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Разработка методики расчета температурных и термоупругих полей в процессе роста сапфира
Ю.В. Клунникова
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Институт нанотехнологий, электроники и приборостроения, Таганрог
Аннотация: В статье представлена методика расчета температурных и термоупругих полей в процессе роста кристаллов сапфира методом горизонтальной направленной кристаллизации. Реализация предложенной методики позволяет с помощью вычислительного эксперимента провести анализ изменений температурных и термоупругих полей в кристалле, зависящих от пространственных и геометрических характеристик нагревателей, и на основании анализа провести перераспределение дефектов в сапфире, тем самым повысив качество выращиваемых кристаллов.
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Одним из важных факторов, влияющих на качество кристаллов и производительность процесса выращивания из расплава, является распределение температуры в кристаллах в процессе их выращивания. Метод горизонтальной направленной кристаллизации (ГНК) позволяет получать кристаллы сапфира большого сечения. В случае выращивания кристаллов сапфира методом ГНК возникают дополнительные трудности из-за сложной геометрии тепловой зоны и возросшей роли излучения в переносе тепла внутри кристалла сапфира. Уровень термонапряжений и концентрацию дислокаций в кристаллах можно снизить на 10 – 15 % путем изменения конфигурации и температуры тепловой зоны. Следовательно, проблема управления температурными и термоупругими полями в кристаллах сапфира в настоящее время является актуальной.

Для проектирования и оптимизации ростовой установки для выращивания монокристаллов сапфира может быть использован метод вычислительного эксперимента с целью анализа температурных и термоупругих полей в кристалле сапфира. Расчеты по проектированию нагревателей установки для роста сапфира должны быть выполнены с учетом полей деформаций, перемещений и напряжений в кристалле. Таким образом, математическое моделирование и расчеты должны проводиться для всех уравнений, входящих в систему (уравнения теплопроводности и термоупругости).
Уравнения термоупругости и теплопроводности [1-15] для учета влияния температур в процессе роста кристаллов сапфира на уровень термоупругих напряжений в кристалле записываются в виде:
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 – компоненты перемещения; 
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 – коэффициент объемного теплового расширения;
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 и 
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 – коэффициенты Ламе; 
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 – компоненты объемных сил, 
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– коэффициент теплопроводности, 
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 – текущая температура, 
[image: image14.wmf]D

 – оператор Лапласа.
Для моделирования внутренних термоупругих напряжений в процессе получения сапфира требуются граничные условия, имеющие обобщенный вид. Автором определены граничные условия для системы уравнений (1) в виде следующих соотношений для температур:
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и для перемещений
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где σ – постоянная Стефана-Больцмана; β – коэффициент излучения кристалла, расплава, шихты QUOTE r ; Thot – функция, задающая распределение температуры на кристаллизаторах; 
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Разработана методика расчета температур, перемещений, деформаций, напряжений в процессе получения кристаллов сапфира методом ГНК на основании уравнений (1) и граничных условий (2) – (6).

1. Ввод исходных данных: длина, высота и ширина тигля, плотность, теплопроводность, удельная теплоемкость материалов, коэффициенты Ламе и ряд других.

2. Расчет распределения температур в процессе получения кристаллов сапфира.

2.1. Расчет погрешности температур по выражению:
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где 
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 – температура, рассчитанная на r-1 шаге; 
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 – температура, рассчитанная на r шаге; 
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¢

 – относительная погрешность r шага.

2.2. Сравнение погрешности, рассчитанной в пункте 2.1 с заданной 
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0 то переход в пункт 2, иначе в пункт 2.3.

2.3. Расчет градиентов температур в процессе получения кристаллов сапфира методом наименьших квадратов.

3. Расчет перемещений в первом приближении в процессе получения кристаллов сапфира.

3.1. Расчет погрешности перемещения по выражению:
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где 
[image: image30.wmf](
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 – перемещение, рассчитанное на n-1 шаге; 
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n
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 – перемещение, рассчитанная на n шаге; 
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¢

¢

 – относительная погрешность n шага.

3.2. Сравнение погрешности, рассчитанной в пункте 3.1 с заданной 
[image: image33.wmf]D
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0. Если 
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0 то переход в пункт 3, иначе в пункт 3.3.

3.3. Расчет градиентов перемещений методом наименьших квадратов и решение уравнения термоупругости с учетом градиентов перемещений.
3.4. Расчет погрешности перемещений, полученных с учетом градиентов перемещений, в соответствии с выражением:
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где 
[image: image37.wmf](
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 – перемещения с учетом градиентов перемещений, рассчитанные на m-1 шаге; 
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 – перемещения с учетом градиентов перемещений, рассчитанные на m шаге; 
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 – относительная погрешность m шага.
3.5. Сравнение погрешности, рассчитанной в пункте 3.4 с заданной 
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0 то переход в пункт 3.3, иначе в пункт 4.

4. Расчет деформаций в процессе получения кристаллов сапфира на основе полученных перемещений.
5. Расчет напряжений в процессе получения кристаллов сапфира на основании полученных деформаций.
6. Вывод результатов.
Для реализации представленной методики проведено трехмерное численное моделирование распределения температур, перемещений, деформаций и термоупугих напряжений на различных стадиях роста кристаллов сапфира методом контрольных объемов на неструктурированной сетке с учетом распределения температур в процессе роста кристаллов сапфира.
Таким образом, разработана методика моделирования и трехмерная численная модель для расчета полей температур, перемещений, деформаций и напряжений на различных стадиях роста сапфира методом горизонтальной направленной кристаллизации, что позволяет с помощью вычислительного эксперимента провести анализ изменений температурных и термоупругих полей в кристалле, зависящих от пространственных и геометрических характеристик нагревателей, и на основании анализа провести перераспределение дефектов в сапфире, тем самым повысив качество выращиваемых кристаллов.

Результаты получены с использованием оборудования Научно–образовательного центра «Лазерные технологии», Центра коллективного пользования и Научно-образовательного центра «Нанотехнологии», Института нанотехнологий, электроники и приборостроения Южного федерального университета (г. Таганрог).

Статья написана в рамках выполнения проекта ФЦП Россия № 14.587.21.0025. Уникальный идентификатор проекта RFMEFI58716X0025.
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