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Приведены результаты исследования газо- 
и термодинамики процесса осаждения слоев 
СdHgTe (КРТ) в вертикальном реакторе. Иссле-
дования проводились с использованием совре-
менных вычислительных технологий гидроди-
намики. Разработаны методы математического 
моделирования газодинамики реактора с учетом 
сжимаемости сред, турбулизации потока, тепло-
передачи посредством конвекции и теплопрово-

дности. Установлено наличие вихреобразований в 
реакторе, которые оказывают как негативное, так 
и позитивное влияние на процесс. Проведен ряд 
вычислительных экспериментов, направленных 
на поиск путей повышения однородности осаж-
даемых слоев КРТ. По результатам этих экспери-
ментов предложены конкретные меры, связанные 
с геометрической модернизацией реактора, а так 
же модификацией условий протекания процесса.

Твердый раствор полупроводникового со-
единения теллурида кадмия-ртути (КРТ) за-
нимает лидирующее положение среди ИК-
фоточувствительных материалов, особенно при 
изготовлении фотоприемных устройств (ФПУ) 
на диапазон 8 – 12 мкм. Современные теплови-
зионные и теплопеленгационные системы ори-
ентированы на использование матричных  ФПУ 
большого формата, для создания которых тре-
буется КРТ большой площади. Одним из мето-
дов получения КРТ большого размера является 
осаждение эпитаксиальных монокристалличе-
ских слоев на различных подложках из паров 
ртути и металлорганических соединений кадмия 
и теллура (MOCVD – метод ). 

Целью настоящей работы являлось создание 
математической газодинамической модели осаж-

дения слоев КРТ  MOCVD – методом в верти-
кальном реакторе с нагретыми стенками.

Газодинамическое моделирование процес-
са осаждения слоев осложняется протекани-
ем различных химических взаимодействий 
в газовой фазе, которыми на первой стадии 
работы пренебрегали. Модель учитывает 
сжимаемость газов, турбулизацию потоков, 
теплопередачу посредством конвекции и те-
плопроводности. 

Конкретные размеры реактора и интервалы 
условий осаждения брались, исходя из параме-
тров экспериментальной установки и МОCVD-
технологии выращивания слоев КРТ в ИХВВ 
РАН. Основным параметром оптимизации вы-
ступала однородность состава парогазовой сме-
си над поверхностью подложки.

Исследование газодинамических процессов 
в реакторе производилось методами вычис-
лительного эксперимента. С математической 
точки зрения газодинамика реактора  пред-

ставляет собой задачу о движении гомогенной 
смеси идеальных газов в неоднородном поле 
температур с учетом теплопередачи посред-
ством теплопроводности и конвекции. Режим 
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течения – турбулентный. Математическая мо-
дель включает в себя движение двух основ-
ных компонентов (водород, пары ртути) и трех 
разбавленных в водороде (10-3-10-4 об. доли) 
металлоорганических соединений (МОС) – 
диметилкадмия (ДМК), диэтилтеллура (ДЭТ) 
и диизопропилтеллура (ДИПТ), которые не 
оказывают существенного влияния на общую 
газодинамику процесса. Модель не учитывает 
химические процессы в газовой среде.

Движение газов описывается следующей систе-
мой уравнений (1)-(3) [1]: 
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где индекс i = 1 относится к водороду, i = 
2 – к парам ртути, i=3,4,5 к ДМК, ДЭТ, ДИПТ 
соответственно. В уравнениях (1)-(3) p – абсо-
лютное давление, Т – абсолютная температу-
ра, ρi - плотность соответствующей среды, iV


 

- вектор скорости соответствующей компонен-
ты, i  - тензор напряжений, связанный со ско-
ростями деформаций обобщенной гипотезой 
Ньютона
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- эффективные вязкость и теплопроводность 
компонент соответственно, 

itiie  , itiie , ii ,  
- ламинарные вязкость и теплопрово-

дность, itit ,   - турбулентные (вихревые) 
вязкость и теплопроводность, связанные 
между собой через турбулентное число 
Прандтля и определяемые по выбранной мо-
дели турбулентности. Система уравнений 
(1)-(3) замыкается транспортной SST моде-
лью турбулентности Ментера [2].

Задаваемые в математической модели тепло-
физические и транспортные характеристики во-
дорода и паров ртути [3,4] (таблица 1), соответ-
ствуют реальным характеристикам материалов в 
рабочем диапазоне температур (450-650 К): 

Таблица 1.

Водород Пары ртути
Молярная 

масса [кг/кмоль] 2.016 200.59

Теплоемкость 
[Дж/кг*К] 14300 62

Теплопрово-
дность [Вт/м*К] 0.0013∙T.8552 0.0145 

Вязкость [Па*с] 0.0000088
0.0000001∙

T[K]-
0.000001

Ввиду отсутствия физической симметрии 
течения задача решалась в трехмерной поста-
новке. Расчетная область задачи представлена 
на рисунке 1.

 

Система уравнений (1)-(3) должна дополняться 
соответствующими начальными и граничными ус-
ловиями. В задаче ставятся следующие граничные 
условия:

1. Условие прилипания на всех твердых стенках, 
температура стенок задается соответствующей экс-
периментальным данным.

Рис.1      Расчетная область задачи. 
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2. На входной границе 1 условие варьиру-
ется в соответствии с моделируемой стадией 
процесса:

- на 1 стадии подается смесь водорода и МОС 
(ДМК, ДЭТ) с концентрацией водорода 0.998515 
об. доли,  ДМК - 0.000275 об. доли, ДЭТ - 0.00121 
об. доли. Скорость потока составляет 2.239 м/с, 
температура -  560 К;

- на 2 стадии на вход поступает водород со 
скоростью 1,146 м/с, с температурой 560 К;

- на 3 стадии подается смесь водорода и МОС 
(ДИПТ) с концентрацией водорода 0.9989 об. доли 
со скоростью 1.126 м/с с температурой 560 К;

- на 4 стадии подается водород со скоростью 
1.997 м/с с температурой 560 К.

3. На входную границу 2 поступает смесь во-
дорода (85%) и паров ртути (15%) со скоростью 
0.354 м/с с температурой 560 К.

4. На входную границу 3 подается водород 
с температурой 523 К. Линейная скорость по-
тока в зависимости от моделируемой стадии 
составляет: 

- на 1 стадии: 0.064 м/с;
- на 2 стадии: 0.274 м/с;
- на 3 стадии: 0.36 м/с;
- на 4 стадии: 0.064 м/с.
5. На выходной границе  4 задается нулевое 

избыточное давление.
В начальный момент времени в расчетной обла-

сти находится покоящийся водород под давлением 
0.2 атм при комнатной температуре. При моделиро-
вании последующих стадий процесса начальными 
условиями для них служат поля скоростей, темпе-
ратур и давлений в реакторе, являющиеся конечным 
результатом моделирования предыдущей стадии.

Количество узлов в сеточной модели при 
решении задачи составляло от 500 до 2 млн. 
Задача решалась на восьми процессорном вы-
числительном узле с 16Гб оперативной памяти 
с использованием метода конечных объемов. 
Распараллеливание задачи производилось ме-
тодом декомпозиции областей. При указанных 
условиях моделирование одной стадии процес-
са занимает около суток.

На рисунке 2a представлено характерное 
поле концентраций ртутных паров в конце 
первой стадии, на рисунке 2б - линии тока 
в конической части реактора. Математиче-
ское моделирование показало, что в реакторе 
над подложкой формируются неустойчивые 
вихри, причем их образование носит некон-
тролируемый характер. Указанные вихри 
оказывают как положительное, так и отрица-
тельное влияние на газодинамику процесса. 
Вихрь вращается вокруг потока, выходяще-
го из центральной трубки, посредством чего 
осуществляется перемешивание ртутных па-
ров с водородом и МОС. С другой стороны, 
вихрь, вовлекая в свое вращение металло-
органические соединения, снижает однород-
ность концентраций МОС в районе подложки 
(рисунок 3).

На рисунке 4а приведен график изме-
нения в течение первой стадии концентра-
ций потока ДЭТ в нескольких характерных 
точках (A,B,C,D) на подложке. Полученная 
зависимость ϕ(t) с равномерно распреде-
ленными во времени максимумами и мини-
мумами концентраций иллюстрирует эффек-
ты, возникающие при вращении вихря над 
подложкой.

РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ. 
ВИХРЕОБРАЗОВАНИЕ В КОНИЧЕСКОЙ ЧАСТИ РЕАКТОРА 

Рис.2      Линии тока и поле концентраций 
      ртутных паров в конической ча-
        сти реактора.
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Для определения однородности потоков 
МОС зависимость ϕ(t) получена в двадцати од-
ной равномерно распределенной на подложке 
точке (рисунок 4б). Далее, каждая из зависи-
мостей ϕ i(t) (i=1…21) усреднена по времени. 
Результаты, указанного усреднения свидетель-
ствуют, что вращение вихря компенсирует все 
разбросы между максимумами и минимумами 
концентраций во времени и значения концен-
траций потоков в каждой точке подложки яв-
ляются величинами постоянными во времени с 
точностью 10-14 %.

Далее производится усреднение получен-
ных значений ϕ i в пространстве. По результа-
там этого усреднения установлено, что одно-

родность концентрации МОС на подложке 
диаметром 50 мм в конце первой стадии со-
ставляет ±13.5%.

Рис.3   Поле концентраций потока ДЭТ 
       на подложке в различные момен-
       та времени.

Рис.4     Зависимость концентраций ДЭТ 
     от времени в точках A, B, C, D.

Рис.5    Направление модификаций геоме-
       трии реактора.

В работе выполнено исследование однород-
ности потока МОС при различных уровнях рас-
положения пьедестала и центральной трубки в 
осевом направлении (рисунок 5). Проведенные 
численные эксперименты целесообразно разбить 
на три группы:

 1. Сдвиг пьедестала. По данному направле-
нию реализовано 2 эксперимента:

- Пьедестал сдвинут на 3 см вниз; в данном 
случае отклонение Δϕi составляяет 10%.

- Пьедестал сдвинут на 2 см вниз; отклонение 
Δϕi составляяет 13%.

2. Сдвиг трубки. При моделировании работы 
реактора со сдвинутой центральной трубкой по-
лучено 3 результата:

- Трубка сдвинута на 2 см вниз; Δϕi составля-
яет 8.5%.

- Трубка сдвинута на 3 см отклонение Δϕi со-
ставляяет 8%.

- Трубка сдвинута на 5 см отклонение Δϕi со-
ставляяет 7.5%.

Совмещение двух предыдущих подходов. В 
данном варианте и пьедестал и трубка сдвинуты 
на 3 см вниз одновременно, отклонение Δϕi при 
этом составляяет 3%.            

Таким образом, последний вариант является 
наиболее оптимальным из всех рассмотренных.

ИССЛЕДОВАНИЕ ВЛИЯНИЯ ПОЛОЖЕНИЯ ЦЕНТРАЛЬНОЙ ТРУБКИ И ПЬЕДЕСТАЛА 
НА ОДНОРОДНОСТЬ ПОТОКОВ МОС НАД ПОДЛОЖКОЙ 
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Результаты параметрического исследования 
однородности потоков МОС на подложке от ве-
личины давления в реакторе свидетельствуют, 
что однородность повышается при увеличении 
давления (таблица 2). 

Таблица 2
Давление, атм Отклонения Δϕi (%)

0.14 21.5
0.17 20.5
0.2 13.5
0.23 9.5
0.26  9
0.29 8
0.5 3.5

Еще одним путем повышения однородности 
потока МОС является уменьшение линейной 
скорости потока, поступающего в центральную 
трубку при неизменных значениях концентра-

ций МОС в потоке. В данном случае становит-
ся меньше различие в скоростях центрального 
(водород+МОС) и кольцевого (водород+пары 
ртути) потоков, что может оказать положитель-
ное влияние на газодинамику процесса. Так, 
при уменьшении указанной скорости на 20% от-
носительно стандартного значения (2.239 м/с) 
отклонение Δϕi составляет 4.5%. Однако даль-
нейшее уменьшение скорости не является це-
лесообразным: движение вихревого потока над 
подложкой становится менее упорядоченным, 
что приводит к увеличению отклонений Δϕi 
до 7-8 % при значениях линейных скоростей, 
сниженных на 30-40% соответственно. При 
этом установлено, что увеличение линейной 
скорости на 20% приводит к возрастанию от-
клонения Δϕi до 15.5 %. Таким образом, суще-
ствует оптимум по соотношениям скоростей 
центрального и кольцевого потоков. Для рас-
сматриваемых величин скоростей указанный 
оптимум достигается в случае, когда скорость 
центрального потока приблизительно в 5 раз 
больше скорости кольцевого потока. 

ОДНОРОДНОСТЬ ПОТОКА МОС В ЗАВИСИМОСТИ ОТ ВЕЛИЧИНЫ ДАВЛЕНИЯ 
В РЕАКТОРЕ И ЗНАЧЕНИЯ ЛИНЕЙНОЙ СКОРОСТИ ПОТОКА В ЦЕНТРАЛЬНОЙ ТРУБКЕ

В работе построена и отработана матема-
тическая модель газодинамических процессов 
в вертикальном реакторе для осаждения слоев 
КРТ с учетом сжимаемости сред, турбулиза-
ции потока, теплопередачи посредством кон-
векции и теплопроводности.

По результатам моделирования установ-
лено наличие в районе над подложкой вих-
ря, который своим вращением компенсирует 
неоднородности потоков МОС над подлож-
кой во времени, однако является причиной 

неоднородности указанных потоков в про-
странстве.

Проведены параметрические исследования 
газодинамики реактора в зависимости от поло-
жения входной трубы и пьедестала, значений 
давления в реакторе, а так же в зависимоти от 
величины линейной скорости поступающего в 
реактор центрального потока. 

По результатам вычислительных экспери-
ментов выявлены пути повышения однородно-
сти потоков МОС над поверхностью подложки.
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