Raport stiintific

Obiectivul 1. Modelarea curgerii topiturii sub influenta unui camp electromagnetic special (EMF)
intr-o configuratie izotermala.

Idea principala a acestui proiect este sa obtina o rotatie a topiturii intr-un creuzet rectangular folosind o
configuratie speciala de camp electromagnetic. Creuzetul cu topitura de siliciu se plaseaza intr-un camp
magnetic vertical si un camp electric este lasat sa treaca prin topitura cu ajutorul a 2 sau mai multi electrozi.
In figura 1 sunt prezentate doua astfel de configuratii (una cu 2 si una cu 4 electrozi).
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Figura 1. Configuratii de camp electromagnetic ce urmeaza a fi investigate.

Curgerea topiturii este descrisa de ecuatiile Navier-Stokes si reflecta conservarea masei, impulsului
si caldurii pentru cazul 3-dimensional. In plus se considera aproximatia Boussinesq pentru curgerea naturala

(fo = P(TrerJd P(T —Trer)) si densitatea de forta Lorentz (fz = 7x B) pentru actiunea campului
magnetic:

Vi =0 1)
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Unde P este densitatea, [rer este temperatura de referinta, 9 este acceleratia gravitationala, & este

coeficientul de expansiune termica, / este densitatea de curent electric, B este inductia magnetica, i este
viteza topiturii, Cr este capacitatea caloricasi ¥ este conductivitatea termica.

Vitezele fluidului de-a lungul frontierelor corespunzatoare creuzetului si cristalului sunt fixate la V. =0. De-
a lungul suprafetei topiturii este impusa conditia de “suprafata libera” . Temperaturile de-a lungul peretelui
vertical lateral si la baza sunt fixate. La suprafata libera s-a aplicat un schimb radiativ cu temperatura

ambientald de T, =1713K .

La interfata lichid-solid se considera generareca de caldura latentd pentru viteza de cristalizare
considerata:

ks VT| =k VT| =u,psAH (4)
unde kg si k, reprezintd conductivitdtile termice din solid si lichid, u, este viteza de crestere setatd la 10
mm/h pentru simularile noastre si AH este caldura latenta.

Pentru calculul fortei Lorentz s-a introdus densitatea de curent indusa in topitura de campul magnetic
stationar B:

f=cr[:—?ll}+5x§) 5)
In ecuatia (5) o este conductivitatea electrica si @ este potentialul scalar obtinut in urma rezolvarii ecuatiei:
AD = V(¥ x E) (6)
Cu
vi=o, (7)

Pentru a genera un curent electric in topitura doua situatii au fost considerate: in primul rand, asa cum se
vede din figura 1a, curentul electric patrunde in topitura prin doi electrozi plasati la suprafata topiturii si
conectati la o sursa continua de tensiune. In al doilea scenariu, doua perechi de electrozi sunt folositi asa
cum se vede in figura 1.b. Electrozii se considera avand un diametru mic, astfel efectul lor asupra campului
vitezelor si temperaturii se poate neglija.

Programul STHAMAS3D a fost dezvoltat astfel incat sa permita rezolvarea numerica a modelului
matematic de mai sus. In principal a fost dezvoltata o subrutina care sa ia in considerare conditiile pe
frontiera datorate prezentei electrozilor.

Au fost realizate doua rulari test:
e una pentru configuratia cu 2 electrozi Fig.2.a, campul magnetic fiind 10 mT si curentul electric 10A

e una pentru configuratia cu 4 electrozi, Fig.2.b, campul magnetic fiind 10 mT si curentul electric 2A



(a) (b)

Figura 2. Structuri de curgere in cazul a 2 electrozi(a) si patru electrozi(b)

Se observa ca in urma aplicarii campului electromagnetic, rezulta o rotatie a topiturii, caracterizata de o
singura celula de convectie in cazul a 2 electrozi si 4 celule de convectie in cazul a 4 electrozi.

Modelul numeric dezvoltat a fost folosit pentru a studia curgerea topiturii pentru diferite valori ale
campurilor aplicate, in cazul configuratiei cu doi electrozi dispusi simetric (fig.3.).

Electrodes

lo) X
Figura3. Dispunerea electrozilor in sectiune orizontala.

Cel mai semnificativ rezultat obtinut arata ca intensitatea curentului electric este un parametru de luat in
considerare pentru controlul structurii de convectie. Astfel, se observa ca, marind intensitatea curentului
electric, structura curgerii se schimba din doua celule de convectie aproximativ simetrice, intr-o structura in
care una dintre celule devine dominanta (fig.4).
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Figura 4. Influenta intensitatii curentului electric asupra convectiei topiturii

Pentru obtinerea unei solutii reale pornind de la o solutie arbitrard folosind STHAMAS3D sunt
necesare cel putin 800 de secunde 1n timp real cu un pas de timp de 0.1 secunde. Ceea ce inseamna un efort
de calcul foarte mare pentru efectuarea de studii parametrice. De aceea, programul de simulare
STHAMAS3D a fost modificat pentru a fi rulat pe unul dintre cele mai performante supercomputere
BlueGene/P pus la dispozitie de Universitatea de Vest din Timisoara pentru efectuarea calculelor de inalta
performanta.

Supercomputerul BlueGene/P aflat la UVT are urmatoarele caracteristici:



e putere de calcul
= 1x BG/P Rack
=  CPU: 1024x Quad-Core PowerPC-450 850Mhz;
= RAM: 4GB/CPU
= inter-connect: 3D-Torus network
e sistem de stocare
= 2x 1/0O Nodes
= 2x IBM DS3524 SAN’s
HDD: 48x 320GB SAS
connectivity: 10GbE Ethernet
Rezultatele obtinute in urma rularii au fost comparate cu cele obtinute in urma rularii programului de
simulare, 1n aceleasi conditii, pe clusterul Nanosim al Facultatii de Fizica din cadrul Universitatii de Vest
din Timisoara. Nanosim este un cluster HP-AMD-Opteron 2.2 GHz (1 Gbit/s switched) cu 12 noduri de
calcul.

Geometria pe care am utilizat-o consta din topitura si cristal de siliciu si are dimensiunile de
38x38x40 cm?®. Calculele tridimensionale dependente de timp au fost realizate cu programul software
STHAMAS3D ale carui librarii si subrutine au fost adaptate pentru a rula atat pe Nanosim cat si pe
supercomputerul BlueGene/P.

Domeniul de calcul este subimpartit in doua blocuri, unul corespunzator topiturii si unul
corespunzator cristalului. Pentru fiecare bloc avem 50 de noduri pe directiile x si y si 70 de noduri pe
directia z, insemnand ca retea de calcul consta din 350.000 de volume de control.

In STHAMAS3D pentru rezolvarea ecuatiilor dependente de timp sunt necesare mai multe iteratii la
fiecare pas de timp. In fisierul de input al parametrilor se poate seta numirul maxim de iteratii ce se
efectueaza la fiecare pas de timp. Daca criteriul de convergenta este atins Tnainte de efectuarea numarului
maxim de iteratii programul trece la urmatorul pas timp. Pentru testele efectuate, timpul de rulare s-a
masurat dupa 1000 de iteratii si s-au luat in considerare 10 si 25 de pasi intermediari.

Rezultatele inregistrate pentru timpul de rulare pe cele doua sisteme de calcul sunt prezentate n
Figura 5.
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Figura 5. Timpul de rulare al programului STHAMAS3D pe diferite sisteme de calcul si in diferite
conditii

Din Figura 5 se observa ca daca la fiecare pas de timp se efectueaza 10 iteratii intermediare, timpul
de rulare pe Nanosim este de 21207,672 s, iar pe BlueGene/P este de 13048,5 s. Ceea ce inseamna ca, prin
adaptarea codului pentru a fi rulat pe BlueGene/P, se obtine o scadere a timpului total de rulare de aproape
40%.



Daca, insa, la fiecare pas de timp se efectueaza 25 de pasi intermediari, asa cum este de asteptat
timpul de calcul creste, dar si diferenta dintre timpul total de rulare inregistrat pe BlueGene/P si cel
inregistrat pe Nanosim este mai mare. In acest caz diferenta, dupa 1000 de iteratii efectuate pe
supercompuerul BlueGene/P codul este mai rapid cu 44% fatd de rularea, cu aceeasi parametri, a
programului de simulare STHAMASS3D pe clusterul Nanosim.

In cazurile prezentate mai sus, rezultatele simulirilor sunt scrise la fiecare 100 de iteratii. Este
cunoscut faptul ca scrierea datelor in fisierele de output ar putea sa consume mult timp de calcul, de aceea s-
a studiat §i un caz in care rezultatele simuldrilor au fost scrise o singura data, la sfarsitul celor 1000 de
iteratii. Valorile inregistrate in acest caz sunt marcate cu patrate in Figura 5. Se observa ca, atat pe BlueGene
cat si pe Nanosim, timpul de rulare, dupa 1000 de iteratii scade fatd de cazul in care datele se scriu si la pasi
de timp intermediari. Aceasta scadere nu este, insa, foarte semnificativa si de aceea proportia dintre timpul
de rulare inregistrat pe cele doua sisteme se pastreaza aproape la fel ca in cazurile precedente.

Pentru a valida modelul numeric, rezultatele numerice au fost comparate cu rezultatele experimentale
obtinute in experimentul model dezvoltat in cadrul obiectivului 2.

Geometria folosita in modelarea numericd constd intr-un creuzet rectangular de 7x7x5 cm® marime.
Creuzetul este umplut aliaj eutectic de GalnSn. Acest aliaj, datoritd unei temperaturi joase de topire (~11°C)
este lichid la temperatura camerei si este de obicei folosit ca model in experimente cu fluide. Proprietétile de
material folosite in modelarea numerica sunt listate in Tabelul 1:

Proprietati fizice Valoare Unitate de masura
Densitatea, p 6360 Kg/m®
Vascozitate dinamica, 2.16-10° N-s/m?
Conductivitate electrica, 3.2-10° S/m

Un curent electric este injectat in topiturd prin intermediul a doi electrozi plasati de-a lungul
diagonalei simetric fatd de punctul central, la 1/3 si 2/3 din lungimea diagonalei din coltul stanga jos, dupa
cum se poate observa si in Figura 6.

Figura 6. Reprezentarea schematica a modelului numeric

Aceastd configuratie este plasatd intr-un camp magnetic vertical. Combinatia dintre curentul electric
si campul magnetic vertical genereazd o fortd Lorentz care adaugd o componenta rotationald convectiei
fluidului.

Pentru a studia influenta pe care cadmpul electromagnetic o are asupra convectiei topiturii pentru
fiecare valoare a campului magnetic (B = 5, 10, 20, 30 mT) in modelarile numerice efectuate s-a luat in
considerare un interval pentru intensitatile curentului electric (1 = 0.1, 0.5, 1, 2, 5, 10, 15, 20, 25, 30, 35, 40,
45 A). Pentru a obtine o solutie realistd 500 s in timp real au fost simulate cu un pas de timp de 0.1 s pentru
fiecare combinatie de | si B. Pe ultimele 300 s s-a calculat o medie temporala (pentru a compara profilele
vitezelor cu cele masurate experimental). Simularile dependente de timp au fost realizate pe



supercomputerul BlueGene/P de la Centrul de Calcul de Inaltd Performanti (High Performance Computer
Center) al Universitatii de Vest din Timigoara folosind o versiune paralelizata a STHAMAS3D.

Modelul experimental

Pentru a valida rezultatele numerice, un model experimental a fost creat in cadrul Obiectivului 2. Un
creuzet dreptunghiular din sticld de 7x7x7 cm?, care contine o topiturd eutectici de GalnSn este plasat in
interiorul unui electromagnet. Electromagnetul pe curent continuu in forma de C a fost construit pentru a
obtine un cAmp magnetic stationar si cvasi-uniform in zona interioara. Ca si in simularile numerice, volumul
total al topiturii este 7x7x5 cm®, cu suprafata topiturii descoperitd. Doi electrozi, fixati in capacul ce acopera
creuzetul, ating suprafata libera a topiturii de GalnSn. Acestia sunt plasati de-a lungul diagonalei simetric
fata de centru la 1/3 si 2/3 din lungimea diagonalei (Figura 7). Pentru a minimiza efectele asupra campurilor
termice si de viteza la suprafata libera, 2 electrozi cu varf semisferic introdusi in topiturd imediat sub partea
cilindrica (semisfera are 2 mm razd) au fost folositi in acest studiu. Un curent electric continuu trece prin
electrozi in topiturd, care genereazd un efect de amestecare electromagneticd in conjuncturd cu campul
magnetic aplicat.

Figura 7. Montajul experimental al electromagnetului in forma de C in deschderea caruia este plasat
creuzetul; traductorii ultrasonici conectati la Velocimetrul DOP3010 sunt fixati perpendicular pe peretele
creuzetului

Campul magnetic auto-indus de un electrod semisferic pentru cea mai mare valoare a curentului
electric folosit in experiment, 5 A, si o raza a semisferei de aproximativ 2 mm, este:
Mol
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Aceasta valoare poate fi considerata neglijabila in comparatie cu campul magnetic considerat in acest
studiu, care variaza intre 5 si 30 mT. Astfel, efectul acestui camp magnetic nu a fost luata in considerare in
modelarile numerice.

Pentru a masura profilele de viteza, metoda de velocimetrie Doppler cu ultrasunete a fost folosita,
realizata cu aparatul comercial DOP3010 de la Signal Processing S.A., care a fost folosit cu succes in
masuratori de curgeri Tn metale lichide. Metoda de velocimetrie Doppler cu ultrasunete folosita de DOP3010
este bazata pe tehnologia puls-ecou, ceea ce permite vizualizarea profilelor de viteza de-a lungul directiei de
propagare a undelor ultrasonice Tn interiorul lichidului care curge prin auto-corelarea diferitelor ecouri
ultrasonice receptionate dupd emiterea unor serii de pulsuri repetitive. Semnalul ultrasonic vine de la
particule suspendate n lichid care sunt in calea razei ultrasonice. In cazul GalnSn, particulele de oxid de
galiu depuse pe suprafata liberd sunt sursa ultrasunetelor reflectate. O Tmbunatatire a semnalului ultrasonic a
fost obtinutd prin amestecarea oxidului de galiu In topiturd la inainte de Inceperea experimentului. Viteza a
fost mediata peste o perioada de 1200 s in timpul masuratorilor experimentale.

S-au folosit 3 traductori ultrasonici de 4 MHz. Traductorii au fost pozitionati perpendicular pe
peretele exterior al creuzetului pe suport (vezi Figura 7). Cuplajul ultrasonic intre senzori si peretele de sticla
a fost realizat prin folosirea unui gel ultrasonic standard. Acesti senzori au fost plasati in trei pozitii (stdnga,
mijloc, dreapta) de-a lungul unei linii orizontale. Traductorii, care sunt perpendiculari pe peretele
creuzetului, masoard componenta vitezei perpendiculard pe perete, care, prin conventie este negativd daca
fluxul este orientat cétre traductor si pozitivd dacd este orientat in sens invers. Un volum de mdsurare este



definit lateral de divergenta undei ultrasonice si axial de latimea de undd de etalonare, care trebuie sa
corespundd la o lungime mai mare decat pulsul emis. Pentru aceste masuratori, dimensiunea axiala a
volumului de etalonare este 2.184 mm. Rezolutia dintre doud puncte este data de distanta dintre centrele a
doud volume consecutive de masurare. Volumele de masurare se suprapun, deoarece distanta dintre centrele
a doud volume este de aproximativ 10 ori mai micd decat lungimea lor axiald. Traductoarele contin un
piezoelement de 5 mm 1n diametru, care dicteaza diametrul initial al undei ultrasonice in regiunea apropiata
care diverge la aproape 9.5 mm la 7 cm adancime. Deci, pozitia consideratd a traductorului va fi aceea
corespunzatoare axei centrale. Campul de viteza este astfel mediat In jurul axei traductorului, care este
intotdeauna descrisa de un set de coordonate x si z.

Pentru aceasta tehnicd de masurare, toate profilele prezintd de obicei artefacte de masurare in
regiunea apropiata a campului (aproximativ 10 mm pentru o topitura de GalnSn la 4.130 MHz, pentru un
traductor cilindric cu un diametru de 5 mm).

Rezultate
Modelarea numerica pentru amestecarea electromagnetica intr-un creuzet pitrat izoterm

Modelarile numerice pentru amestecarea electromagnetica a topiturii de GalnSn in interiorul unui
creuzet rectangular aratd ca structura de curgere depinde de valorile curentilor electrici | care trec prin
electrozi si campul magnetic aplicat B. Pentru o pozitionare simetrica a electrozilor de-a lungul diagonalei
suprafetei libere de topire, s-au observat doud structuri principale, care par sa domine curgerea fluidului.
Aceste tipuri de structuri pot fi mai bine observate pentru valori extreme ale curentului electric la diferite
campuri magnetice aplicate, dupa cum se poate vedea in Figura 8. Liniile de curgere au fost ilustrate
folosind programul Paraview, prin grafice reprezentand traiectoriile particulelor din doua surse de curgere
plasate in partea de sus (albastru) si partea de jos (rosu) a structurii de vortex. Componenta radiala a
curentului electric combinatd cu campul magnetic vertical genereaza o distributie de fortd Lorentz care
genereazd o miscare rotationald a topiturii. Datoritd unei curgeri meridionale convergente, generata de
gradientul de presiune radiald, miscarea rotationald este concentrata spre centru intr-0 Structura de tip vortex
ascendent. Acest tip de structurd este foarte bine cunoscuta in literatura de specialitate [V. Bojarevics et al.,
Electrically Induced Vortical Flows, Kluwer Academic Publishers, 1989, pp. 6, 174-195]

Curgerea generatd de un electrod se intersecteazd cu cea de-a doua curgere (in directie radiald)
generatd de celalalt electrod. Curgerea rezultata este canalizatd de-a lungul diagonalei dintre electrozi si se
indreapta in jos in coltul superior si apoi din nou in coltul inferior, dupa cum se poate observa si in Figura 8.
Am numit acest tip de curgere recirculatie poloidala.

Pentru valori mici ale I, pana la 2A, in functie de cdmpul magnetic, vortexul rotitor care apare sub
fiecare electrod este mai puternic decat recirculatia poloidala si se extinde in jos pana in partea inferioard a
creuzetului (Figura 8 (a), (¢)). In acest caz vortexurile conecteaza toata structura in directia poloidala.

Pentru valori ridicate ale I, de 1a 2 A la 25 A, in functie de campul magnetic, structura de curgere se
schimba. Recirculatia poloidala devine mai puternica si Imparte vortexul de sub fiecare electrod in doua
vortexuri localizate in partea superioara, respectiv in partea inferioara a creuzetului (Figura 8 (b), (d)).
Recirculatia poloidald conecteaza cele doud vortexuri formate in jurul electrozilor (albastru), si colecteaza
curgerea ce isi are originea in vortexurile din partea inferioara (rosu).



(©)1=01A;B=30mT d)I1=45A;B=30mT
Figura 8. Traiectoriile particulelor pentru diferite valori ale curentului electric I si ale cAmpului magnetic B

Pentru simplitate, ne vom referi la prima structura descrisa aici ca structurd ,,Vortex”, datorita
dominatiei in curgere a componentei vortex si la ce-a de-a doua precum ,,Poloidalda”, datoritd dominatiei
componentei poloidale a curgerii.

Pentru o descriere mai detaliatd a fenomenelor care genereaza diferitele structuri, datorita simetriei
curgerii, vom examina curgerea n jurul unui singur electrod, care este ilustrata in Figura 9 pentru o anumita
valoare a inductiei campului magnetic (B=30 mT). Datoritd unghiului de vizualizare, interactia dintre
structura vortex si recirculatia poloidald este accentuati. In Figura 9 (a), putem observa cazul dominatiei
structurii vortex. Aproape de partea inferioard a creuzetului, curgerea poloidald interactioneaza cu cea
dominati de vortexul opus in pozitia marcata de sigeata neagri. In cazul din Figura 9(a), o structuri clari de
tip vortex poate fi observatd sub electrod si curgerea poloidald este absorbitd in vortex pe o directie
ascendentd. Odata cu cresterea intensitdtii curentului electric, intensitatea curgerii poloidale creste de
asemenea si structura vortex este deformati gradual (Figura 9 (b) si (c)). In aceste cazuri de tranzitie spre o
curgere dominant poloidala, vortexul absoarbe doar o parte din recirculatia poloidala. Pentru valori suficient
de mari ale curentului electric (de ex. | =45 A), o structuri ,,Poloidali” este obtinuta (Figura 9 (d)). Tn acest
caz structura de vortex este impartita in doua vortexuri, unul aproape de suprafata si altul aproape de partea
inferioara a creuzetului. Curgerea poloidala absoarbe acum ambele vortexuri si le conecteaza printr-0
recirculatie complexa.



(c)1=20A;B=30mT (d)I=45A;B=30mT
Figura 9. Traiectoriile particulelor pentru diferite valori ale curentului electric I si ale cdmpului magnetic B

Pentru a caracteriza interactia dintre curgerea de tip ,,Vortex™ si curgerea ,,Poloidala”, vom considera
distanta de-a lungul diagonalei unde cele doud curgeri opuse sunt echilibrate in partea inferioara, marcata de
o sigeatd neagra in Figura 9. In plan orizontal, la 5 mm iniltime fati de partea inferioara (Figura 10), putem
vedea clar pozitia pe diagonala unde aceasta echilibrare intre structurile de curgere este atinsa. Putem astfel
defini un parametru Lgyct ca fiind o lungime caracteristica ce corespunde structurii de curgere.

N\)

35 A, B =20 mT (poloid)

(d) 1= 25A, B = 20 mT (poloid) () I (f) 1 = 45A, B = 20 mT (poloid)



Figura 10. Structura curgerii simulata pentru diferite valori ale curentului electric I (0.1 A —45 A) si
campului magnetic B =20 mT la 5 mm de la baza creuzetului. Sdgeata indica locul unde se echilibreaza
curgerea de tip vortex cu cea de tip poloid. Culorile reprezinta magnitudinea vitezei (rosu - viteza mare;

albastru - viteza mica)

Tn Figura 11, Lyt @ fost trasat pentru curentii electrici si campurile magnetice folosite in simulari.
Fiecare rezultat din simulari a fost analizat in concordanta cu criteriul pentru identificarea tipului structurii
de curgere (,,Vortex”, ,,Poloidald” sau tranzitie) prezentat anterior.
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Figura 11. Ly Ca lungime caracteristica ce defineste tranzitia dintre structura de tip vortex si cea de tip
poloid pentru diferite valori ale curentului electric | si campului magnetic B

Din Figura 10 se poate observa cd, aproape de partea inferioara a creuzetului, unde pozitia interfetei
de cristalizare ar trebui sa fie in cazul solidificarii directionale, distributia vitezelor 1nalte de curgere (rosu)
este mai largd si mai uniforma pentru cazurile ,,Poloidale” decét cele ,,Vortex”. De asemenea, zonele unde
topitura este foarte putin amestecata (zonele ,,moarte”, cu viteze foarte mici, reprezentate cu albastru inchis)
sunt distribuite pe o zond ingustd si concentrate spre un colt, care scad in marime odatd cu cresterea
intensitatii curentului | pentru un anumit B. Se poate concluziona ca structurile de curgere ,,Poloidale” ale
amestecdrii topiturii in camp electromagnetic vor duce la o ratd de formare de precipitati mult mai scazuta
decat in cazul structurilor de tip ,,Vortex”.

Validarea metodei numerice printr-un model experimental

Pentru a valida existenta structurilor de curgere prezise de modeldrile numerice, profilele
experimentale de velocimetrie Doppler cu ultrasunete au fost obtinute cat mai aproape de planul unde
tranzitia de la structurd ,,Vortex” la cea ,Poloidala” a fost cuantificatd. Centrele piezoelementelor
traductorilor ultrasonici au fost pozitionate cat mai aproape de baza creuzetului, la z = 6 mm de la baza
creuzetului, datorita diferentei relative dintre baza creuzetului si indlfimea suportilor traductorilor.
Coordonata x a lor, din partea stanga a creuzetului au fost: stanga — 8.5 mm; mijloc — 35.5 mm; dreapta —
62.5 mm. Profilele experimentale au fost comparate pe acelasi grafic cu profilele de vitezd obtinute de-a
lungul directiei Oy din modelarile numerice pentru aceleasi pozitii X si Z ca si pozitille pe axa ale
traductorilor.



Figura 12 (a) arata o comparatie intre rezultatele numerice si cele experimentale pentru o structura de
tip ,,Vortex”, obtinute la 2 A si 30 mT, pe cand Figura 12 (b) aratd o comparare intre modelul numeric si
experiment pentru o structurad de tip ,,Poloidald”, obtinuta la 5 A si 5 mT. Cazul ,,Vortex™ arata ca forma
profilelor de viteza este aceeasi In modelul numeric si in experiment, fapt care denotd aceeasi structurd de
curgere. Pentru cazul ,,Poloidal”, forma profilelor de viteza este putin diferitd in experiment fata de simulare,
cu o diferentd mai mare pentru traductorul din partea stdngd, ceea ce denotd o structurd de curgere
comparabila. Este de asteptat ca in cazul ,,Poloidal” si existe o diferentd mai mare datoritd curgerii
tridimensionale complexe. In ambele cazuri valorile vitezelor sunt mai mari in experiment dect in simulari.

Deosebirile pot aparea din incertitudinile experimentale precum viteze diferite de 0 la peretii
creuzetului, zona de contact a electrozilor cu topitura, divergenta razei ultrasonice, imprecizia n
determinarea valorilor parametrilor electromagnetici (datorate oscilatiilor intensitdtii curentului sau mici
neomogenitati ale campului magnetic) sau acuratetea constantelor de material folosite Tn modelul numeric.
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Figura 12. Profilele experimentale si numerice de viteza mediata in timp pentru fiecare din cei trei
traductori (numite left-stanga, middle-mijloc, right-dreapta) la: (&)l =2 AsiB=30mT; (b)) I=5AsiB=5
mT



Obiectivul 2. Studiul experimental al curgerii topiturii sub influenta unui tip special de camp

electromagnetic

Proiectarea si constructia bobinei pentru generarea cdAmpului magnetic

Tema tehnica. Generarea unui camp magnetic unidirectional si uniform in interiorul unui volum de aer de
dimensiune 70x70x70 cm. Se cere ca inductia campului magnetic B sa fie reglata cu mijloace externe in
intervalul 0...0.35T.

Prezentarea generala a solutiei. Solutia tehnica propusa consta in realizarea unui electromagnet alimentat in
curent continuu in forma literei “C”, cu miez feromagnetic (fig. 13). Volumul de referinta precizat in tema
tehnica joaca rol de intrefier. Deoarece campul magnetic solicitat nu este alternativ sau rotitor, nu vor exista
pierderi prin curenti Foucault si ca urmare miezul feromagnetic poate fi realizat din otel masiv. Circuitul
magentic creat (miez + intrefier) va fi excitat de o infasurare electrica de curent continuu, dimensionata
astfel incat inuductia magnetica in volumul de referinta sa poata atinge valoarea B = 0.35T.
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Fig. 13. Schita reprezentand o sectiune transversala a electromagnetului

Avand in vedere deformarea liniilor de camp in zona intrefierului volumul acestuia a fost prevazut mai
mare, egal cu 100x100x100 mm. Pentru a beneficia de un camp magnetic cat mai uniform, experimentele
vor fi derulate in interiorul unui volum de 70x70x70 mm din centrul intrefierului.

CREUZETUL. Este realizat din plexiglas. Are forma unui cub cu latura de 70 mm astfel incat sa ocupe
volumul cu camp magnetic constant din Intrefierul electromagnetului. Forma cubica emulezd forma
creuzetelor industriale de obtinere a siliciului multicristalin prin solidificare directionald. Pe unul dintre
peretii laterali sunt fixate traductoarele velocimetrului. Contactul intre traductoare §i perete este realizat cu
gel ultrasonic. In figura 14 sunt prezentate o schitd de executie a creuzetului si o fotografie a acestuia umplut
cu substanta de lucru (GalnSn).
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Figura 14. (a) Schita desfasurata a creuzetului; (b) Fotografie a creuzetului umplut cu aliajul eutectic
Gay.6851N0.2155N0.1.

SUBSTANTA. Au fost achizitionate doua kilograme (310 cm'3) de aliaj semiconductor Gag egsINo.215SNo 1.
Acesta este un aliaj eutectic cu temperatura de solidificare, Ts = 10.5°C. Proprietatile fizice apropiate de cele
ale siliciului topit permit realizarea experimentelor la temperaturd ambianta. Fotografia 14b prezinta
creuzetul umplut cu substanta.
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Figura 15. (a) Schita a capacului electrozi; (b) Fotografie a capacului in care se vad doi electrozi

ELECTROZII. Pentru asigurarea unui cimp electric in substantd creuzetul este prevdzut cu un capac,
proiectat astfel incat sa permitd introducerea in aliaj a doi sau mai mulfi electrozi in diferite configuratii.
Tntruct GagegsIng215SN01 este o substantd coroziva electrozii au fost realizati din otel inoxidabil. In figura
15 sunt prezentate schita capacului si o fototografie a acestuia.

ALIMENTARE. Alimentarea electrozilor este realizatd de la o sursa de tensiune continud LAB- EC3010,
reglabild in domeniul 0-30V si care admite un curent maxim de 10A.

Velocimetrul cu ultrasunete Doppler DOP3010 (Fig. 16) a fost achizitionat pentru masurarea
vitezelor de curgere a unor lichide conductoare, cum este topitura semiconductoare opaca de GalnSn,
folosita in experimentul nostru. In ultimele decenii tehnica velocimetriei Doppler cu ultrasunete (denumita
in continuare UDV) a devenit o metoda acceptata pentru investigarea curgerilor in diferite topituri metalice
opace. Metoda UDV este bazata pe tehnica puls-ecou si permite vizualizarea profilelor de viteza instantanee
de-a lungul directiei de propagare a undei ultrasonice. Ea utilizeaza ecografia cu ultrasunete pulsate pentru a
masura profilul de viteza in interiorul lichidelor aflate Tn curgere.
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Figura 16. Volumele de masura a proiectiei vitezei de-a lungul pulsului de ultrasunete emis de catre
transducer

Velocimetrul calculeaza si afiseaza in timp real profilul de date bazat pe analiza unui numar
specificat de utilizator de volume (discuri) de masura plasate concentric de-a lungul undei ultrasonice emise
si recepionate de catre un transducer (Figura 16, jos).

Prin folosirea mai multor canale (transducere), velocimetrul oferd informatii in spatiu asupra
cimpului de viteze. Timpul de masurd este de cateva milisecunde, secvential pentru mai multe canale
(transducere). Velocimetrul dispune de un soft propriu. Transferul datelor achizitionate se face printr-o
intefatd USB.
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Figura 17. Schita pozitionare transducere pe creuzet

Senzorii UDV (transducerii) au fost pozitionati perpedicular pe peretele exterior al creuzetului (ca in
Figura 17) cu lichid conductor plasat in interiorului cdmpului electromagnetic. Acestia (marcati prin
cercuri portocalii) au fost pusi in trei pozitii (stanga, mijloc, dreapta) de-a lungul unei linii orizontale pentru
masurarea vitezei. Transducerii, care sunt perpendiculari pe planul XOZ, masoara componenta VY a vitezei
de curgere. Patratelele portocalii reprezintd volume (puncte) de masurd in care se determina valoarea lui
Vy.



Cu ajutorului Velocimetrului cu ultrasunete DOP3010 achizitionat si comisionat in cadrul proiectului au fost
realizate masuratori de viteza de curgere in interiorul configuratiei experimentale. Astfel intr-un creuzet de
plexiglas ce emuleza forma creuzetelor industriale de obtinere a siliciului multicristalin prin solidificare
directionala a fost turnata o topitura de GalnSn lichida la temperatura camerei. Topitura este pusa Tn contact
cu un curent electric prin intermediul a doi electrozi plasati intr-un capac al creuzetului. Au fost alese doua
configuratii ale electrozilor: una simetrica, cu electrozii plasati la o treime, respectiv doud treimi pe
lungimea diagonalei si alta asimetricd, cu un electrod plasat in centrul creuzetului si altul la o tremie de
marginea exterioara. Acestea sunt ilustrate in Figura 18
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Figura 18. a) configuratia simetrica b) configuratia asimetrica a electrozilor
Creuzetul a fost plasat in intrefiereul electromagnetului , dupa cum se observa in Figura 19, unde i s-a

aplicat un camp magnetic vertical de 10mT (pentru ambele configuratii), respectiv de 3 mT (doar pentru
configuratia simetricd).



Transduceri ultrasonici Electrozi

Figura 19. Configuratie experimentala cu electromagnet, velocimetru cu transduceri ultrasonici, creuzet cu topitura de GalnSn pus in contact electric de
electrozi alimentati de la sursa de curent continuu

Perpendicular pe creuzet a fost aplicat un montaj cu senzori (transduceri) ultrasonici la trei nivele (5 mm, 25 mm si 40 mm) masurandu-se concomitent
profilele de viteza in adancime (proiectia vitezei pe axa ce trece prin centrul fiecarui transducer) pentru trei pozitii (9 mm, 35mm si 61 mm). Aceste masuratori
au fost efectuate la valorile de camp magnetic alese pentru cele doua configuratii de electrozi si la valori ale curentului de 2 A, 5 A si respectiv de 10 A.

Configuratia asimetrica

Pentru toate masuratorile, independent de forma profilului corespunzator unei structuri de curgere, se observa ca, pe masura ce valoarea intensitatii curentului
electric este crescutd, curgerea (profilul) rdimane similara, cu valori crescatoare ale vitezei.
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Figura 20. Componenta vitezei de curgere de-a lungul axei celor 3 transducere plasate la 9 mm, 35 mm si 61 mm fata de peretele din stinga al creuzetului, in
planul aflat la inaltimea 5 mm fata de baza pentru =2 A, 5 A si 10 A la B= 10 mT, in cazul unei configuratii asimetrice a electrozilor

Tn Figura 20 se observi profilele de vitezi de-a lungul axei celor 3 transducere, in planul aflat la indltimea de 5 mm. Structura de curgere pare complet
dominata de electrodul din mijloc, profilele de la 9 mm, respectiv 61 mm indicand o valoare negativa cu un maxim la mijloc, respectiv una pozitiva cu un
maxim pozitionat la fel, corespunzatoare unei miscari de rotatie in jurul centrului. Profilul de la 35 mm arata o trecere de la curgerea inspre senzor in prima
jumatate si dinspre el in a doua jumatate, maximul din centru putand fi explicat prin proeminenta unei structuri centrale de vortex ce se prelungeste in jos pe axa
ce contine electrodul. De altfel, aici se si inregistreaza cele mai mari valori ale vitezei dintre toate profilele asimetrice, fapt coerent cu contactul dintre structura
de vortex si fundul creuzetului, ce ar determina o recirculare in plan orizontal a componentei curgerii ce cobora pe verticald prin vortex .
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Figura 21. Componenta vitezei de curgere de-a lungul axei celor 3 transducere plasate la 9 mm, 35 mm si 61 mm fata de peretele din stanga al creuzetului, in
planul aflat la inalfimea 25 mm fata de baza pentru =2 A, 5 A si 10 A la B =10 mT, in cazul unei configuratii asimetrice a electrozilor

Tn Figura 21, unde sunt reprezentate profielele de curgere corespunzitoare planului de la 25 mm fata de bazi, se observa aceasi tendinti de dominanti a
electrodului central asupra structurii de curgere. Profilul din mijloc nu surprinde o schimbare a directiei de curgere, ci doar un maxim al vitezei de rotatie in
centru, ceeea ce indicd o deplasare laterald a centrului rotatiei. Acesastd asimetrie este confirmata si de o deplasare a minimului profilului vitezei de la 9 mm
dinspre zona de mijloc nspre origine. La o examinare atenta a profilului din dreapta (61 mm) se observa pe final si efectul electrodului plasat asimetric, care
determina o rotatie in sens opus, explicandu-se astfel valorile negative de la capatul profilului.



Tmm 3B mm 63 mm

L — I=2AB=10mT
0,005 — Foo— I=5AB=10mT
0015 — I=10A:B=10mT

001
0.01—

-0.015
0.005 —

o0k
0.01-

o5 — 1=2A:B=10mT — I=2A:B=10mT
TTE — 1=5A:B=10mT —— 1=5A:B=10mT
[ — 1=10A:B=10mT L — 1=10A;B=10mT
‘ .
_0_03; L 0|m, L Ulm. L n\m. —— 0005 0.08 .02 ;—— '0_52' L o.ln' L o.:)a' EE—

Figura 22. Componenta vitezei de curgere de-a lungul axei celor 3 transducere plasate la 9 mm, 35 mm si 61 mm fata de peretele din stinga al creuzetului, in
planul aflat la inaltimea 40 mm fata de baza pentru =2 A, 5 A si 10 A la B =10 mT, in cazul unei configuratii asimetrice a electrozilor

Tn Figura 22 se observa profilele de viteza corespunzitoare structurii de curgere din planul situat la 40 mm inaltime fata de baza creuzetului. Situatia pare
similara cu cea din Figura 1V, indicand o deplasare a vortexului central spre stanga si o proeminenta mai mare a structrii de curgere determinata de electrodul
plasat lateral (schimbarea directiei de curgere la finalul profilului de la 61 mm). In cazul profilului de la 35 mm se observia valori maxime mai mici (0.015 m/s
fata de 0.02 m/s la 25 mm) dar o distributie a acestora pe o lungime mai mare, aspect corespunzator probabil cu antrenarea unei portiuni mai mari din topitura
de la suprafata inspre baza, asemenea unui lichid ce se scurge spre gura unei palnii (vortex vertical).

Configuratia simetrica

Pentru toate masuratorile, la 10 mT, independent de forma profilului corespunzator unei structuri de curgere, se observa cd, pe masura ce valoarea intensitatii
curentului electric este crescutd, curgerea (profilul) raimane similard, cu valori crescatoare ale vitezei. Acest lucru nu este insa valabil daca se aplicd un camp



magnetic mai mic (3mT si un curent de 10 A). Schimbarea intesitatii curentului electric influenteaza valoarea termenului sursa a curgerii (forta Lorenz care este
produsul denisitatii de curent cu cdmpul magnetic), pe cand modificarea valorii campului magnetic are si un alt efect pe langa modificarea fortei Lorentz,
probabil legat de o amortizare a recirculatiei topiturii in plan vertical (directia cAmpului magnetic), diferita pentru diferite valori ale cdmpului magnetic.

Pentru a intelege structura de curgere in cazul pozitionarii simetrice a celor doi electrozi, care este mai complexa, fata de cazul asimetric, este necesara o prima
analizd mai aproape de suprafati. in Figura 23 sunt reprezentate profilele de viteza pentru curgerea in planul de la 40 de mm fati de baza. Profilul de la 9 mm
indica o curgere mai puternica in sensul dinspre senzor (pozitiv), aproape de eletrod si una mai slaba, in sens opus, mai departe de origine. Profilul de la 61 mm
indica o curgere mai slaba inspre senzor (valori negative ale vitezei) aproape de origine si una puternica, in jurul pozitiei electrodului, de sens opus (valori
pozitive ale vitezei) mai departe. Acest fapt poate fi explicat prin existenta a doua bucle de convectie a topiturii in jurul electrozilor, ce se nvért in sens opus,
fapt confirmat si de observatiile vizuale de la suprafata topiturii. Privind profilul de la 35 mm, avem o confirmare a curgerii inspre senzor provenind de la ambii
electrozi, dar si o indicatie cd maximul vitezei de curgere este deplasat in afara liniei mediane, spre diagonala secundara (cea care nu contine electrozii).
Observatii vizuale pe o configuratie similiara cu o solutie apoasa de NaOH au indica posibilitatea unei curgeri inspre coltul de jos al diagonalei mici a
creuzetului (din Figura 23) care atinge peretii si apoi este recirculata in jos, in planul vertical.
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Figura 23. Componenta vitezei de curgere de-a lungul axei celor 3 transducere plasate la 9 mm, 35 mm si 61 mm fata de peretele din stinga al creuzetului, in
planul aflat la indltimea 40 mm fata de baza pentruI=2 A, 5 A si 10 A la B =10 mT, respectiv [ =10 A si B=3 mT, pentru o configuratie simetrica a
electrozilor

Tn Figura 24 sunt reprezentate profilele de viteza pentru curgera in planul de la 25 de mm fata de baza. In mare, se pastreaza caracteristicile curgerii din planul
de la 40 mm, doar ca structura pare mai complexa, posibil turbulenta.
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Figura 24. Componenta vitezei de curgere de-a lungul axei celor 3 transducere plasate la 9 mm, 35 mm si 61 mm fata de peretele din stanga al creuzetului, in
planul aflat la indltimea 40 mm fata de baza pentruI=2 A, 5 A si 10 A la B =10 mT, respectiv =10 A si B=3 mT, pentru o configuratie simetrica a
electrozilor

Din Figura 25 sunt reprezentate profilele de viteza pentru curgerea in planul de la 5 de mm fata de baza. Toate profilele de curgere, indiferent de pozitie indica
valori mari pozitive ale vitezei in zona apropiata de senzorii ultrasonici. Acestea raman pozitive de-a lungul profilului, ceea ce nu corespunde unei structuri de

rotatie, ci ca si cum ar proveni de la o sursd. Acesta (redata in schema de la Figura 25) poate proveni de la curgerea din planul vertical, care a fost observata in
planurile de la 25 mm si 40 mm. Topitura, atunci cand ajunge la baza creuzetului (dinspre diagonala secundard) este recirculata pe fundul acestuia, urcand in

coltul opus (sau peretii opusi).
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Figura 25. Componenta vitezei de curgere de-a lungul axei celor 3 transducere plasate la 9 mm, 35 mm si 61 mm fata de peretele din stanga al creuzetului, in
planul aflat la inaltimea 35 mm fata de baza pentru =2 A, 5 A si 10 A la B =10 mT, respectiv [=10 A si B=3 mT, pentru o configuratie simetrica a
electrozilor



Obiectivul 3. Modelarea curgerii topiturii si a distributiei impuritatilor sub influenta campului
electromagnetic intr-o instalatie pentru cresterea siliciului multicristalin de marime industriala

Programul STHAMASS3D a fost dezvoltat de catre Prof.dr. Daniel Vizman, directorul proiectului, la
Institutul Fraunhofer 11ISB din Erlangen Germania. Scopul programului este de a rezolva ecuatiile care
guverneaza curgerea fluidului in procesele de crestere a cristalelor. In cadrul acestei activitati a fost devoltat
un model de transport al impuritatilor intr-o topitura de Siliciu, a caror aglomerare poate duce la formarea de
precipitati. STHAMAS3D este un software specializat cu ajutorul caruia se pot efectua simulari numerice
tridimensionale dependente de timp pe o retea numerica bloc - structuratd neortogonala.

Procedura de discretizare a STHAMAS3D este bazata pe metoda volumului finit metoda cunoscuta
ca fiind frecvent utilizata in rezolvarea de probleme de curgere a fluidului. Metoda volumului finit porneste
de la forma integrala a ecuatiilor de conservare a masei, impulsului si energiei. Domeniul de calcul este
subimpartit intr-un numar finit de volume de control, iar ecuatiile de conservare se aplica fiecarui element.
In centrul fiecarui astfel volum de control se giseste un nod central in care se vor calcula valorile
variabilelor. Valorile variabilelor la suprafata volumului sunt exprimate prin interpolare in functie de
valorile din nodul central. Pentru fiecare volum finit se va obtine o ecuatie algebrica prin calculul integralei
de suprafata in urma aproximarii cu diferente finite a derivatelor ce intervin in aceasta.

Domeniul de calcul folosit pentru studiul configuratiei de interes pentru acest proiect consta din topitura si
cristal de siliciu asa cum se vede in Figura 26. Creuzetul paralelipipedic de dimensiuni 38x38x40 cm®
corespunde standardului G2 pentru dimensiunea lingourilor de siliciu.
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Figura 26. Reprezentarea schematica a domeniului de calcul si a pozitionarii electrozilor

La suprafata libera, au fost pozitionati doi electrozi prin care un curent electric este injectat in
topiturd. Doua tipuri de configuratii ale electrozilor au fost utilizate in simulari:
e o configuratie asimetrica (AC): un electrod este pozitionat in centrul suprafetei libere a topiturii §i un
al doilea electrod este pozitionat la 1/3 din lungimea diagonalei fata de colt;
e o configuratie simetrica (SC): cei doi electrozi sunt pozifionati, pe o diagonald, simetric fatd de
punctul din centru, la 1/3 si 2/3 din lungimea diagonalei fata de punctul din stanga jos.



Pentru a studia influenta campului electromagnetic asupra transportului de impuritati si asupra ratei de
disolutie a creuzetului pentru un proces de solidificare directionald in siliciu, ecuatiile de transport trebuie
rezolvate impreund cu ecuatia potentialului scalar.

Calitatea simuldrilor efectuate depinde in mare masura si de alegerea retelei de calcul. De aceea in
STHAMASS3D s-a folosit o procedura de detectare a fazei astfel ca la fiecare pas de timp reteaua este
deformata astfel incat interfata solid-lichid sd corespunda intotdeauna temperaturii de solidificare. De
asemenea, la pereti se realizeaza o indesire a retelei de calcul pentru a rezolva straturile limita asa cum se
observa in Figura 27.

(b)

(©)
Figura 27. Reteaua de calcul utilizata in modelarile numerice; vedere de ansamblu (a), sectiune de orizontala
(b) si sectiune verticala (c)

Pentru descrierea curgerilor turbulente in STHAMAS3D se foloseste o combinatie intre schema cu
diferente Tnainte (UDS) si schema cu diferente centrate (CDS) pentru interpolarea fluxurilor convective.
Folosind doar schema cu diferente finite centrate nu se pot descrie fluctuatiile turbulente de frecventa mare.
In schimb, neutilizarea CDS duce la suprimarea instabilititilor mecanice din cauza difuziei numerice. De
aceea, pentru a obtine rezultate care sd fie semnificative din punct de vedere fizic, pentru calculul fluxurilor
convective s-a folosit un flux combinat intre schema cu diferente finite centrate si schema cu diferente finite
Tnainte .Pentru corectiile de presiune se aplica algoritmul SIMPLE, iar pentru rezolvarea integralelor de timp
se utilizeaza metoda Euler implicita.

Pentru calculul distributiei de impuritati, impreuna cu ecuatiile Navier-Stokes[1-3] trebuie rezolvata si
ecuatia difuziei

dc @ D dc
at oy, \ '~ ay,

unde p este densitatea fluidului, v; este componenta i a vitezei de curgere a fluidului. n este vascozitatea
dinamica a unui fluid Newtonian, p este presiunea, C, capacitatea calorica, k este conductivitatea termica, c

reprezinta concentratia de impuritati si D este coeficientul de difuzie.

De asemenea, densitatea de fortd Lorentz este luatd in considerare in ecuatia de conservare a
impulsului:

fi = (1% E)l



unde j este densitatea de curent electric, iar B este inductia cdmpului magnetic.
Densitatea de curent electric poate fi determinata din legea lui Ohm:
] =o(—V® + vV xB)
n care, pentru cdmpul electric, s-a utilizat aproximatia MHD2 (E = —E¢j, unde ¢ este potentialul scalar si
o conductivitatea electrica. Potentialul scalar se calculeazd cu ajutorul ecuatiei de continuitate pentru
densitatea de curent:
Vx]=0
ce ne conduce la ecuatia ce guverneaza potentialul scalar:
A® =V(VxB)
Prin urmare, densitatea de forta Lorentz poate fi scrisa ca:
f, = —oV® XB+o(vXB)xB
Prima componenta a fortei Lorentz reprezintd componenta acceleratoare si este cea care genereaza
curgerea azimutald. Cea de-a doua componentd reprezintd forta electromotoare §i este cea care se opune

intotdeauna miscarii fluidului generata de componenta acceleratoare.
Peretii creuzetului si suprafata liberd a topiturii sunt izolati electric (j, = 0) cu exceptia elementelor

de suprafati unde electrozii ating topitura pentru care V|, & = —J;“, unde j, este densitatea de curent electric
aplicat care trece prin cei doi electrozi.

Vitezele fluidului de-a lungul frontierelor creuzetului si cristalului sunt fixate la v = 0. La suprafata
topiturii se aplica o conditie de suprafata libera.

Temperatura este fixata de-a lungul peretilor laterali si in partea inferioara. S-a folosit un gradient de

temperatura de 3 K/cm in topitura si 10 K/cm in cristal.
La suprafata libera s-a aplicat un schimb radiativ cu mediul la o temperatura T, ~=1785 K. La

interfata solid-lichid se ia in considerare productia de caldura latenta:
dT dT

*n  'dn
unde k_ si k; sunt conductivitatile termice ale cristalului si topiturii de siliciu, u

= p.uAH
= este viteza de crestere
fixatd la 10 mm/h pentru toate simuldrile efectuate s1 AH este cdldura latenta.

De asemenea, la interfata solid-lichid, s-a luat in considerare segregarea impuritatilor:
p. D Vel, — pD;Vel = (1 — Klugp,
dar concentratia de impuritati se calculeaza doar in faza lichida. Coeficientul de segregare, K, a fost fixat la
valoarea caracteristica pentru carbon, 7-107 [4]. Pentru coeficientul de difuzie din topiturd, D;, s-au luat in
considerare patru valori diferite: 0.5-10° m?/s, 2.10® m%s, 3-10® m%s si 5-10°® m?s, care reprezinta valori
caracteristice ale impuritatilor ce se gasesc in lingourile de siliciu multicristalin obtinute prin metoda
solidificarii directionale.

Concentratia de impuritati este fixata de-a lungul peretilor laterali la 9- 10%* atomi/m? care reprezinta
limita de solubilitate a carbonului in siliciu.

. o e . . 8 o
Pentru ecuatia de difuzie, s-a utilizat o conditie pe frontiera de flux zero (a_: = ﬂ) la suprafata libera.

Concentratia initiald din topitura a fost fixata la zero.
Proprietatile tuturor materialelor folosite in simuldri sunt date in Tabelul 2.

Proprietiti fizice | Valoare | Unitate
Si topitura

Densitate 2.52-10° kg/m®
Vascozitate dinamica 7.56:10™ Ns/m?
Conductivitate termica 60.6 W/mK
Caldura specifica 911 J/kgK
Coef‘lc!entul de  expansiune 1.44-10" KL
termica

Coeficientul Marangoni 410" N/Km
Si solid




Densitate 2.52-10° kg/m®

Conductivitate termica 22 W/mK
Caldura specifica 927 J/kgK
Coef'lclentul de  expansiune | | 4, 14 K-
termica

Caldura latenta 158.7-10° J/kg

Domeniul computational este Tmpartit Tn doud sectiuni cu o rafinare a retelei la pereti, pentru a rezolva
stratul limitd. Reteaua contine 396000 de volume de control. O procedura de detectare a fazei la frontiera
este implementatd in STHAMAS3D care permite, dupa fiecare pas de timp, o regenerare a retelei astfel Tncat
granita dintre lichid si solid sa corespunda intotdeauna temperaturii de topire. Simularea s-a extins pe 500 s
n timp real, cu un pas de timp de 0.1 s.

Au fost considerate doud valori ale inductiei magnetice B, 10 mT si 20 mT, si au fost folosite trei
valori pentru intensitatea curentului electric, I, 2A, 5A si 10A.

Distributia de impuritati din topitura a fost mai intai calculata pentru un caz unde a fost considerata
doar convectia naturald. Intr-un studiu anterior [A. Popescu, D. Vizman, Crystal Growth & Design, 12
(2012), 320-325] s-a aratat ca pentru un gradient de temperatura de 3 K/cm in cristal, si o rata de crestere de
10 mm/h, regdsim doua zone principale de convectie in topitura: una la suprafata libera a topiturii si una in
apropierea interfetei lichid-solid. In ambele zone apar bucle de convectie care transporta impurititile de la
peretii creuzetului in topitura. Dupa cum s-a ardtat anterior, cele doud zone principale de convectie sunt
complet separate, ceea ce duce la o amestecare insuficientd In partea mediand a topiturii. Acest
comportament poate fi observat in Figura 28(a). Concentratia de impuritati este ridicata in apropierea
suprafetei libere a topiturii §i aproape de interfata solid-lichid si intre aceste doud parti o zona de
concentratie joasa este interpusa.

oncentration




(b) configuratie asimetrica (c) configuratie simetrica
Figura 28. Distributia de impuritati la 200 s in cazul convectiei naturale (a) si in cazul convectiei fortate
generatd de un camp electromagnetic cu o pozitionare (a) asimetrica si (b) simetrica a electrozilor la
suprafata libera a topiturii

Atunci cand se aplicd un camp magnetic extern combinat cu un curent electric observam cad pentru
ambele configuratii ale electrozilor folosite in simulare (Figura 28(b) si Figura 28 (c)) se formeaza vortexuri
n jurul electrozilor care duc la 0 amestecare mai buna a topiturii si, prin urmare, impuritatile sunt mai bine
distribuite in topitura. Figura 29 si Figura 30 arata ca omogenizarea completd a impuritatilor este atinsa dupa
300-400 s, 1n functie de coeficientul de difuzie.
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(c) 300 (d) 400
Figura 29. Evolutia in timp a distributiei de impuritati pentru D;= 0.5-10®m?s i I=5A, B = 10 mT in cazul
configuratiei asimetrice a electrozilor
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(c) 300s (d) 400 s
Figura 30. Evolutia in timp a distributiei de impuritati pentru D;= 5-10®m?s i I=5A, B = 10 mT in cazul
configuratiei asimetrice a electrozilor

Figura 29 arata ca impuritatile cu un coeficient de difuzie mai mic sunt amestecate in topitura mai
rapid, si astfel dupd 300 s se atinge o amestecare completd, pe cand impuritatile cu un coeficient de difuzie
mai mare sunt amestecate mai greu in topitura dupa cum se observa in Figura 30. Deoarece valoarea
concentratiei este foarte dependentd de coeficientul de difuzie, s-au folosit scale diferite pentru valori
diferite ale coeficientului de difuzie.

Tntr-o regiune din apropierea interfetei solid-lichid, in prezenta cAmpului electromagnetic, se poate
observa ca structura clasica de convectie, care apare in cazul convectiei naturale (Figura 31 (a)) este alterata
odata cu aplicarea campului electromagnetic (Figura 31 (b)). Dupa 100 s, vortexul care se formeaza la
suprafata liberd a topiturii in jurul electrozilor deja s-a propagat in jos, spre zona interfetei solid-lichid si
impuritatile au Inceput sa fie omogenizate in topiturd si de asemenea se observa o scadere a concentratiei in
aceasta zona (Figura 31 (c)). In final, dupa 400 s, se realizeazi o amestecare completd a topiturii,
impuritatile fiind uniform distribuite in topiturd, chiar si in apropierea interfetei solid-lichid (Figura 31 (d)).



Concentration (x10*atoms/m?® ) Concentration (x10*atoms/m®)
4.3 4.7 5 5.3 5.7 6 4.3 4.7 5 5.3 5.7 6

Concentration (x10*atoms/m?*) Concentration (x10*atoms/m*)
43 47 5 53 57 6 43 47 5 53 57 6

1
(c) 100s (d) 400 s

Figura 31. Grafice de particle tracking, deasupra interfetei solid-lichid la diferite momente de timp pentru

cazul 1 =5; B =10 mT, pozitionarea AC a electrozilor
Prin cresterea valorii intensitatii curentului electric de la 3A la 5A si apoi la 10A, Figurile 32 (a), (b)

si (c) arata cd viteza topiturii creste odatd cu intensitatea curentului (I), in special la suprafata libera a
topiturii 1n jurul celor doi electrozi. De asemenea, se observa o crestere a vitezei odatd cu cresterea campului
magnetic de la 10 mT la 20 mT, dupa cum se poate vedea in Figura 32 (d).

— = ——

Velocity [m/s]
0.05




(c) 1 =10A; B=10mT (d) 1 = 10A; B=20mT
Figura 32. Grafice de particle tracking, dupa 200 s, pentru diferiti parametrii ai cimpului electromagnetic
utilizand configuratia asimetrica a electrozilor si D;= 5-10° m%/s

Totusi, cresterea In viteza nu are o influentd semnificativa asupra distributiei impuritatilor in volumul
topiturii. Se poate observa din Figura 33 ca pentru toti parametrii considerati in acest studiu distributia de

concentratie nu se modifica semnificativ cand se variaza fie I, fie B. Acest lucru poate fi explicat prin faptul
cd nu se observa o modificare a structurii de curgere in regimul parametric considerat.
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(c) 1 =10A; B=10mT (d) 1 = 10A; 20mT
Figura33. Grafice de particle tracking, dupa 200 s, pentru diferiti parametrii ai cAmpului electromagnetic



Pentru a studia efectele campului electromagnetic asupra creuzetului, rata de disolutie, R, a fost
estimata din masa totala de impuritati (mmp= fv c dV) ce se afla in topitura dupa o perioada de timp:
At
In Figura 34 rata de disolutie este reprezentata in functie de coeficientul de difuzie, pentru I = 5A si

B = 10mT. Pentru comparatie, rata de disolutie a creuzetului a fost calculata in cazul convectiei naturale.
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Figura 35. Rata de disolutie a creuzetului in cazul convectiei naturale si a convectiei fortate

=

Din Figura 35 se evidentiaza dependenta ratei de disolutie de valoarea coeficientului de difuzie.
Aceasta creste de la 0.138 mg/s, pentru D=0.5-10% m%s, la 0.74 mg/s pentru D=5-10° m%s in prezenta
campului electromagnetic. Un trend similar se observa pentru cazul convectiei naturale, cu o crestere de la
0.112 mg/s, pentru D=0.5-10® m?s, la 0.563 mg/s pentru D=5-10° m?s. Cresterea usoard a ratei de
disolutie in prezenta campului electromagnetic poate fi atribuita vitezei maxime care este cu doua ordine de
marime mai mare 1n cazul convectiei fortate (0.7 cm/s in cazul convectiei naturale si 10 cm/s in prezenta
campului electromagnetic.

Tn graficele prezentate anterior am reprezentat distributiile de impuritati doar pentru valorile extreme
ale coeficientilor de difuzie, dar concluziile sunt valabile si pentru valorile intermediare ale acestor
coeficienti.

In concluzie, in cadrul acestui obiectiv, s-au studiat influenta convectiei fortate, generati prin
combinarea unui curent electric cu un camp magnetic, asupra distributiei impuritatilor si ratei de disolutie a
creuzetului, folosind modelarea numerica, pentru un proces de solidificare directionala a siliciului
multicristalin. Din rezultatele obtinute se observa o propagare rapida in jos a curgerii rotationale generata de
campul electromagnetic pand la interfata solid-lichid, lucru care duce la omogenizarea completd a
impuritatilor din topitura dupa o perioada scurta de timp (300-400 s). Aceste rezultate arata de asemenea o
crestere a vitezei fluidului sub influenta cadmpului electromagnetic, in comparatie cu cazul convectiei
naturale, care, la randul ei, va duce la o crestere a ratei de disolutie a creuzetului de maximum 30%.

Pentru a avea o imagine completa a influentei diversilor parametri ce pot interveni in cadrul solidificérii unui
lingou de siliciu, in cadrul acestei activitati s-au mentinut constante valorile curentului electric, [ =5 A, a
campului magnetic, B = 10 mT si a coeficientului de difuzie, D = 5-10® m%s, variindu-se in schimb valorile
gradientului de temperatura din topitura si a ratei de crestere. Pentru aceasta s-au utilizat doud valori ale
gradientului termic din topitura G, = 2 K/cm si G, = 4 K/cm pentru o valoare constanta a ratei de crestere
Vg = 10 mm/h, respectiv doud valori ale a ratei de crestere vqg = 5 mm/h si vq = 15 mm/h, mentinand o valoare
constantd a gradientului termic din topiturda G, = 3 K/cm. Valorile alese pentru gradientul din topitura,
respectiv pentru rata de crestere, reprezintd valori tipice minimale (G = 2 K/cm sau vy = 5 mm/h) sau
maximale (Gn = 4 K/cm sau vy = 15 mm/h) in cazul solidificarii directionale a siliciului multicristalin pentru
aplicatii fotovoltaice.



Tn primul rand, se poate observa ci distributia vitezelor, dupa 300 s, nu se modifici in mod
semnificativ nici ca structurd si nici ca valori maxime, atat in cazul dublarii gradientilor termici din topitura
de la 2 K/cm Tn Figura 36 (a) la 4 K/cm in Figura 36 (b) pentru o rata constanta de crestere cat si in cazul
triplarii ratei de crestere de la 5 mm/h in Figura 37 (a) la 15 mm/h in Figura 37 (b) pentru un gradient termic
constat 1n topiturd. Acest fapt aratd ca influenta majora asupra structurii de curgere in topitura este datorata
convectiei fortate rezultate in urma amestecului electromagnetic, pentru plaja de valori aleasd a ratei de
crestere, gradientului de temperaturd din topiturd si a curentului electric si cAmpul magnetic utilizate pentru
realizarea amestecului. Dupa cum s-a mai constat pentru o configuratie asimetrica a electrozilor, structura
de curgere este dominatd de o curgere de tip vortex in jurul electrodului central, pentru valori medii ale
gradientului termic din topitura (3 K/cm) si a ratei de crestere a lingoului (10 mm/h) specifice solidificarii
directionale a siliciului multicristalin pentru aplicatii fotovoltaice. Deoarece structura de curgere si valorile
tipice ale vitezei nu depind in mod fundamental in cazul utilizarii acestor parametrii de amestec
electromagnetic, aceasta alegere ne permite sd observam influenta exclusiva asupra interfetei de solidificare
si a distributiei impuritatilor a valorilor minime $i maxime tipice ale gradientului termic din topiturd si a
ratei de crestere a lingourilor de siliciu utilizate in practica.

Velocity [m/s]
0.05
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- 0.0125

(@) Gm=2K/cm (b) Gm =4 K/cm

Figura 36. Grafice de particle tracking, dupa 300 s, pentru doua valori ale gradientului termic in topitura,
utilizand pentru vq = 10 mm/h
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Figura 37. Grafice de particle tracking, dupa 300 s, pentru doua valori ale ratei de crestere, pentru G, = 3
K/cm



Tn Figura 38, se poate observa deflectia interfetei de solidificare pentru patru perechi de valori ale
ratei de crestere si a gradientului termic in topitura: (vg =5 mm/h; Gy = 3 K/lem), (vg = 15 mm/h; Gy, = 3
K/cm), (Gm = 2 K/cm; vg = 10 mm/h), (Gn = 4 K/cm; vg = 10 mm/h). Se poate observa ca pentru 2 cazuri,
(vg =5 mm/h; Gy = 3 K/em) si (vg = 10 mm/h; G, = 2 K/cm), deflectia este pozitiva, interfata de
solidificare avand o curbura convexd, iar pentru celelalte 2 cazuri: (vqg = 15 mm/h; Gy, = 3 K/em) si (Gm = 4
K/cm; vy = 10 mm/h), deflectia este negativa, interfata de solidificare avand o curbura concava. Astfel, in
cazul gradientilor termici in topiturd sau a ratelor de crestere a lingourilor mai mici, convectia fortata
obtinuta electromagnetic este suficient de mare pentru a transporta caldura dinspre interfata inspre partea de
sus a topiturii (curgerea in partea de mijloc a vortexului central este orientata in sus ceea ce duce la
temperaturi mai mici in mijlocul topiturii decat pe margine, solidificarea avand loc mai Tntai in mijloc. in
schimb, in cazul gradientilor termici in topitura sau a ratelor de crestere a lingourilor mai mari, convectia
fortata obtinutd electromagnetic nu este suficient de mare pentru a transporta in sus cdldura mai mare
asociata gradientilor mai mari sau a caldurii latente de solidificare generatd mai repede la interfata la viteze
mai mari, dinspre interfatd in sus, ceea ce duce la temperaturi mai mari in mijlocul topiturii decat pe
margine, solidificarea avand loc mai intai pe margini.
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Figura 38. Deflectia interfetei de solidificare, dupa 500 s, pentru doud valori ale ratei de crestere mentinand
constant gradientul termic in topitura Gy, = 3 K/cm, respectiv pentru doud valori ale gradientului termic in
topiturd, mentinand constanta ratei de crestere vg = 10 mm/h

n Figura 39, este ilustratd evolutia in timp a distributiei de impurititi pentru cazul cu cel mai mic
gradient termic in topitura. Dupa 100 s de amestec electromagnetic, din Figura 39 (a) se poate observa ca
distributia in concentratie a impuritatilor nu este omogena, aceasta fiind mai mare in zonele apropiata de
interfata de solidificare, respectiv de suprafata libera, la fel ca si in cazul convectiei naturale. Totusi se poate
observa o concentratie mai redusd in cazul structurii de tip vortex ce apare in dreptul fiecdrui electrod,
datorata efectului amestecului electromagnetic. Dupa 500 s, se poate observa din Figura 39(d) ca amestecul
electromagnetic a omogenizat aproape complet distributia impuritatilor. Acest comportament este specific
tuturor cazurilor studiate.



4

(x10%* atoms/m*)

(c) 400 s (d) 500 s
Figura 39. Evolutia in timp a distributiei de impuritati pentru Gy, =2 K/cm si vg = 10 mm/h

Tn Figura 40 se poate observa distributia impurititilor aproape de interfata de solidificare in cazul
modificarii atat a gradientului termic din topitura in cazurile (a) si (b), cat si a ratei de crestere a lingoului, in
cazurile (c) si (d). Concentratia de impuritati este mai crescutd in cazurile (b) si (d), ce corespund unui
gradient termic, respectiv unei rate de solidificare mai mari, in special in partea centrala a topiturii, in
dreptul structurii de vortex. Acest lucru poate fi explicat prin prisma observatiilor din Figura 38, aceste 2
cazuri prezentind o interfatd cu o forma concavi. In urma fenomenului de segregare a impuritatilor la
nivelul interfetei de solidificare, acestea sunt respinse in mare parte pentru un coeficient de segregare
subunitar, ca si cel ales in simulari (0.07, corespunzator carbonului). Curgerea fortata electromagnetic in
cazul structurii de vortex este caracterizatd printr-o rotatie azimutald si una Tn plan meridional (care
adevecteaza rotatia azimutala formand vortexul). Curgerea in plan meridional apare ca doud bucle de
convectie ce coboard pe margini, converg spre mijlocul creuzetului si urca de acolo spre suprafata libera.
Sub locul unde aceste bucle converg exista o zona slab amestecata. Aceste bucle vor matura mai bine
interfata de solidificare, daca interfata este convexa (in cazurile (a) si (c)), zona slab amestecatd fiind mai
mici din cauza geometriei interfetei, transportand impurititile respinse prin segregare. In schimb, daca
interfata este concava (In cazurile (b) si (d)), zona slab amestecata dintre buclele de convectie va fi mai mare
din cauza geometriei interfetei de solidificare.
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(c) Vg = 5 mm/h (d) vg = 15 mm/h
Figura 40. Grafice de particle tracking, deasupra interfetei solid-lichid, dupa 500 s pentru diferite rate de
crestere si gradienti de temperatura

Péana acum, au fost prezentate efectul modificarii gradientului termic din topitura si a ratei de crestere
pentru raporturi de aspect ale creuzetului ce contine ansamblul topitur-creuzet de 38x38x40 cm®. Tn Figura
41 este prezentatd structura de curgere si distributia concentratiei de impuritati pentru un creuzet cu un
raport de aspect de 68x68x40 cm®. Din graficul de particle tracking din Figura 41 (a) se poate observa cd
structura de curgere raméane dominatd de vortexul central corespunzator electrodului din mijloc, desi
vortexul corespunzitor electrodului din colt are un rol mai pronuntat in structura de curgere de ansamblu
decat in cazul unui raport de aspect mai mic (cum era cazul in Figura 36 sau 37). Distributia impuritatilor
din observata in Figura 41 (b) este similara ca distributie fata de cea din Figura 39, observata in cazul unui
raport de aspect mai mic, insa valorile concentratiei sunt cu aproximativ 25 % mai mici. Acest lucru se poate
datora unui raport mai scazut al suprafetei topiturii aflate in contact cu creuzetul, de unde provin
impuritatile, fatd de volumul acesteia (acest raport scade de la 4/38 cm™ la 4/68 cm™ in cazul modificarii
raportului de aspect al uzetului).
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Figura 41. Grafice de particlracking pentru G, =3 K/cm si vg = 10 mm/h intr-un creuzet cu dimensiunile
de 68x68x40 cm®

Tn concluzie, studiile efectuate au relevat urmatoarele aspecte:



S-a observat ca pentru valori tipice minime si maxime ale gradientului termic din topitura si a ratei
de crestere a lingourilor de siliciu multicristalin structura de curgere e dominatd de amestecului
electromagnetic la valori relativ mici ale curentului electric si a cdmpului magnetic aplicate.

La o anumitd valoare a convectiei fortate obtinute electromagnetic deflectia interfetei poate fi
concava sau convexa In functie de cantitatea de cdldura, ce este proportionald cu gradientul si viteza
de crestere ce trebuie transportatd in sus. Dacd dominad generarea de caldurd locald asupra
transportului convectiv interfata va fi concava, iar in caz contrar ea va fi convexa.

Distributia impuritatilor se omogenizeaza aproape complet dupad 500 s indiferent de gradientul termic
sau rata de solidificare. O concentratie mai mare de impuritati se observa la nivelul interfetei Tn
cazurile In care interfata este concava, din cauza unei zone slab maturate mai mari intre buclele de
convectie fortatd decat in cazul unei interfete convexe.

In cazul schimbirii raportului de aspect, nu se observia diferente majore in cazul structurii de curgere
si a distributiei in concentratie a impuritdtilor, ci in valorile tipice ale concentratiei, datorate
raportului mai mic Intre suprafata topiturii aflatd in contact cu creuzetul si volumul acesteia.
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