— Raport stiintific —

Etapa 1: Modelarea transportului de cildura intr-o configuratie de tip
Czochralski pentru cresterea cristalelor de siliciu

Activitatea 1.1: Dezvoltarea unui model 3-dimensional de convectie (convectie,

difuzie) pentru o configuratie Czochralski utilizind programul de simulare
STHAMAS3D

Primul pas pentru studierea fenomenelor de transport intr-o instalatie de tip Czochralski
pentru cresterea cristalelor il reprezinta definirea unui sistem solid-lichid pentru o astfel de
configuratie. Pentru realizarea modelarilor numerice se utilizeaza programul de simulare
STHAMASS3D, software ce a fost deja validat de rezultate experimentale pentru sisteme de tip
Czochralski pentru cresterea Siliciului [1], [2].

Domeniul de calcul consta din doua zone, cristal si topitura asa cum se vede in Fig. 1.
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Figura 1. Reprezentarea schematica a geometriei de tip Cz utilizata in modelarea numerica

Modelul numeric tridimensional este format dintr-un cristal cilindric cu diametrul de
aproximativ 200 mm si o inaltime de 4 cm. Creuzetul ce contine topitura are o forma emisferica

cu un diametru de 490 de mm si o indltime de 11,8 cm.



Procedura de discretizare a programului de simulare STHAMAS3D se bazeaza pe
metoda volumului finit. Pentru descriere curgerilor turbulente in STHAMAS3D se foloseste o
combinatie intre schema cu diferente finite inainte (UDS) si schema cu diferente centrate (CDS)
pentru interpolarea fluxurilor convective. Pentru corectiile de presiune se aplica algoritmul
SIMPLE, iar pentru rezolvarea integralelor de timp se utilizeazd metoda Euler implicita.
Reteaua bloc-structuratd neortogonald utilizatd pentru modelarea numerica a geometriei este
impartitd in 11 blocuri formate din volume de control asa cum se vede in Figura 2(a), cu 5 din
aceste blocuri fiind utilizate pentru discretizarea domeniului de calcul corespunzator cristalului

(Figura 2(b)), iar 6 blocuri sunt utilizate pentru discretizarea topiturii (Figura 2(c)).

(b) cristal

(a) vedere de ansamblu (c) topitura

Figura 2. Domeniul de calcul bloc structurat utilizat in modelarile numerice ale geometriei
Czochralski

Modelul matematic utilizat pentru descrierea unui fluid incompresibil este compus din
ecuatiile Navier-Stokes:

e ccuatia de conservare a masei:

e ccuatia de conservare a impulsului:



e ccuatia de transport a caldurii:

oT
pCp = V(kVT) = pC,HVT

e ccuatia pentru difuzia de impuritéti:

0 YDV — v
at— C vvce

unde ¥ este viteza fluidului, p densitatea fluidului, p este presiune, C, este capacitatea calorica
iar k reprezinta conductivitatea termica. Pentru ecuatia de difuzie a impuritatilor, se mai adauga
doua variabile: C concentratia de impuritati si D coeficientul de difuzie al dopantilor in topitura

Termenul de fortd din ecuatia de conservare a impulsului este dat de aproximatia
Boussinesq:

ﬁ = _pTrefg)(T - Tref)

unde g este acceleratia gravitationala.

La nivelul interfetei solid-lichid se ia in considerare generarea de caldura latenta pentru
viteza de crestere a cristalului, Vg, fixati, pentru aceste studii, la 2-10° m/s:

ksVT|sk VT|, = psvyAH

unde ks si ki sunt conductivitatea termica in solid, respectiv in lichid, iar 4H este caldura latenta.

Conditiile pe frontiera pentru temperaturd sunt adaptate dintr-o modelare numerica 2D
globale a unei geometrii cu dimensiuni similare, realizata la Institutul SINTEF de Materiale si
Chimie din Norvegia. Pentru a putea fixa pe frontiere profilul de temperatura preluat din
modelarea numerica bidimensionald, conditii de tip Dirichlet s-au impus pe peretele
creuzetului, pe partea laterala si cea de sus a cristalului, precum si la nivelul suprafetei libere a
topiturii. Pentru a incarca aceste conditii pe frontierd pentru temperaturd se citesc, in momentul
rularii, fisierele cru.dat, cri.dat, top.dat si respectiv, bor.dat (asa cum e indicat in Figura 1).
Fisierele contin numarul de puncte in care se fixeaza temperatura de-a lungul unei frontiere,
coordonatele fiecarui punct si temperatura fixatd in acel punct.

Pentru a studia difuzia de impuritati in topiturd, in modelul dezvoltat, s-a luat in calcul
posibilitatea de a fixa o concentratie de dopanti pe peretii creuzetului, la interfata dintre topitura
si creuzet. Pentru studiul difuziei impuritatilor de oxigen la intersectia dintre lichid si peretele

creuzetului s-a fixat concentratia de oxigen ca o functie ce depinde de temperatura [3]:

1.32 - exp(—7150/T — 6.99)
1— 132 exp(—7150/T — 6.99)

Co(T) = 0.5-10%3 -

Concentratia Co este exprimati in atomi/cm?®,

De asemenea, la nivelul suprafetei libere se ia in considerare evaporarea oxigenului[3]:



—D,VC = R(T)C
unde Do reprezinta coeficientul de difuzie al oxigenului in topitura de siliciu, iar C este
concentratia de oxigen locala la nivelul suprafetei libere. Viteza de evaporare a oxigenului se

considera a fi o functie de temperatura, astfel:

41559
R(T) =59152-107 -~ T

eXprimata in m/s.
La interfata solid-lichid se ia in considerare segregarea impuritatilor:
psDsVCls — pLDLVC|, = ps(1 — ko)vyCy

DL si Ds reprezinta coeficientii de difuzie in topitura si in cristal, iar ko este coeficientul de
segregare. Pentru a se seta o conditie de flux zero la nivelul interfetei solid-lichid, coeficientul
de difuzie al impuritatilor in solid trebuie fixat la 0, iar coeficientul de segregare, ko, Se va egala
cu 1.

Initial, in topiturd, se considera a avea o concentratie de impuritati nula.

Proprietatile de material ale topiturii si cristalului de siliciu utilizate in modelul numeric

dezvoltat sunt date in Tabelul 1.

Parametru _ _ Valoare Unitatea de
Cristal de Si Topitura de Si masura
Conductivitatea termica, ks | 22 66.5 W/m-K
Caldura specifica, Cp 927 911 J/kg' K
Densitatea, p 2330 2570 kg/m?®
Temperatura de topire, Tm 1685 1685 K
Viascozitatea, 7 - 0.0008 kg/m.s

Tabelul 1. Proprietatile de material ale siliciului

Viteza pe peretele creuzetului se aproximeaza cu ajutorul vitezei de rotatie a creuzetului,
Wcru:
V= 2MWey XT
iar la nivelul interfetei solid-lichid, pentru calculul vitezei se ia in considerare viteza de rotatie
a cristalului, weru:
U= 2MWery XT
Modelul numeric dezvoltat in cadrul acestei activitati va fi utilizat pentru modelarile

numerice propuse in acest proiect.



Activitatea 1.2: Studiul influentei gradului de rafinare al retelei de calcul
asupra fluctuatiilor de temperatura

In general, intr-0 instalatie Czochralski pentru cresterea cristalelor, pentru a obtine un
lingou, creuzetul si cristalul se rotesc in directii opuse. Pentru a pune in evidenta influenta pe
care gradul de rafinare al retelei il are asupra fluctuatiilor de temperatura s-a ales un studiu de
caz cu o viteza de rotatie a creuzetului de 4 rpm si o viteza de rotatie a cristalului de -10 rpm.

O problema importantd pentru calitatea modelarilor numerice o reprezintd alegerea
retelei de calcul. O rafinare a retelei este necesara pentru a rezolva straturile limitd. Pentru a
calcula valoarea stratului limita s-au definit cateva marimi caracteristice [4]:

e lungimea caracteristica, L, s-a ales a fi raza creuzetului:
L=D.,, =0245m
e viteza caracteristicd, U, se defineste in functie de L si de viteza de rotatie a creuzetului:
U=L"w:y

Pentru a respecta unititile de masura ale vitezei caracteristice, viteza de rotatie a
creuzetului trebuie exprimatd in rad/s in loc de rpm. Astfel ca, wg., = 4 rpm = 0.42 rad/s.
Prin urmare, viteza caracteristica va fi:

U=L"ws;y =0.245-0.42 = 0.1029 m/s

Folosind acesti parametrii si proprietdtile de material din Tabelul 1, putem calcula

numadrul Reynolds astfel:

UL
Re = pT ~ 0.81-10°

Pentru a curgere cu Re<2-10°, grosimea stratului limiti se defineste ca [5]:
L-4.64
VRe

Prin urmare, in cazul studiat in cadrul acestei activitati, statul limita va fi § =~ 4 mm.

Diferite grade de rafinare ale retelei au fost studiate pentru a determina numarul de
volume de control necesare pentru a obtine o solutie ce nu depinde de reteaua de calcul.
Simularile au inceput cu o retea grosiera cu 286625 volume de control. Acesta retea a fost apoi
rafinata ajungand astfel la 485760 de volume de control. Cele doud retele de calul sunt

prezentate n Figura 3.



(@) retea groba (b) retea rafinata

Figura 3. Prezentare de ansamblu a retelei de calcul utilizate in modelarile numerice

Un studiul detaliat al retelelor de calcul intr-o sectiune transversald (Figura 4) ne arata
cd, 1n acelasi loc de pe domeniul de calcul, apare o diferentd semnificativa intre numarul de
volume de control cuprinse in stratul limita. Pentru reteaua grosiera avem 6 volume de control
in stratul limita, in timp de pentru reteaua rafinatd, numarul de volume de control se dubleaza,
Figura 4(b) indicand ca, pe o lungime de 4 mm, avem 12 volume de control.

De asemenea, comparand Figura 4(a) cu Figura 4(b) observam ca latimea fiecarui volum
de control este mai micd in cazul retelei rafinate, ceea ce va duce la un numar mai mare de
puncte de retea in apropiere de marginea creuzetului, iar acest lucru va duce la o mai bund

aproximatie a solutiei numerice.
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Figura 4. Sectiune transversala (stanga) si strat limita (dreapta) pentru doua grade de
rafinare a retelei

In plus, pentru a studia influenta pe care gradul de rafinare a retelei il are asupra
fluctuatiilor de temperatura in apropierea interfetei solid-lichid, 10 puncte monitor au fost alese
pentru a inregistra evolutia in timp a temperaturii. Aceste puncte monitor sunt notate in Figura
1 cu MP1-MP10. Primele 5 puncte monitor sunt situate la 5 mm sub interfata, la o inaltime de
11,3 cm. Ultimele 5 puncte sunt la o indltime de 10,8 cm, 10 mm sub interfata solid-lichid.

Pentru discutiile ce urmeaza ne vom concentra atentia asupra punctelor MP1, MP3 si MP5



dispuse asa cum se vede 1n Figura 1. Simularile au fost efectuate utilizand vitezele de rotatie
pentru creuzet si cristal mentionate anterior (®cru = 4 rpm $i @cry = -10 rpm, respectiv) si s-au

extins pe 300 s, in timp real.

Se observa din Figura 5 ca, pentru MP1, situat pe axa de simetrie a cristalului, chiar sub
interfata solid lichid, valorile de temperatura sunt mai mici decét in cazul celorlalte doua puncte
monitor. Se observa, de asemenea, ca pentru toate cele trei puncte variatiile de temperatura
sunt mai mici in cazul retelei grosiere comparativ cu reteaua rafinata. Acest lucru se datoreaza
faptului ca, in timp, avem mai multe varfuri de temperaturd in cazul retelei rafinate. Dar,
temperatura medie este mai mica in cazul retelei rafinate, comparativ cu reteaua grobi. In

medie, temperatura este de 1686,97 K pentru reteaua rafinatd si 1687,13 K pentru reteaua

grosiera.
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Figura 5. Evolutia in timp a temperaturii in trei puncte monitor situare sub interfata dintre
cristal si topiturd pe axa centrala a cristalului, MP1, si, simetric fatd de aceasta axa, MP5 si
MP3
Este de asteptat ca temperatura sa varieze mai mult in jurul interfetei de solidificare din

cauza influentei pe care o are gradientul de temperatura din cristal si datorita pierderii de energie



la nivelul interfetei libere a topiturii. Prin urmare, se poate spune ca o retea mai rafinatd poate

oferi o descriere mai buna a curgerii topiturii la nivelul interfetei.
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Figura 6. Power spectral density pentru trei puncte monitor: MP1, MP5 si MP3

Din Figura 6 se observa cd, pentru punctele situate in apropierea marginilor creuzetului,
exista o buna corelatie intre densitatea de putere spectrala intre cele doud grade de rafinare ale
retelei. Frecventele dominante se formeaza in apropierea vitezei de rotatie a creuzetului. In
cazul punctului central, pentru reteaua rafinata, se observa o micad deplasare a maximului
frecventei catre dreapta.

Sectiunile verticale prezentate In Figura 7 aratd ca, avem o convectie puternica sub
interfata solid-lichid. Figura 7(b) pune in evidenta faptul ca reteaua rafinata surprinde mai multe
detalii ale curgerii topiturii atat la nivelul suprafetei libere cat si la marginea creuzetului
observandu-se o indesire a izotermelor 1n aceste zone.

Sectiunile orizontale din topiturd, situate la o inaltime de 11,3 cm de la baza creuzetului
indica faptul ca pentru ambele retele considerate in acest studiul gradientul de temperatura
radial este similar cu exceptia zonei centrale. in Figura 8 se observa ca, in zona aflati sub

interfata de solidificare, pentru reteaua rafinatd avem o variatie mai mare de temperatura, insa



diferenta de temperaturad dintre cele doua retele nu este semnificativa, profilul de temperatura

fiind aproape la fel pentru cele doua retele.
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Figura 7. Campul de temperatura vertical (stdnga) si orizontal (dreapta) pentru doua grade
de rafinare a retelei
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Figura 8. Profil de temperatura de-a lungul unei sectiuni orizontale aflate la 5 mm sub
interfata de solidificare



Bazandu-ne pe aceste observatii, reteaua rafinatd, contindnd 485760 de elemente de

retea, va fi utilizata pentru realizarea urmatoarelor activitati propuse in acest proiect.
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