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В работе реализована методика моделиро-
вания СВЧ плазмохимического реактора с при-
менением программного комплекса Ansys CFX, 
позволяющая проводить параметрические ис-
следования и повысить информативность ис-
следуемых процессов. Приведены результаты 
исследования гидродинамических и теплооб-
менных процессов в задаче плазмохимической 

конверсии тетрахлорида кремния. Исследования 
проводились с использованием современных 
вычислительных технологий гидрогазодинами-
ки, что дало возможность детализировать поля 
скоростей и температур, а также расходы газа 
в области плазмы и определить мощность, за-
трачиваемую на нагрев газа, температуру газа и 
время пребывания в реакционной зоне.

Разработка эффективных методов конвер-
сии тетрахлорида кремния  является акту-
альной задачей [1]. Наиболее перспективны 
для этих целей –  плазменные методы [2 – 5]. 
Использование СВЧ разряда в вышеуказан-
ных методах позволяет получить высокие 
значения энергетической эффективности [6]. 
Следовательно, можно ожидать максималь-
ную передачу энергии в химически активную 
плазму и более высокую степень конверсии 
тетрахлорида кремния. Разрабатывая плазмен-
ные методы необходимо исследовать теплооб-
менные процессы в плазмохимическом реакто-
ре, что позволяет получить данные о областях 
основного энерговклада, оценить температуру 

газа в плазме и предположить основные меха-
низмы химических реакций [7,8]. 

Одним из способов исследования теплооб-
менных процессов является их численное мо-
делирование.

Цель данной работы – моделирование газодина-
мических и тепловых процессов, происходящих в 
условиях максимальной конверсии тетрахлорида 
кремния в кремний в водородной плазме сверхвы-
сокочастотного разряда –  определение температур-
ных полей, распределения скоростей и характера 
течения газа, что позволяет провести оценку наи-
более важных параметров технологического про-
цесса: температуры газа в области плазмы и время 
пребывания реагентов в реакционной зоне.

Исследования процесса плазмохимиче-
ского восстановления тетрахлорида кремния 
проводили на установке, принципиальная схе-
ма которой подробно описана в [ 9 ]. Реактор 
(рисунок 1) располагался перпендикулярно 
широкой стенке прямоугольного волновода. 
Внутри реактора устанавливалось сопло для 
ввода реагентов. В реактор подавали предва-
рительно подготовленную парогазовую смесь 
тетрахлорида кремния и водорода. 

Мощность, подводимая в зону разряда со-
ставляла 900 Вт, частота СВЧ колебаний – 
2,45ГГц. Измерение поглощенной разрядом 
мощности проводили калориметрическим ме-
тодом по методике [10]. Исследовали состав 
продуктов реакции гидрирования SiCl4 водоро-
дом в зависимости от энерговклада при давле-
нии 6,65 кПа и соотношении [H2]:[SiCl4] = 4,5. 

После проведения эксперимента на стен-
ках реактора в непосредственной близости от 
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Реактор, геометрические параметры кото-
рого приведены на рисунке 3а, представля-
ет собой кварцевую трубу длиной L = 0,5 м и 
диаметром D = 0,024 м. Для подачи реагентов 
непосредственно в зону плазмы, в реактор заве-
дено центральное сопло диаметром do = 0,01 м 
и длиной l = 0,2 м. В верхней части реактора 
предусмотрен ввод для коаксиальной подачи 
газа, что обеспечивает предохранение стенок 
реактора от перегрева (lo = 0,02 м). Визуально 
наблюдаемая область плазмы представляет со-
бой эллипсоид, центральное сечение которого 
есть эллипс с большой осью m = 0,036 м и малой 
n = 0,022 м. Температура стенок реактора в бли-
зи плазменного образования составляла 1600-
1700 К, а вблизи выхода e-f не превышала 300 К. 

Для моделирования образующейся плаз-
мы в реакторе создается источник энергии. 

Область выделения энергии – цилиндр в ос-
новании которого окружность с радиусом 
R = 0,010 м и высотой H = 0,03 м. Плотность 
выделения энергии задана формулой

2
42

18001800 r
HRHR

q ⋅−=
ππ           (1)

где r - радиус реактора. 
Плотность выделения энергии задается так, 

чтобы суммарная величина в области выделе-
ния энергии соответствовала 900 Вт.

Математическая модель строилась в го-
могенной постановке задачи и включала в 
себя четыре различные среды: Н2, SiCl4, воз-
дух – жидкости и твердая среда – кварц. 
Теплофизические и транспортные характери-
стики этих сред взяты из [12].

ФИЗИЧЕСКАЯ И МАТЕМАТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ

зоны разряда наблюдалось осаждение крем-
ния. Ниже по длине  реактора на стенках обна-
ружен осадок полисиланхлоридов. В криоген-
ной ловушке обнаружен хлористый водород, 
гексахлордисилан и тетрахлорид кремния. 

Степень конверсии тетрахлорида кремния 
и выход гексахлордисилана определяли га-
зохроматографическим методом [11]. Предел 
обнаружения составлял 1%. Выход кремния и 

полисиланхлоридов определяли гравиметри-
ческим методом с точностью 1∙10-4г.

На рисунке 2 показана зависимость степе-
ни конверсии тетрахлорида кремния и про-
цента выхода кремния, гексахлордисилана 
(Si2Cl6) и полисиланхлоридов от удельного 
энерговклада.

 Видно, что степень конверсии тетрахлори-
да кремния составляет 95% и не меняется во 
всем диапазоне энерговклада. При увеличении 
энерговклада наблюдается увеличение выхода 
кремния до 90%. Выход гексахлордисилана 
(Si2Cl6) и полисиланхлоридов при увеличении 
энерговклада уменьшается.

Рис.1 Схема СВЧ реактора: 1 – волно-
вод, 2 – реактор, 3 – сопло для 
ввода реагентов.

Рис.2  Зависимость степени конверсии 
SiCl4 (1), выход кремния (2), по-
лисиланхлоридов (3) и Si2Cl6 (4) 
от удельного энерговклада.
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Рассматривалась задача теплообмена в ги-
дродинамическом потоке смеси идеальных 
газов. Режим движения газов – турбулентный. 
Взаимодействующая в потоке смесь рассма-
тривается с учетом теплопередачи посред-
ством конвекции и теплопроводности и опи-
сывается следующей системой дифференци-
альных уравнений в частных производных:
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где индекс i = 1 относится к H2, i = 2 – к 
SiCl4, i = 3, – к воздуху, i = 4 – к кварцу, p – 
абсолютное давление, Т – абсолютная темпе-
ратура, ρi  – плотность соответствующей сре-
ды, ρ1,ρ2 – вычисляются с помощью уравнения 
идеального газа, ρ3 , ρ4  –  const, iV

 –  вектор ско-
рости соответствующей среды, SE – мощность 
индуцируемая разрядом, η – доля выделяемой 
мощности идущая на нагрев газа по средством 
теплопроводности и конвекции, iτ  – тензор на-
пряжений, связанный со скоростями деформа-
ций обобщенной гипотезой Ньютона 

)
3
2)(( i

T
iiiei VVV  

ieie ,   –  эффективные вязкость и тепло-
проводность сред соответственно, itiie

,  
itiie
, ii ,   –  ламинарные вязкость и те-

плопроводность, itit ,  – турбулентные (вих-
ревые) вязкость и теплопроводность, связан-
ные между собой через турбулентное число 
Прандтля  и определяемые по выбранной мо-
дели турбулентности [13].

Для кварцевых стенок реактора решается 
только уравнение энергии, сводящееся для 
твердых стенок к уравнению теплопроводно-
сти. Отметим, что газы в задаче считаются 
сжимаемыми жидкостями. Система уравнений 
(2)-(4) замыкается транспортной SST моделью 
турбулентности Ментера. Эта модель явля-
ется комбинацией k-ω модели (более точное 
описание течений вблизи стенок) и k-ε моде-
ли (моделирование течений вдали от твердых 
границ). 

Идентифицируемой величиной в систе-
ме (2)-(4) является коэффициент (0<η <1). 
Величину η варьировали таким образом, что-
бы решение системы (2)-(4) максимально со-
впадало с экспериментально определенной 
температурой стенок реактора. 

Для моделирования охлаждения реактора 
внешними конвективными потоками воздуха 
согласно [14] выбраны следующие граничные 
условия (рис.3б): через границы АM, HG реа-

Рис.3  а – Геометрические параметры 
СВЧ реактора; б – граничные 
условия при его охлаждении 
внешними конвективными по-
токами воздуха.
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лизуются свободные потоки воздуха при тем-
пературе 293 K и давлении 1 атм. Контур AB, 
CD, EF, FG, HK, LM изолирует расчетную об-
ласть от потоков массы и тепла.

В сечение ВС поступает Н2 при объемном 
расходе в 3,4•10-7 м3/с при температуре 293 К. 
В сечение DE поступают Н2 и SiCl4 в соотно-
шении 4,5 при температуре 293 К. Массовый 
расход смеси через сечение DE составляет 

3,5•10-6 м3/с. Давление в реакторе 6,65 кПа.
Численное решение задачи производилось 

с применением современных технологий вы-
числительной гидрогазодинамики. 

Задача решалась на четырехпроцессорном 
вычислительном узле с 12 Гб оперативной 
памяти. Распараллеливание задачи произво-
дилось методом декомпозиции областей. При 
указанных условиях решение занимало 24 часа.

Численное моделирование процесса нагре-
вания потока газов в плазмохимическом реак-
торе производилось в диапазоне значений ко-
эффициентов мощностей η = 0,05 – 0,5.

На рисунке 4 а,б приведены траектории, а 
так же поля температур и скоростей газового 
потока, полученные для значения η = 0,1. 

Величина  η = 0,1 соответствует 10% мощ-
ности идущей на нагрев газа посредством 
теплопроводности и конвекции.  Значения 
температуры стенок реактора в близи плаз-
менного образования и на выходе из реактора, 
полученных при η = 0,1 (рисунок 4а) соответ-
ствуют оценочным значениям температуры, 
полученным из экспериментальных данных.  
Поле температур является симметричным от-
носительно продольной оси реактора и асим-
метричным относительно его поперечного 
сечения. Высокотемпературная область с Т > 
2000 К представляет собой эллипсоид с про-
дольной и поперечной осями 23 и 20 мм со-
ответственно. Наличие центрального сопла, 
расположенного в непосредственной близости 
к зоне СВЧ разряда, позволяет осуществлять 
подачу реакционной газовой смеси в область 
с Т > 2000 К. При этом данная область разряда 
не контактирует со стенками реактора. Поток 
водорода, подаваемый коаксиально, засасыва-
ется основным потоком газовой смеси в высо-
котемпературную зону плазмы (рисунок 4б.), 
что свидетельствует о максимальном исполь-
зовании плазмообразующего газа Н2 в химиче-
ских реакциях.

На рисунке 5 а,б показаны радиальные рас-
пределения температуры и скорости в попереч-
ном сечении, соответствующем максимально-
му значению температуры по центральной оси 
реактора. Распределение температуры (рису-
нок 5а)  слабо меняется в зависимости от ра-
диуса реактора, что можно объяснить высокой 
теплопроводностью водорода.  Температурный 
интервал со значением 2r=20 мм, в который 
попадает >95% газовой смеси составляет 2000 
– 2500 К. Распределение скорости (рисунок 
5б)  в интервале значений r=0 – 10 мм, соот-
ветствующем области 2000 – 2500 К, меняется 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Рис.4  а – Поля температур и б – ско-
ростей газового потока в СВЧ 
реакторе.
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в пределах 0,8 – 1,5 м/с. При значениях r=11,5 
– 12 мм происходит более резкое изменение 
скорости, связанное, по-видимому с эффектом 
приграничного слоя. 

Согласно расчетам массовый расход SiCl4 
поступающего в высокотемпературную зону с 
Т = 2000 – 2500 К равен 4,4∙10-6 кг/с, а вре-
мя нахождение вещества в указанной зоне со-
ставляет 6•10-3 с, что является характерным 
временем для протекания плазмохимических 
реакций [7].

Следует отметить, что согласно [15] в газо-
вом разряде водорода при температуре свыше 
2000 К происходит его атомизация, а в хло-
ридной плазме присутствуют частицы SiCl2 и 
SiCl3•. Зависимость температуры газовой сме-
си по длине реактора приведена на рисунке 5в. 
Из данной зависимости, а так же из зависимо-
сти, приведенной на рис. 5б следует, что ско-
рость закалки продуктов реакции на выходе 
из высокотемпературной зоны с Тmin = 2000 
К составляет 2,6•104 град/с. Согласно [16], от-
носительно нашего процесса, можно говорить 
о идеальной закалке, при реализации которой 
радикалы переходят в продукты. 

Полученные результаты позволяют выска-
зать предположения об основных плазмохи-
мических реакциях, которые проходят в зоне 
плазменного разряда.

Процесс образования кремния при высоких 
температурах поверхности, с участием атомар-
ного водорода можно представить реакциями:

Н2 → 2Н•
SiCl4 + Н• → SiCl3• + НCl
SiCl3• + Н• → SiCl2 + НCl и т. д.
nSiCl2→SinCl(2n+2)

SinCl(2n+2) + (2n+2)H• → nSi + (2n+2)HCl.
Атомарный водород при пониженном давле-

нии отрывает атомы хлора от молекул хлорси-
лана с образованием радикалов SiCl3• и SiCl2.

Можно предполагать, что образование гек-
сахлордисилана происходит при рекомбина-
ции  радикалов SiCl3•.

SiCl4 + Н• → SiCl3• + НCl
2SiCl3•  → Si2Cl6

Образование полисиланхлоридов происхо-
дит с участием радикалов SiCl2 с дальнейшей 
адсорбцией на холодной поверхности:

SiCl2 + SiCl2 → Si2Cl4адс. →……( Si2Cl2)..
Образование кремния, гексахлордисилана 

и полисиланхлоридов по вышеуказанным ме-
ханизмам, основанным на результатах модели-
рования  согласуются с экспериментальными 
данными (рисунке 2).

Рис.5  а – Радиальные распределения 
температуры и б – скорости 
в поперечном сечении, соот-
ветствующем максимальному 
значению температуры по цен-
тральной оси реактора; в –  за-
висимость температуры газовой 
смеси по длине реактора, 1 – η = 
0.05; 2 – η = 0.1; 3 – η = 0.2.
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На основании полученных результатов 
можно заключить, что основными продук-
тами в процессе плазмохимического гидри-
рования тетрахлорида кремния в СВЧ раз-
ряде при давлении 50 торр являются крем-
ний, гексахлордисилан и полисиланхлориды. 
Определены условия, в которых степень кон-
версии  SiCl4  составляет более 95%, а выход 
кремния  достигает 90%. С помощью числен-

ного моделирования теплообменных процес-
сов в плазмохимическом реакторе определе-
на доля подводимой мощности, расходуемая 
на нагрев газа, а также температура газа в 
плазме, время пребывания в высокотемпе-
ратурной зоне и скорость закалки продук-
тов реакции. На основе полученных данных 
предложен механизм образования кремния с 
участием атомарного водорода.
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