。并且随着坩埚与加热器距离
的增大，熔体和晶体的温度逐渐降低、温度梯度逐渐

增大。上述案例中模拟软件在 ＩｎＳｂ晶体生长中的
成功应用对生长研究具有参考意义，为后续生长低

缺陷、成分均匀的ＩｎＳｂ材料打下基础。
３４　ＦＥＭＡＧ

ＦＥＭＡＧ是由比利时 ＦｅｍａｇＳｏｆｔ公司开发的有
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限元多功能模拟软件，其拥有多个软件模块可匹

配不同的生长方法，适用于直拉法、区熔法、定向

凝固法等。

软件系列中有适用于直拉法的模块ＦＥＭＡＧＣＺ
可对整个ＣＺ法晶体生长过程各个阶段所涉及的物
理问题进行模拟分析。ＦＥＭＡＧ对晶体生长过程中
的传热和传质过程进行全局性数值模拟，计算模型

耦合了单晶生长炉内所有结构单元及其相应的传热

方式，因此可以模拟晶体稳态及准稳态生长过程中

的熔体流动和气体流动问题，精确预测整个生长炉

内的温度分布、固液界面的形状、辐射传热计算和加

热器功率，并能对晶体生长过程的各种杂质及掺杂

元素、晶体生长过程的热应力、晶体生长点缺陷等进

行计算与分析［２０］。

已有的研究案例中，使用 ＦＥＭＡＧＣＺ软件动态
仿真模拟单晶硅的生长研究，可以调节各项工艺参

数对大尺寸直拉单晶硅生长的影响，并对直拉单晶

硅原生点缺陷进行模拟仿真研究，并与实际生产工

艺过程相结合［２１］。

ＦＥＭＡＧＣＺ软件是适合于 ＣＺ法的模拟软件，
它在模拟过程中可以综合考虑并分析影响传热的各

个因素，提供复杂几何形状对于时间演变的预测，准

确预测固液界面形状、绘制温度梯度，并对热应力和

点缺陷进行预测。对于生长大尺寸的单晶，如直径

３００ｍｍ的硅棒，软件易出现收敛时间长、报错或不
收敛等问题［２２－２３］。

图７　使用ＦＥＭＡＧ模拟单晶硅生长中不同拉速时晶体与熔体的温度场分布

Ｆｉｇ７ＳｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｉｌｉｃｏｎｇｒｏｗｔｈａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｐｅｅｄｉｎｃｒｙｓｔａｌａｎｄｍｅｌｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｕｓｉｎｇＣＯＭＳＯＬ

３５　Ｆｉｄａｐ
Ｆｉｄａｐ软件是基于有限元方法和完全结构化网

格的通用计算流体动力学软件，由美国 Ｆｌｕｅｎｔ公司
研发。软件中包含了丰富的物理模型和高效的求解

方法，适合解决不同状态流体的复杂流动问题，是一

种能够计算流体力学与数值传热学的软件，具有从

前后处理器到分析的整套完整系统。Ｆｉｄａｐ具有强
大的流固耦合功能，可以分析由流动引起的结构响

应问题，提供完整流固耦合功能。除此之外，Ｆｉｄａｐ
软件可以用于模拟各种加热过程，还适合模拟动边

界、自由表面、相变、电磁效应等复杂流动问题［８］，

应用领域广泛。
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Ｆｉｄａｐ软件常用于垂直布里奇曼法、区熔法等
多种晶体生长方法，对于气体和熔体的流动以及

传热有较好的模拟效果，适用于稳态的模拟过程，

可以用于某一时刻固液界面和温度梯度的模

拟［２４］。但缺少专用于 ＣＺ法的模块，不能很好的
展现出直拉法中已凝固晶体旋转提拉对熔体的影

响，随着晶体直径的增大，晶体的旋转提拉对熔体

的影响更大时，模拟结果与实际情况会有一定的

出入。

３６　ＰｒｏＣＡＳＴ
ＰｒｏＣＡＳＴ是由美国 ＵＥＳ公司开发的铸造过程

模拟软件，采用基于有限元的数值计算和综合求解

的方法，能够进行流场、温场、应力场三场耦合模拟。

ＰｒｏＣＡＳＴ提供了许多模块和工程工具以满足铸造工
业的各种需求，能够考虑气体、过滤、高压、旋转等对

铸件充型的影响，预测严重畸变和残余应力，可以获

得铸造过程的各种现象、铸造缺陷形成及分布、铸件

最终质量的模拟和预测［８，２５］。

ＰｒｏＣＡＳＴ更多情况下是用于铸造过程中的工
艺模拟，由于其可以模拟铸造中的旋转等的操作，

使其同样可以用于ＣＺ法生长模拟。使用ＰｒｏＣＡＳＴ
软件模拟 ＣＺ法的过程中，对于晶体内部的凝固过
程和残余应力的分布有较好的模拟效果，但缺少

模拟 ＣＺ法相关的模块，且不能很好的反映提拉产
生的影响，造成热场和温度梯度的模拟与实际相

差较大，也不能很好的反应固液界面的情况和微

观缺陷。

３７　各模拟软件的对比
将上述模拟软件的各项性能作对比，对比结果

如表１所示。
表１　模拟软件性能对比

Ｔａｂ．１Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｔｗａｒｅｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ

软件名称 Ａｎｓｙｓ ＣＧＳｉｍ ＣＯＭＳＯＬ ＦＥＭＡＧ Ｆｉｄａｐ ＰｒｏＣＡＳＴ

开发商
美国

Ａｎｓｙｓ公司
俄罗斯

ＳＴＲ公司
瑞典

ＣＯＭＳＯＬ公司
比利时

ＦｅｍａｇＳｏｆｔ公司
美国

Ｆｌｕｅｎｔ公司
美国

ＵＥＳ公司

电感加

热应用

电磁场与温度场

耦合

设有独立选项可选

择电感加热或电阻

加热

提供了附加模块，

电磁领域的专业

分析功能

辐射传热计算、加

热器功率预测

可以用于模拟各

种加热过程

拥有电磁感应分析

模块

固液界面

的状态

提供了基本的可视

化工具

能够对晶体生长过

程的固液界面进行

分析

使用基于场的方

法将自由液面表

征为水平集或相

场函数的等值面

可以模拟晶体生

长过程中的流体

流动问题

可以得到生长中

固 液 界 面 演 变

过程

可以对充型、凝固、

冷却过程提供模拟

常用生长

方法

可编组模块适用各

类方法

直拉法、垂直布里

奇曼法、定向凝固

法等

直拉法、气相沉积

法等

直拉法、区熔法、

定向凝固法等

垂直布里奇曼法、

区熔法等

低压铸造、压力铸

造、离心铸造等

优势

能够在组件和系统

的整体框架上完美

地复现实际中的物

理系统，得到应力、

温度等其他参考

值，功能强大

针对包括热传输、

热对流、固液界面

形状、热应力、位

错、晶体缺陷等在

内的晶体生长问题

进行数值分析

优异的多物理场

耦合和网格划分

功能，具有强大的

求解器，可加入任

意偏微方程，扩展

性较强，与 Ｍａｔｌａｂ
有接口，

可对整个提拉过

程进行模拟；稳态

模拟、时变模拟，

气体流动计算；２Ｄ
熔体流动和气体

流动；点缺陷的动

态分布

强大的固液耦合

功能；适合模拟动

边界等复杂流动

问题；应用领域

广泛

拥有庞大的材料数

据库，操作简便、工

艺简单，能够满足

工艺生长需求，可

反向求解

缺点

模型自由度高、成

本高、学习困难、资

源有限，存在与网

格划分相关的一些

挑战，可能会遇到

与旧系统或遗留数

据的兼容性问题

当长径比低、直径

大于４００ｍｍ时，模
拟计算较为困难，

即难以进行引晶、

放肩阶段的热场模

拟，不利于大尺寸

单晶的生长模拟

过程

在模型较大时计

算速度相对较慢，

部分情况下会出

现内存溢出等错

误；需要一定的数

学和工程基础

对于生长大尺寸

的单晶，如直径

３００ｍｍ的硅棒，
软件易出现收敛

时间长、报错或不

收敛等问题

适用场景宽泛，缺

少针对性的生长

方法模块

主要用于模拟铸造

法生长，可扩展性

较差，出错率较高，

没有用于直拉法的

模块

ＩｎＳｂ
生长适用

缺少直接用于感应

加热的模块

拥有独立的感应加

热和旋转提拉模块，

二维建模简便

适用于温度梯度

模拟，不能模拟动

边界状态

拥有独立的感应加

热和旋转提拉模

块，二维建模简便

缺少直接用于直

拉法的模块

缺少直接用于直拉

法的模块
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４　总结与展望
本文结合ＩｎＳｂ生长过程的特点对常见的晶体

生长模拟软件进行了总结和分析，对比了不同软件

之间的优缺点以及ＩｎＳｂ单晶生长适用情况，为后续
ＩｎＳｂ单晶生长的计算机模拟仿真工作打下良好的
基础。未来可用于晶体生长热应力以及固液界面形

状分析，通过调整生长参数来减少缺陷的产生并抑

制分凝效应造成的成分分布不均匀，得到性能更加

优异的大尺寸ＩｎＳｂ单晶。
但是因为ＩｎＳｂ单晶生长传热机制的主体为热

对流传热，受限于二维模拟过程中的局限性，并不能

表现完整准确的传热过程，因此未来将尝试更适用

于热对流的三维模拟软件，实现对热场环境更精准

的模拟，缩小计算机模拟与实际生长之间的差距。
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