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 计算条件 

• 500核浪潮高性能计算工作站 

• 自主开发的晶体生长模拟程序 

• 商业通用流动传热分析软件 

 实验条件 

• 太阳能晶硅制备与加工综合实验平台 

 学科交叉团队  

• 汇集有工程热物理、材料、应用化学和应用光学等

学科背景的成员 

校企合作  

• 与硅材料国家重点实验室（浙大）、太阳能光伏材

料与技术国家重点实验室（英利）有合作关系 

• 与英利、晶澳、南玻、协鑫、有能、中石油等新能

源领域世界知名企业开展紧密合作 

浪潮计算工作站群 

 研究组简介——研究基础与条件 

太阳能晶硅制备与加工试验平台 
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• 多尺度多物理场晶体生长热动力学系统的模化理论与模拟体系 

物性参数/原子扩散/点缺陷 

FEM/FVM 

Phase-field method 

FEM/FVM 

相变/晶粒生长 

微变形/位错/缺陷 

热场/流场/热应力 

局部构件 /熔体流动/相界面 

参数 

微观结构/形貌 

CFD, NHT,etc 

Phase-field method/MD 

Molecular dynamics 

工业系统/过程 

全局模拟 

大尺寸
晶体 

 不同尺度物理场的模化、基础算法和不同尺度间耦合算法开发。 

 多尺度多物理场之间的耦合作用机理。 

 研究组简介——研究方向（1） 
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 研究组简介——研究方向（2.1） 
 PV/ULSI用高效低成本晶硅材料制备过程中的科学问题与关键技术 

单晶炉热场 

高温熔体湍流涡系结构(LES) 

准单晶/多晶硅铸锭 

加热/化料/晶体生长/退火/冷却 

 多尺度多物理场耦合作用机理:   

多相, 多组分, 多物理场, 多传热方式, 

多热化学反应流动 …  

 熔体流动/热场/相变界面控制 

 杂质输运与控制 

 系统节能 

 热应力/缺陷控制 

 热场/工艺优化 

 成核/晶粒生长原理与晶界控制 

 复杂系统的建模和基础算法开发 
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 研究组简介——研究方向（2.2） 

多模具导模法制备蓝宝石带晶 

• 高效低成本LED用晶体生长过程中的科学问题与关键技术(蓝宝石、氮化镓等） 

热交换法/泡生法
制备蓝宝石晶体 

MOCVD制备GaN外延片 
(NH3与H2组分浓度分布) 

 多尺度多物理场耦合作用机理  

 熔体流动/热场/相变界面控制 

 杂质/组分输运与控制 

 系统节能 

 热应力/缺陷控制 

 热场/工艺优化 

 复杂系统建模和基础算法开发 

 不同介质中和不同表面条件下

的辐射问题： 气/液/固，透明/半透

明，镜面/灰体 …  

 热化学反应途径、流动输运与

表面反应机理 

 纳米颗粒的形核与输运机理 GaN薄膜表面微观形貌 
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 研究组简介——研究方向（3.1） 

• 复杂过程和系统的热管理和优化 

多晶硅提纯CVD反应器 

Jet 

Engine 

Ni-base 

superalloys ～
1100℃ 

A turbine 

blade 

发动机叶片的氧化与失效 
飞行器热环境模拟 
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 研究组简介——研究方向（3.2） 

• 多参数热动力学系统的多目标优化方法与应用 

热场结构参数 

工艺过程参数 

材料物性参数 

… 

遗传算法 

神经网络 

…  

晶体生长速率 

晶体形态参数 

缺陷 

杂质 

耗能 

…  
设计参数 优化算法 

优化目标 

 目标函数的构建 

 合适样本的选取 

 高速寻优算法的开发 

拟解决问题： 
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研究背景 - 硅熔体流动及其磁场控制 

Ingot Wafer slice SOG-Si Cutting 

Electrode formation P-n layer synthesis 

Casting/DS 

Silicon Particles 

Application Solar panel 

•  太阳能光伏产业链 

硅晶体质量直接影响后续加工、器件性能和成本！ 
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研究背景 - 硅熔体流动及其磁场控制 

• 晶硅生长过程中的传热传质热物理问题 

10 

单晶炉全局热场 

多晶/准单晶铸锭硅 

加热/化料/长晶/退火/冷却 

 多尺度多物理场的耦合机理:  

  多相, 多组分, 多物理场, 辐射/传导/对流

/相变多传热方式, 热化学反应流动,  …  

 熔体流动/热场/凝固界面控制 

 杂质输运与控制 

 节能问题 

 热应力/缺陷控制 

 热场/工艺设计与优化 

 成核/晶粒尺寸/晶界控制 

   … … 

多尺度多物理场复杂非线性热
动力学系统 
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研究背景 - 硅熔体流动及其磁场控制 

• 熔体对流的磁场控制 

 恒定磁场（抑制流动）：轴向磁场，水平磁场，勾形磁场 

 非恒定磁场（强化或抑制流动）：旋转磁场，行波磁场，交变磁场，电磁场 

存在问题： 磁场可调参数较多，当前研究并不系统，控制机理尚未明晰，离规模化应
用还有较大差距 

P. Rudolph and K. Kakimoto, MRS BULLETIN 34 (2009) 251. 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

• 2D/3D耦合数值模型 

二维全局热场模拟 

 辐射、对流、导热、相变 

  磁场和杂质耦合求解 

 熔体湍流的处理 

  低Re数 k-ε模型 

  热浮力对流和磁场修正 

 

熔体区域非稳态三维模拟 

 大涡模拟（LES） 

  动力模式SGS模型 

 热边界条件：2D全局模拟结果获得 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

• 贴体网格中大涡模拟技术的开发 

传统方式： 

    N-S(Cartesian)  过滤  LES(Cartesian)  坐标系变换  LES(curvilinear) 

替代方式： 

    N-S(Cartesian) 坐标系变换 NS(curvilinear) 过滤  LES(curvilinear) 

• 一般曲线网格上的动力模式亚格子应力模型的构建 

动态模型系数的求解是动力模式亚格子应力模型实施的关键 

模型1：原始速度形式的动力模式Smagorinsky模型（物理空间） 

模型2：逆变形式的动力模式Smagorinsky模型（计算空间） 

替代模型：协变形式的动力模式Smagorinsky模型 （计算空间） 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

• 一般曲线网格上的动力模式亚格子应力模型的构建 

模型1： 

代入Germano等式 

Lilly最小二乘法求解 
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Liu LJ, Liu X, Wang Y, Int J Heat & Mass Transfer, 55（1-3）：53-60, 2012 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

• 熔体湍流模拟及其不稳定性分析 

熔体流动驱动力 

(1) 热浮力 

(2) 坩埚转动 

(3) 晶体转动 

(4) 表面张力 

(5) 氩气剪切力 

计算条件 

 计算网格：80×60×60=182000 

 时间步长：0.01 s 

      Re=1.8×105，Gr=3.2×1010  

      Ma=3.5×105, Ra=4.2×108 

熔体典型时均流动结构  

计算条件及网格  

http://www.sciencedirect.com/science?_ob=MathURL&_method=retrieve&_udi=B6V3H-4SWTWH9-1&_mathId=mml76&_pii=S001793100800224X&_issn=00179310&_acct=C000053665&_version=1&_userid=1553478&md5=01e36cb19424ee59b955ce821315c391
http://www.sciencedirect.com/science?_ob=MathURL&_method=retrieve&_udi=B6V3H-4SWTWH9-1&_mathId=mml76&_pii=S001793100800224X&_issn=00179310&_acct=C000053665&_version=1&_userid=1553478&md5=01e36cb19424ee59b955ce821315c391
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

瞬态模拟结果 

时序温度频谱分析 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

统计场模拟结果 

时均流场 时均温度场 

温度脉动分布 轴向速度脉动分布 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

坩埚转速对熔体温度脉动场的影响 

2/-8 rpm  4/-8 rpm  

6/-8 rpm  8/-8 rpm  

子午面 
温度脉动 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

坩埚转速对熔体对流脉动场的影响 

2/-8 rpm  4/-8 rpm  

6/-8 rpm  8/-8 rpm  

时序温度 
频谱分析 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

• 熔体流动不稳定性的磁场控制 

水平磁场(TMF)  

勾形磁场(CMF)  

磁场条件： 

水平磁场TMF：B=0.2 T 

计算条件： 

计算网格：250,000 

时间步长：0.01 s 

 0 0

0

/ 2

0.2

cB R x y z H

B T

     



B i j k勾形磁场CMF： 

恒定磁场抑制对流和温度脉动 

改善晶体生长条件提高晶体质量 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

瞬态场模拟结果 
无磁场 

瞬态流动结构 

TMF=0.2 T CMF=0.2 T 

瞬态温度分布 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

时均场模拟结果 

无磁场 

时均温度分布 

TMF=0.2 T CMF=0.2 T 

时均流动结构 

1687
1685

1
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9
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

脉动场模拟结果 

无磁场 TMF=0.2 T CMF=0.2 T 

子午面温度脉动分布 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

时序温度分析 

时序温度曲线 频谱分析 

  无磁场：温度随机脉动，无明显特征频率，PSD与弱湍流状态对应； 

  TMF：温度有规律的振荡，特征频率为坩埚转速的整数倍； 

  CMF：温度振荡基本消失，脉动能量非常小。 
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单晶硅生长过程中熔体流动的磁场调控 

  小结： 

结晶区的温度脉动特征区域处于晶体/熔体/气体三相点

附近； 

提高坩埚转速对结晶区的热浮力对流有明显抑制作用；  

TMF主要抑制熔体中的热浮力对流，坩埚转速引起的周期

性对流特征仍然存在； 

相同磁场特征强度下，CMF对熔体湍流的抑制能力强于

TMF，同时在结晶区提供较好的晶体生长热环境，有利于

保持晶体生长的连续性和稳定性。 
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多晶硅铸锭过程中熔体流动的磁场调控 

1  物理模型 

10 cm

5 cm

1
0

cm

TMF coils

Silicon melt

Silicon
crystal

4

2

1

3

8

5

6

10

7

9

11

13

12
1：熔体 

2：晶体 

3：石英坩埚 

4：石墨支撑板 

5-6：支撑杆 

7-10：隔热笼 

11-13：加热器 
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行波磁场原理 

  行波磁场数值模型 

麦克斯韦方程组 
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0B J 

B
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控制方程 
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Rudolph P., Journal of Crystal Growth, 2008, 310 (7-9): 1298 
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六线圈 

行波磁场发生器 

  洛伦兹力计算模型 
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2 行波磁场方向的影响 

  洛伦兹力的分布 

8 N/m
3

8 N/m
3

8 N/m
3

H=8 cm 

(左侧: TMF up;   右侧: TMF down) 

H=5 cm 

H=2 cm 

集肤深度： 01 2.2 cms f   相同的电流参数：8 A、450 Hz、60° 

29 



Xi’an Jiaotong University Xi’an Jiaotong University Xi’an Jiaotong University 

  温度与流函数分布 

1685

1706

1670



*
1706

1685

1670



*
1685

1706

1670

*



TMF up TMF down TMF none 

凝固20% 

4

4

( ) 9.59 10  kg/s

( ) 3.63 10  kg/s









   

  

3

5

( ) 1.23 10  kg/s

( ) 8.37 10  kg/s









   

  

4

4

( ) 1.11 10  kg/s

( ) 6.52 10  kg/s









   

  

左侧: 温度, 间隔1 K;    右侧: 流函数, 间隔5×10-5 kg/s 

30/86 
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  温度与流函数分布 

TMF up TMF down TMF none 

凝固50% 

1685

1694

1646



*

1685

1694

1646



*

1685

1694

1646



*

4

4

( ) 7.71 10  kg/s

( ) 2.60 10  kg/s









   

  

3

4

( ) 1.25 10  kg/s

( ) 1.91 10  kg/s









   

  

4

4

( ) 2.01 10  kg/s

( ) 8.01 10  kg/s









   

  

左侧: 温度, 间隔1 K;    右侧: 流函数, 间隔5×10-5 kg/s 

31/86 
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  温度与流函数分布 

TMF up TMF down TMF none 

凝固80% 

1685

1687

1629



1685

1687

1630



*

1685

1688

1630



*

4

4

( ) 1.7 10  kg/s

( ) 2.55 10  kg/s









   

  

3

4

( ) 1.92 10  kg/s

( ) 1.15 10  kg/s









   

  

3( ) 1.98 10  kg/s   

左侧: 温度, 间隔1 K;    右侧: 流函数, 间隔5×10-5 kg/s 

32/86 
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r/mm

H
i/m

m

50 40 30 20 10 0 10 20 30 40 50
0

10

20

30

40

50

60

70

80

90

100
TMF none

TMF up

TMF down

50%

20%

80%

  凝固界面的形状 

向上的行波磁场使

界面中心位置下移 

 

向下的行波磁场使

界面中心位置上移 

 

不同阶段影响效果

不同，对电流参数

需要不断调整 

33/86 
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18

8 N/m
3

1

1
2

8 N/m
3

1

1
6

8 N/m
3

8 A 

12 A 10 A 

3 外加电流强度的影响 

  洛伦兹力 

(左侧：大小；右侧：矢量） 34/86 
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8 A 12 A 10 A 

  温度分布与流动形态 

1685

1694



*

16
94

1685



*

16
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左侧: 温度, 间隔1 K;    右侧: 流函数, 间隔1×10-4 kg/s 

凝固界面形状 
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4 外加电流频率的影响 

  洛伦兹力 

(左侧：大小；右侧：矢量） 
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  温度分布与流动形态（电流强度相同） 
10 Hz 100 Hz 

300 Hz 900 Hz 

（左侧: 温度, 间隔1 K; 右侧: 流函数, 间隔5×10-5 kg/s） 
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  洛伦兹力 

I/A

F
L

m
a

x
/N
m

-3

4 6 8 10 12 14 16 18
-10

0

10

20

30

40

50

60

70

10 Hz

100 Hz

200 Hz

300 Hz

400 Hz

900 Hz

不同频率下，洛伦兹

力最大值随电流强度

的变化成抛物线关系 

 

频率越大，变化越陡 
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  温度分布与流动形态（洛伦兹力最大值相同） 
10 Hz & 91.8 A 100 Hz & 26.4 A   

300 Hz & 14.0 A 900 Hz & 8.0 A   

（左侧: 温度, 间隔1 K; 右侧: 流函数, 间隔2×10-4kg/s） 
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凝固界面形状 
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5 外加电流相移的影响 

  洛伦兹力 

(左侧：大小；右侧：矢量） 

30° 45° 

60° 90° 
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  温度分布与速度分布 

(左侧：温度，间隔为1 K；右侧：速度） 

30° 45° 

60° 90° 
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小结 

 行波磁场强化熔体混合；行波磁场方向对流动形态、凝固界

面形状及其附近的杂质输运影响显著。但在不同的凝固阶段影

响效果不尽相同，需随着凝固过程调整电流参数。 

 

 随着电流强度和频率增大，熔体流动加强；随着电流相移增

大，流动减弱。 
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