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垂直 Ｂｒｉｄｇｍａｎ法生长氟化钙晶体的数值分析

姚　静１，２，周　海１，卢一民１，万汉城１，王晓阳１，２，李　建１，２
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摘　要：利用Ｆｌｕｅｎｔ软件，模拟计算了垂直Ｂｒｉｄｇｍａｎ法大尺寸氟化钙晶体生长的具体过程，研
究了晶体生长过程中的热传递和熔体对流传热，分析了固相、液相和坩埚的热导率的差异对坩

埚中心轴的轴向温度分布和轴向温度梯度以及界面处的径向温度分布和径向温度梯度的影

响。分析结果表明：熔体对流传热的效果随晶体生长的不断进行逐渐减弱；固相、液相和坩埚

的热导率的差异对坩埚中心轴的轴向温度分布和轴向温度梯度以及界面处的径向温度分布和

径向温度梯度有重要影响；晶体的结晶速度和坩埚的下降速度存在不一致性。
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１　引　言
目前氟化钙（ＣａＦ２）晶体的制备已经受到广泛

的关注［１－５］，制备氟化钙（ＣａＦ２）晶体的方法有很
多，但是垂直 Ｂｒｉｄｇｍａｎ法仍是最重要的方法之一。
保持一个平的或微凸的固－液界面对晶体质量尤为
重要，影响固－液界面形状的因素包括材料的热导
率、生长速率、温度场分布和坩埚的形状等。数值模

拟为研究这些因素对界面形状的影响，提供了一个

既经济又省时的方法，并且数值模拟结果可以为优

化试验工艺参数提供依据。国外 Ｓｔｅｌｉａｎ、Ｂａｒｖｉｎｓｃｈｉ
等［６－９］数值模拟分析了温度场分布、固 －液界面形
状、热传递和熔体对流传热等对晶体质量的影响。

本文结合自主改造的垂直 Ｂｒｉｄｇｍａｎ法晶体生
长炉，利用Ｆｌｕｅｎｔ软件模拟计算了垂直 Ｂｒｉｄｇｍａｎ法



生长氟化钙（ＣａＦ２）晶体的具体过程。本文仅把坩
埚和物料作为一个整体模拟计算，考虑生长过程中

的热传递和熔体对流换热。

２　物理模型和控制方程
２１　物理模型

本文所研究的垂直 Ｂｒｉｄｇｍａｎ法的晶体生长系
统包括高温区、梯度区和低温区三个温区。在生长

过程中，圆锥型石墨坩埚将依次通过高温区、梯度区

和低温区来完成晶体的生长，氟化钙晶体的结晶过

程在温度梯度区内完成。具体的氟化钙的物性参数

和石墨坩埚的物性参数分别列于表１和表２。
表１　氟化钙（ＣａＦ２）的物理性质

［８］

Ｔａｂ．１　ＰｈｙｓｉｃａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＣａＦ２
［８］

物理性质 材料 数值 单位

密度（ρ）

ＣａＦ２（ｓ） ３２００

ＣａＦ２（ｌ） ３２００

Ｇｒａｐｈｉｔｅ １７００

ｋｇ／ｍ３

热导率（ｋ）

ＣａＦ２（ｓ） ２

ＣａＦ２（ｌ） ０４

Ｇｒａｐｈｉｔｅ ５０

Ｗ／（ｍ·Ｋ）

热熔（Ｃｐ）

ＣａＦ２（ｓ） ８００

ＣａＦ２（ｌ） ８００

Ｇｒａｐｈｉｔｅ ２０５０

Ｊ／（ｋｇ·Ｋ）

动力学粘度（μ） ＣａＦ２（ｌ） ００１２ ｋｇ／ｍｓ

热膨胀系数（β） ＣａＦ２ ２×１０－５ Ｋ－１

熔化热（ΔＨ） ＣａＦ２ ３２００００ Ｊ／ｋｇ

熔点（Ｔｍ） ＣａＦ２ １６５３ Ｋ

表２　垂直Ｂｒｉｄｇｍａｎ生长系统的参数
Ｔａｂ．２　Ｏｐｅｒａｔｉｎｇｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒ
ｖｅｒｔｉｃａｌｂｒｉｄｇｍａｎｓｙｓｔｅｍ

参数 数值 单位

坩埚内径（Ｒ） １００ ｍｍ

坩埚厚度（ｄ） ２ ｍｍ

坩埚长度（Ｌ） ３００ ｍｍ

上加热体长度（Ｌｈ） ５００ ｍｍ

下加热体长度（Ｌｃ） ３００ ｍｍ

温度梯度区长度（Ｌｇ） ５０ ｍｍ

坩埚锥形底部的张角（θ） ９０ （°）

氟化钙的物性参数决定垂直 Ｂｒｉｄｇｍａｎ法生长
其晶体的拉伸速度十分缓慢，坩埚的下降速度约为

１ｍｍ／ｈ。对于本系统而言，经计算表明［１０］，晶体生

长的时间尺度为１１×１０６ｓ，热传导的时间尺度为

６７×１０５ｓ，而对流传热的时间尺度为７１ｓ，因而
热传导的时间尺度快于晶体生长的时间尺度一个数

量级，对流传热的时间尺度快于晶体生长的时间尺

度六个数量级，可采用准稳态分析来模拟计算晶体

生长过程。本文的计算区域只包含石墨坩埚和坩埚

内的物料部分，计算过程中采用的物理模型如图１
所示。
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图１　垂直Ｂｒｉｄｇｍａｎ晶体生长系统坩埚的

物理模型和某一时刻的温度曲线函数

Ｆｉｇ１　Ｐｈｙｓｉｃａｌｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎｏｆｖｅｒｔｉｃａｌｂｒｉｄｇｍａｎｓｙｓｔｅｍ

ｏｆｃｒｙｓｔａｌｇｒｏｗｔｈａｎｄｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｐｒｏｆｉｌｅａｔａｔｉｍｅ

２２　控制方程及边界条件
熔体为不可压缩流体，假定流动为层流流动，应

用准稳态模型，其流动满足二维轴对称柱坐标下的

纳维－斯托克斯（ＮａｖｉｅｒＳｔｏｋｅｓ）方程：

ｕｒ
ｕｒ
ｒ
＋ｕｚ
ｕｒ
ｚ

＝－１
ρ
ｐ
ｒ
＋μ
ρ
１
ｒ

ｒｒ

ｕｒ
( )( )ｒ －

ｕｒ
ｒ２
＋
２ｕｒ
ｚ[ ]２ （１）

ｕｒ
ｕｚ
ｒ
＋ｕｚ
ｕｚ
ｚ

＝－１
ρ
ｐ
ｒ
＋ｇβ（Ｔ－Ｔ０）＋

μ
ρ
１
ｒ

ｒｒ

ｕｚ
( )( )ｒ ＋

２ｕｚ
ｚ[ ]２
（２）

熔体的密度假定为常数，取坩埚的右半部分作

为计算区域，其流体的连续性方程：

ｕｒ
ｒ＋
ｕｒ
ｒ
＋
ｕｚ
ｚ
＝０ （３）

熔体中的能量控制方程为：

ρ１Ｃｐ，１（
→ｕ·）Ｔ＝ｋ１

２Ｔ （４）
晶体中的能量控制方程为：

ｋｓ
２Ｔ＝０ （５）

坩埚中的能量控制方程为：

ｋｇ
２Ｔ＝０ （６）
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上述式中，ｕｒ和ｕｚ为径向和轴向的速度分量；ρ为流
体密度；μ为动力学粘度；β为热膨胀系数；ｋ１、ｋｓ和
ｋｇ分别为熔体、固体和坩埚的热导率； 为梯度算
子；Ｃｐ，ｌ为熔体的比热容。

固－液界面、对称轴（ｒ＝０）和熔体流场的坩埚
内壁均采用无滑移边界条件［１１］，而熔体流场的上表

面采用自由表面边界条件。

温度边界条件［１２］：坩埚上表面的温度为常量；

坩埚下表面的温度为常量；坩埚的右边界为施加的

温度函数曲线；对称轴（ｒ＝０）处为绝热边界条件。
３　数值模拟结果分析

应用准稳态模型模拟计算出坩埚内的温度场和

流场，图２和图３分别为生长过程中三个不同时期
（生长初期、生长中期、生长末期）的等温线和流线。

图２中的（ａ）、（ｂ）、（ｃ）分别代表生长初期、生长中期
和生长末期三个生长阶段的温度场。图２（ａ）中，等
温线在固相和液相区均凸向液相区，在固－液界面处
等温线的曲率出现最大值，这是由于氟化钙熔体、晶

体和石墨坩埚的导热率不同造成的［１３］。由于固－液
界面处存在较大的曲率，导致在界面处有较大的径向

温度梯度，有利于热量从石墨坩埚向外导出。图２
（ｂ）中等温线在液相区仍凸向液相，曲率的最大值仍
出现在固－液界面处。但在固相区的等温线由凸向
液相逐渐变为平坦。图２（ｃ）中，液相区和固相区的
等温线基本是平坦的，只在界面处存在一个较小的曲

率。为了表征固－液界面的弯曲程度，定义一个量纲
一的量，凸度Ｃ定义为坩埚中心与坩埚边界处界面的
纵坐标之差和晶体半径的比值。在生长的三个阶段

中，凸度Ｃ呈现逐渐减小的趋势，生长初期、生长中期
和生长末期的凸度Ｃ分别为０９５０、０７８２、００５２。

图２　不同生长时期的固－液界面

位置和等温线分布

Ｆｉｇ２　Ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｇｒｏｗｔｈｓｔａｇｅｓｏｆｔｈｅｓｏｌｉｄｌｉｑｕｉｄ

ｉｎｔｅｒｆａｃｅｌｏｃａｔｉｏｎａｎｄｉｓｏｔｈｅｒｍｓｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

图３　不同生长时期的固－液界面位置和流线分布

Ｆｉｇ３　Ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｇｒｏｗｔｈｓｔａｇｅｓｏｆｔｈｅｓｏｌｉｄｌｉｑｕｉｄ

ｉｎｔｅｒｆａｃｅｌｏｃａｔｉｏｎａｎｄＳｔｒｅａｍｌｉｎｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

图３中的（ａ）、（ｂ）、（ｃ）分别代表生长过程中三
个不同时期的流场。图３（ａ）中，晶体生长处于初
期，三个轴对称的流胞位于液相区。位于最上部的

流胞呈顺时针流动，产生的原因是坩埚热传递的边

界效应。这个流胞的强度较弱，并不显著地影响熔

体的对流传热。位于中间的流胞呈逆时针流动，是

热量从坩埚壁进去到熔体的主要驱动力。流速的最

大值为１１２×１０－７ｍ／ｓ。在靠近界面上方，流胞的
形状变得不规则，呈顺时针流动，并驱动着由凝固释

放的热量通过对流方式进入熔体区。由于晶体的尺

寸较大（直径为２００ｍｍ），在中心轴附近出现一个顺
时针流动的流胞。图３（ｂ）中，在生长中期时，最上
面微弱的流胞消失，界面上方的流胞的形状趋于规

则。图３（ｃ）中，在生长末期时，仅存在一个微弱的
流胞，此时热传导为主要的传热方式。

影响晶体中心轴的轴向温度分布和轴向温度梯

度的因素很多，随着坩埚在炉子中不断地下降，固

相、液相的长度和热导率等的不同，这些因素都会影

响晶体中心轴的轴向温度分布和轴向温度梯度。坩

埚中心轴的轴向温度分布和轴向温度梯度如图４、
图５所示。生长的三个时期中，温度梯度的突变均
发生在固－液界面处。在界面附近，液相区的温度
梯度均大于固相区的温度梯度，这是由于固相的热

导率远大于液相的热导率所导致的（如表１所示）。
在固－液界面附近，生长中期的温度梯度大于生长
初期的，生长末期的温度梯度又大于生长中期的。

在界面附近的温度梯度越小，固 －液界面的凸度
越大。

界面处的径向温度分布和径向温度梯度如图

６、图７所示。图６中，晶体生长的三个时期，坩埚边
缘处的温度均高于中心轴处的温度，这是由于物料
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的热导率与坩埚的热导率的差异所导致的。在生长

初期和生长中期，界面处的温度分布均呈近似抛物

线状，但在生长末期，由于边缘效应的影响，在近中

心轴处，温度分布较为平坦。图７中，生长初期和生
长中期的温度梯度均大于零，且随ｒ的增大，界面处
径向的温度梯度呈逐渐增大的趋势。但是生长末期

的径向温度梯度在 ｒ的固定值处呈小于零的情况，
并当ｒ增大到一定值时，界面处的径向温度梯度迅
速增大，并保持为正值。在坩埚内壁边界处，生长初

期的径向温度梯度小于生长中期的，生长中期的径

向温度梯度又小于生长末期的。

图４　坩埚中心轴的轴向温度分布

Ｆｉｇ４　Ａｘｉａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｐｒｏｆｉｌｅａｌｏｎｇｔｈｅｃｅｎｔｅｒｌｉｎｅｏｆｔｈｅｃｒｕｃｉｂｌｅ

图５　坩埚中心轴的轴向温度梯度

Ｆｉｇ５　Ａｘｉａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｇｒａｄｉｅｎｔｐｒｏｆｉｌｅａｌｏｎｇ

ｔｈｅｃｅｎｔｅｒｌｉｎｅｏｆｔｈｅｃｒｕｃｉｂｌｅ

图６　界面处的径向温度分布

Ｆｉｇ６　Ｒａｄｉａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｐｒｏｆｉｌｅａｔｔｈｅｓｏｌｉｄｌｉｑｕｉｄｉｎｔｅｒｆａｃｅ

图７　界面处的径向温度梯度

Ｆｉｇ７　Ｒａｄｉａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｇｒａｄｉｅｎｔｐｒｏｆｉｌｅａｔｔｈｅｓｏｌｉｄｌｉｑｕｉｄｉｎｔｅｒｆａｃｅ

晶体的生长速度和坩埚的下降速度存在不一

致性，造成这一现象的因素很多，固相和液相的热

导率和界面处的温度梯度的差异是重要的因素之

一。如表 １中，固相的热导率是液相热导率的 ５
倍。固相和液相热导率的不同，影响了固 －液界
面处的温度梯度，最终导致生长速度与坩埚下降

速度的不一致。在不同时期，固 －液界面与中心
轴的交点和物料凝固比例的关系如图８所示。随
着凝固比例的不断升高，固 －液界面与中心轴的
交点值也有所增加，验证了结晶速度和坩埚下降

速度的不一致性。

图８　结晶界面在轴线上的位置图
Ｆｉｇ８　Ｐｏｓｉｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍｏｆｓｏｌｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎｉｎｔｅｒｆａｃｅｏｎｔｈｅａｘｉｓ

４　结　论
通过数值模拟的方法模拟计算了垂直Ｂｒｉｄｇｍａｎ

法生长氟化钙（ＣａＦ２）晶体的具体过程，应用准稳态
模型模拟计算出坩埚内的温度场和流场。模拟计算

结果表明：在生长的三个不同时期，固相和液相的等

温线均凸向液相区，在固 －液界面处等温线的曲率
出现最大值；凸度 Ｃ呈现逐渐减小的趋势，生长初
期、生长中期和生长末期的凸度 Ｃ分别为 ０９５０、
０７８２、００５２；熔体对流传热的效果随晶体生长的不
断进行逐渐减弱；固相、液相和坩埚的热导率的差异

是坩埚中心轴的轴向温度分布和轴向温度梯度以及

界面处的径向温度分布和径向温度梯度的重要影响
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因素；晶体的结晶速度和坩埚的下降速度存在不一

致性。
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