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МОДЕЛИРОВАНИЕ 
ПРОЦЕССОВ И МАТЕРИАЛОВ

SIMULATION OF PROCESSES AND MATERIALS

Исследовано структурное совершен-
ство кристалла GaSb : Te, выращенного 
во время беспилотного китайского 
космического эксперимента. Методом 
количественной рентгеновской топо-
графии показано высокое структурное 
совершенство этого кристалла, в боль-
шей его области, которая соответство-
вала кристаллизации округлого фрон-
та. В то же время выявлены дефекты, 
связанные с образованием области 
роста грани через некоторое время по-
сле начала кристаллизации. Контроль 
параметров во время ростового про-
цесса отсутствовал. Проведен анализ 
возможных факторов, повлиявших на 
особенности роста данного кристалла. 
Исследования выполнены с использо-
ванием двухмерной карты измеренных 
концентраций Te в кристалле и резуль-
татов математического моделирова-
ния ростового процесса. 

Ключевые слова: микрогравитация, 
рост кристаллов, GaSb : Te, метод 
Бриджмена, тепломассоперенос, кон-
векция, численное моделирование, 
распределение примеси. 

Введение

В отличие от методологии 
подготовки, проведения и анализа 
космического эксперимента, из-
ложенной в работе [1], выращива-
ние кристалла GaSb : Te методом 
Бриджмена во время экспедиции 
китайского автоматического кос-
мического аппарата было про-
ведено при полном отсутствии 
контроля параметров роста [2]. 
Однако предварительное изучение 
образцов этого кристалла показало 
в целом его высокое совершенство 
и ряд важных отличий от кристал-
лов, выращенных на космических 
аппаратах серии «Фотон»: отсут-
ствие явно выраженной слоистой 
неоднородности, более высокий 
уровень однородности слитка по 
диаметру. 

По мнению авторов, наряду 
с традиционной методологией [1] 
представляет интерес подход по 

экспериментальному выявлению 
высокоточными методами росто-
вых особенностей, мешающих 
росту совершенного кристалла, 
с последующим теоретическим 
осмыслением этих данных и прак-
тическими рекомендациями. Поэ-
тому анализ образцов в работе [3] 
стал основой для развития тео-
ретических моделей и восстанов-
ления условий роста различных 
зон кристалла, влияния на них 
конвективных потоков в ходе ро-
стового процесса. Применительно 
к условиям микрогравитации ин-
терес представляет исследование 
закономерностей термогравита-
ционной и термокапиллярной кон-
векций и их влияния на вхождение 
легирующей примеси в растущий 
кристалл. В частности, вызыва-
ет интерес анализ природы по-
лосчатой микронеоднородности 
кристалла в области роста грани, 
причиной которой могли быть 
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микрогравитационные осцилляции и флуктуации 
температуры, вызванные нарушением штатной ра-
боты технологической установки. 

В процессе теоретического анализа применяли 
расчетные модели различной сложности: 

− cопряженные — с учетом компоновки, мате-
риалов и кристаллизации вещества в космической 
ампуле;

− упрощенные (гидродинамические) для моде-
лирования тепломассопереноса в расплаве с учетом 
оттеснения примеси на фронте кристаллизации 
(ФК). 

Все эти модели разработаны на основе как ба-
зовой версии пакета программ AnsysFluent [4], так и 
ряда написанных авторами пользовательских UDF−
подпрограмм на языке C++, позволивших расширить 
базовые возможности этого пакета для конкретных 
задач (например, для описания оттеснения приме-
си на ФК, учета осцилляций — микрогравитации и 
температуры нагревателя). 

Результаты космического эксперимента 
и рентгеновской топографии выращенного 

кристалла 

Результаты космического эксперимента опубли-
кованы в работе [5], но относительно условий роста 
кристалла во время космического полета нет полной 
ясности. В ходе эксперимента контроль температуры 
не проводили, а результаты наземных испытаний по-
лучены на пустой ампуле и не дают представления 
о реальном распределении температуры в процессе 
роста кристалла. Ростовая установка представляла 
собой центральный нагреватель, окруженный слоем 
теплоизолятора, в полостях которого ближе к пери-
ферии размещались ампулы с загрузками вещества. 
Таким образом, эксперимент проводили в условиях 
асимметричного теплового поля. Установка не была 
снабжена датчиками контроля температуры, режим 
эксперимента (мощность нагревателя и время на-
грева) был подобран на Земле и повторен в космосе. 
Через определенное время после начала экспери-
мента подачу электропитания на нагреватель пре-
кращали, и охлаждение печи протекало естествен-
ным путем. Плавление и кристаллизация успешно 
прошли только на одном из четырех загруженных 
образцов. На остальных образцах наблюдали полное 
расплавление затравок, неориентированный рост и, 
как следствие, сильную блочность образцов. Именно 
этот единственный образец был ранее исследован 
авторами в работе [3]. 

Весь эксперимент, включая нагрев и полное 
охлаждение, длился 8 ч, из которых на рост кристал-
ла пришлось 1—2 ч. При этом осевой температурный 
градиент оценивали в интервале 500—1000 К/м. 
Длина закристаллизовавшейся части образца со-
ставила 0,025 м, скорость роста — 0,012—0,025 м/ч. 
Исходный образец для исследований методами одно-

кристальной проекционной и количественной двух-
кристальной рентгеновской топографии представлял 
собой продольный срез кристалла, сделанный вдоль 
оси слитка параллельно плоскости (110). Этот образец 
имел форму полуцилиндра длиной 0,03 м, шириной 
0,006 м и толщиной ~0,003 м. 

В результате исследования образца методом 
количественной рентгеновской топографии [6, 7] 
построена двухмерная карта распределения Te в 
кристалле, на основе которой были выявлены харак-
терные области кристаллизации — округлого фронта 
(А) и грани (В) (рис. 1, а). Кроме того, построены рас-
пределения Te в трех продольных сечениях образца 
(a—a), (b—b), (c—c) по данным измерения параметра 
решетки с учетом его корреляции с концентрацией 
Te (см. рис. 1, б—г). 

Распределение Te имеет характерные отличия 
для разных продольных сечений, по−разному отли-
чаясь от ожидаемого концентрационного профиля в 
невесомости. Имеет место неоднородность, сильнее 
выраженная в радиальном направлении. Так, в се-
чении (a—a) на начальном участке, соответствую-
щем выращиванию в течение ~1 ч, наблюдается рост 
концентрации примеси в диффузионном режиме, но 
в последующем происходит ее снижение. В сечении 
(b—b) это снижение проявляется раньше и заметнее. 
В сечении (c—c) выявлены существенные немонотон-
ности в распределении примеси, которые вызваны 
ростом грани (111), что объясняет наличие концен-
трационного максимума Te между 0,010 и 0,014 м. 

Наличие этих экспериментальных данных по-
служило основой для анализа условий роста кри-
сталла GaSb : Te в космическом эксперименте и объ-
яснения возникающих особенностей распределения 
Te в образце. В методическом плане потребовалось 
применить модельные представления, адекватно 
описывающие влияние условий роста кристалла на 
вхождение в него примеси. С этой целью использова-
ли математические модели тепломассопереноса раз-
ной степени сложности: гидродинамическую модель 
(для конвективного тепломассопереноса в расплаве) и 
сопряженную (для кондуктивно−конвективных про-
цессов переноса для полной ростовой сборки). 

Принципиальная схема и сопряженная модель 
кристаллизационного процесса

Технические детали эксперимента по выра-
щиванию в космосе кристалла GaSb : Te методом 
Бриджмена (конструкция печи и расположение в ней 
4 ампул с образцами) приведены в работе [5]. Прин-
ципиальная схема и соответствующая сопряженная 
модель процесса приведены на рис. 2. Внутри нагре-
вателя 1, поддерживающего заданный продольный 
(вдоль оси x) температурный градиент, расположена 
кварцевая ампула 2, которая содержит исходную ци-
линдрическую заготовку монокристалла GaSb : Te 6, 
выращенного методом Чохральского, закрепленную 
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графитовыми вставка-
ми 3. Наличие радиально-
го градиента температуры, 
обусловленного исходной 
асимметрией теплового 
поля в ростовой установке, 
не учитывали для более 
отчетливого выявления 
влияния на тепловое поле 
конвективного движения 
расплава. Если из−за уве-
личения длины образца 
при кристаллизации пра-
вая вставка 4 сломается, то 
расплав будет вытеснен в 
резервную пустоту и бло-
кирован вставкой 5. Раз-
меры ампулы — диаметр 
0,010 м, длина 0,065 м; об-
разца — диаметр 0,006 м, 
длина 0,03 м. 

ФК перемещается сле-
ва направо со скоростью 
VS вследствие охлажде-
ния ампулы с постоянной 
скоростью. В начальный 
момент после расплавления исходной заготовки изо-
терма кристаллизации Tm соответствует координате 
x = 0, слева от которой находится нерасплавленная 
затравка 6, справа — расплав 7, не полностью запол-
няющий ампулу. Его ограничивает свободная поверх-
ность 8, которая по мере кристаллизации приближа-
ется и затем полностью соприкасается со вставкой 4. 
Эту особенность процесса 
моделировали следующим 
образом: предполагали, 
что ампула полностью за-
полнена расплавом, а на 
обтекаемой стороне 4 вы-
полняется условие сколь-
жения. После соприкосно-
вения расплава и вставки 4 
оно изменяется на условие 
прилипания, что приводит 
к замедлению течения рас-
плава. 

Хо тя экспери мен т 
изначально проводили в 

условиях асимметрии теплового поля, изменение 
скорости движения расплава может менять величи-
ну этой асимметрии. По данным рис. 1, а, первое уве-
личение размера грани В произошло на расстоянии 
~0,006 м от затравки, что соответствовало моменту 

Рис. 1. Карта распределения Te в кристалле GaSb : Те с харак-
терными областями кристаллизации — округлого фронта А 
и грани В (а) и распределения концентрации Te (б—г) вдоль 
линий (a—a), (b—b) и (c—c) в кристалле соответственно: 
б—г: 1 — измерения выполнены методами 
пространственно−разрешающей фотолюминесценции; 
2 — методом количественной рентгеновской топографии

Fig. 1. GaSb : Те Crystal Data:
(a) Te distribution map in GaSb : Те crystal with typical 
crystallization regions: (A) rounded inreface and (B) edge; (b, c, 
d) Te distribution along the (a—a), (b—b) and (c—c) lines in the 
crystal measured by (1) spatial resolution photoluminescence 
and (2) quantitative X−ray topography

Рис. 2. Схема сопряженной модели кристаллизации GaSb : Te методом Бриджмена: 
1 — нагреватель; 2 — кварцевая ампула; 3—5 — графитовые вставки; 6 — кристаллическая 
затравка; 7 — расплав GaSb : Te; 8 — свободная граница расплава в начале кристаллиза-
ции; 9 — участок свободной поверхности, возникающий в процессе кристаллизации 
при x ≈ 0,008 м. Стрелка — направление движения ФК со скоростью VS 

Fig. 2. Conjugate Bridgman GaSb : Те Crystal Growth Setup:
(1) heater, (2) quartz ampoule, (3—5) graphite inserts, (6) crystalline seed, (7) GaSb : Те melt, 
(8) free melt inreface at crystallization onsetl, (9) free surface area formed during crystallization 
at x ~ 0.008 m. Arrow shows crystallization front movement direction at speed VS
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соприкосновения расплава и вставки 4 и, возможно, 
оно вызвано именно этим воздействием.

Перенос тепла и примеси в расплаве обусловлен 
действием термогравитационной и термокапилляр-
ной конвекций. В данном случае рассмотрен вариант 
ориентации вектора микрогравитации µg перпен-
дикулярно к оси ампулы. Термокапиллярную кон-
векцию учитывали на участке 9 и не учитывали на 
свободной границе 8. 

Сопряженная модель позволяет рассчитывать 
динамические изменения формы и скорости движе-
ния ФК при охлаждении ампулы. Для твердых тел 
различных материалов (кварца, графита, кристалли-
ческого GaSb) решают уравнения теплопровод ности 
относительно энтальпии h = CpT. Уравнения тепло-
проводности в расплаве и кристалле GaSb решают 
с учетом процесса кристаллизации. Предполагают, 
что между кристаллом (твердой фазой) и расплавом 
(жидкой фазой) существует промежуточная фаза — 
область кристаллизации при значениях температу-
ры T, больших температуры солидуса Tsol и меньших 
температуры ликвидуса Tliq, в которой задается ли-
нейное изменение доли жидкой фракции посредством 
коэффициента β = (T − Tsol)/(Tliq − Tsol). Поле изотерм 
в расплаве и кристалле при Tsol = 984 К < T < Tliq =
= 985 К соответствует области кристаллизации 
между расплавом и кристаллом: 

  (1) 

где Cp — теплоемкость задается постоянной вели-
чиной; ρ(T), λ(T) — плотность и теплопроводность 
соответственно, зависящие от температуры; VS =
= (VS, 0) — вектор скорости движения ампулы; 
Q = βHL — объемный источник, учитывающий вы-
деление скрытой теплоты кристаллизации HL в об-
ласти кристаллизации, β = 0 при T < Tsol в кристалле. 
Положение ФК соответствует изотерме ликвидуса. 

При T > Tliq решают следующую систему урав-
нений конвективного тепломассопереноса в распла-
ве: 

 ∂(ρV)/∂t + ∇(ρVV) = −∇p + ∇(µ∇V) + ρg; (2)

 div(ρV) = 0; (3)

 ∂(ρh)/∂t +∇(Vρh) = ∇(λ∇T); (4)

 ∂С/∂t + ∇(VС) = ∇(D∇С), (5)

где V = (Vx, Vy) — вектор скорости; p — давление; 
g = (0, µg) — вектор гравитации; µ(T) — динамиче-
ская вязкость. 

Изменение теплового поля вследствие охлаж-
дения ампулы моделировали путем задания изме-
няющегося во времени t линейного распределения 
температуры T(t) на ее внешних боковых стенках: 

 T(t) = 903 + 13,7(x − VSt), (6)

где VS = 3 · 10−6 м/с — скорость кристаллизации. 
На торцевых поверхностях ампулы задавали адиа-
батические условия, на контактных твердых по-
верхностях — условия сопряжения по температуре. 
На границах расплава задавали условие прилипа-
ния: V = 0. 

Начальная концентрация примеси в расплаве 
C = С0. Граничные условия для концентрации имели 
следующий вид: 

− на ФК (при T = Tliq) 

D∇C = (1 − K0) VC; 

− на боковых стенках ампулы (y = 0 и y = H)

∇C = 0; 

− на правом торце (x = L)

C = С0. 

Теплофизические параметры задавали с учетом 
данных работ [8, 9] (таблица). 

Оценки макронеоднородности распределения 
примеси на фронте кристаллизации 

Возможность определения условий роста ис-
следуемого кристалла по данным о неоднородности 
его состава основана на существовании зависимости 
эффективного коэффициента распределения приме-
си Keff от скорости роста кристалла и интенсивности 
перемешивания жидкой фазы. 

Для изучения зависимости Keff от величины 
микрогравитации, геометрии области расплава и 
тепловых условий применяли упрощенную модель 
[10]. В рамках этой модели рассматривается кри-
сталлизация с постоянной скоростью VS плоского 
слоя расплава GaSb : Te толщиной Н и длиной L, на-
ходящегося в гравитационном поле µg и продольном 
температурном градиенте (см. рис. 2). 

В системе координат, связанной c движущимся 
ФК, решают уравнения (1)—(5) без учета процесса 
кристаллизации. На границах расплава выполняют-
ся условия прилипания (V = 0); задаются следующие 
значения температуры: T = Tsol при x = 0 (на ФК), 
T = TW при x = L (на правом торце) и адиабатические 
условия на боковых границах. Начальная концентра-
ция примеси в расплаве составляет C = С0. Гранич-
ные условия для концентрации имеют вид

D∇C = (1 − K0)VSC, при x = 0; 

C = С0, при x = L; 

∇C = 0 при y = 0 и y = H (на боковых границах). 
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Расчеты проводили при двух скоростях кри-
сталлизации: VS = 3 · 10−6 и 6 · 10−6 м/с; значение 
микрогравитации варьировали в пределах µg/g0 =
= 1,6 · 10−5÷2,2 · 10−3, где g0 = 9,8 м/с2. Искомое значе-
ние Keff рассчитывали по следующей формуле: 

Keff = , 

где <C> — среднее значение расчетной концентра-
ции примеси на ФК. Расчеты выполнены для следую-
щих размеров области расплава H · L [м × м]: 0,006 ×
× 0,015; 0,015 × 0,04; 0,03 × 0,09; 0,05 × 0,15 и 0,1 × 0,4. 

Анализ данных концентрационного расслоения 
(радиальной неоднородности) расплава, выражаемо-
го отношением максимального CLmax и минимального 
CLmin значений концентрации примеси на ФК (рис. 3) 
показал следующее. Во всех случаях, даже при наи-
меньших скоростях конвекции V∞, распределение 
примеси в расплаве характеризуется существенной 
радиальной (вдоль оси y) неоднородностью. Здесь и 
далее по тексту обозначение V∞ имеет смысл ско-
рости конвекции вдали от ФК. Значения V∞ берут 
равными максимальной величине модуля скорости 

 по данным 2D−моделирования [10]. 
При высоких скоростях конвекции сильное переме-
шивание расплава приводит к вымыванию примеси 
из диффузионного слоя и увеличению ее концентра-
ции в объеме расплава. 

Для ячеек малого объема (0,006 × 0,03 и 0,015 ×
× 0,04 м2) повышение концентрации в центральной 
части объясняется накоплением примеси за время 
процесса и ее переносом конвективным потоком. Ра-
диальная неоднородность в расплаве присутствует 
практически всегда (даже при V∞ ~ VS) и ее зависи-
мость от скорости конвекции характеризуется нали-
чием максимума. Начиная с размера 0,03 × 0,09 м2, 
наблюдается заметное увеличение максимального 
значения CLmax/CLmin и, по−видимому, его смещение 
по мере увеличения размера ячейки. 

Ниже приведены значения V∞ в зависимости от 
остаточной микрогравитации µg/g0, полученные в 
результате 2D−моделирования для ячейки размером 
0,006 × 0,03 м2 при осевом градиенте температуры 
10 К/см. 

µg/g0  V∞, м/с 
6,0 · 10−5  2,0 · 10−7 
4,8 · 10−4  1,5 · 10−6 
6,0 · 10−4  1,9 · 10−6 
9,6 · 10−4  2,9 · 10−6 
4,8 · 10−3  1,5 · 10−5 
1,6 · 10−2  4,9 · 10−5 
2,6 · 10−2  8,3 · 10−5 
5,3 · 10−2  1,4 · 10−4 
9,6 · 10−2  2,8 · 10−4 

Уровень µg для различных космических аппа-
ратов составляет ~10−5—10−4, что в рассматриваемом 
случае должно вызывать конвекцию со скоростью 
порядка ~10−8—10−6 м/с. 

В условиях бесконтактного роста кристалла, 
когда его диаметр меньше внутреннего диаметра 
ростового контейнера, вблизи ФК образуется уча-

Рис. 3. Отношение максимального (CLmax) и минимального 
(CLmin) значений концентрации примеси в расплаве на ФК 
по результатам 2D−численного моделирования для скоро-
сти кристаллизации VS 3 · 10−6 м/с (1–5) и 6 · 10−6 м/с (6) 
и для ячеек разного размера H × L, м2: 
1 — 0,006 × 0,015; 2 — 0,015 × 0,04; 3 — 0,03 × 0,09; 
4 — 0,05 × 0,15; 5 — 0,1 × 0,4; 6 — 0,015 × 0,04 

Fig. 3. Ratios of (CLmax) Maximum and (CLmin) Minimum Impurity 
Concentrations in the Melt at the Crystallization Front as per 
2D Numerical Simulation for Crystallization Speed VS: (1—5) 
3 · 10−6 m/s and (6) 6 · 10−6 m/s for different cell sizes H × L, m2:
(1) 0.006 × 0.015; (2) 0.015 × 0.04; (3) 0.03 × 0.09; 
(4) 0.05 × 0.15; (5) 0.1 × 0.4; (6) 0.015 × 0.04

Теплофизические параметры для построения 
модели кристаллизационного процесса

[Thermophysical Parameters for Crystallization 
Model]

Параметр GaSb Графит Кварц

Температура 
плавления (TS), К 985 — —

Плотность (ρ), кг/м3 5610 (885 К)
6060 (1000 К) 2000 2200 

Динамическая 
вязкость (µ), Па ⋅ c 0,192 (1000 К) — —

Кинематическая 
вязкость (ν), м2/с 0,32 ⋅ 10−6 — —

Коэффициент 
теплового расширения 
(βT), К−1

9,6 ⋅ 10−5 — —

Теплопроводность (λ), 
Дж/(м ⋅ с ⋅ К)

7,81 (885 К)
10,2 (985 К)
21,7 (1000 К)

20 2,32 

Теплоемкость (CP), 
Дж/(кг ⋅ К)

330 837 1460 

Изменение 
поверхностного 
натяжения (σТ), Н/м ⋅ К

1,5 ⋅ 10−5 — —

Скрытая теплота 
кристаллизации (HL), 
Дж/кг

3,36 ⋅ 105 — —

Коэффициент 
диффузии Te (D), м2/с 5 ⋅ 10−9 — —

Равновесный 
коэффициент 
распределения Te (K0)

0,37 — —
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сток свободной поверхности расплава, называемый 
мениском (основная часть расплава находится в 
контакте со стенками контейнера). В процессе роста 
кристалла мениск движется вместе с ФК. Такая мо-
дель обсуждалась в работе [11], главным образом в 
плане происхождения мениска. Высота мениска за-
висит от его формы, расстояния между кристаллом 
и стенкой контейнера δl, угла смачивания расплавом 
стенки контейнера αm и угла роста ε. Для роста кри-
сталла постоянного диаметра справедлива следую-
щая формула: 

  (7) 

Было выполнено 2D−моделирование движения 
расплава в условиях наличия свободной поверх-
ности вблизи ФК. Расчеты для ячейки размером 
0,006 × 0,03 м2 проводили по методике, описанной 
в работе [10] при отсутствии гравитации, скорости 
роста кристалла VS = 3 · 10−6 м/с и осевом градиенте 
температуры G = 370 К/м. Значение δl принимали 
равным 10−4, 2 · 10−4, 3 · 10−4 и 5 · 10−4 м. 

Мениск моделировали двумя симметричными 
участками боковой поверхности расплава высотой 
hm, которую определяли по формуле (7) при значени-
ях углов αm = 121°, ε = 28° [3]. Результаты 2D−расчета 
удовлетворительно описываются квадратичной ап-
проксимацией: 

 V∞ = 20 δl2. (8)

На рис. 4 представлена зависимость V∞(δl), из 
которой видно, что при µg/g0 < 10−3, даже при не-
высоком градиенте температуры 370 К/м, значения 
скорости потока на порядок превышают скорость 
термогравитационной конвекции (см. выше). Таким 
образом, при малых значениях остаточной гравита-
ции превосходящий вклад в конвективное переме-
шивание расплава будет вносить термокапиллярная 
конвекция (конвекция Марангони), обусловленная 
градиентом поверхностного натяжения расплава в 
условиях неоднородного теплового поля. 

Оценка внешних воздействий 
на рост и микронеоднородность кристалла 

в области грани 

Распределение концентрации Te как для округ-
лого ФК (см. область A, рис. 1, а), так и в зоне роста 
грани (см. область B, рис. 1, а) измеряли путем усред-
нения вдоль линий, параллельных ФК (рис. 5). 

Известно, что даже очень слабые силы могут вы-
звать небольшие (несколько десятков микрометров) 
периодические перемещения ампулы, а следователь-
но, и колебания температуры на ФК, которые заметно 
влияют на микронеоднородность кристалла. Иссле-
дованию влияния нестационарных воздействий на 
рост кристалла был посвящен ряд расчетных работ. 
В работе [12] рассчитано влияние осцилляций ско-

рости роста на концентрационную микронеоднород-
ность в приближении пограничного слоя. Аналогично 
модели Бартона—Прима—Слихтера [10] решали 
уравнение диффузии примеси в пределах погранич-
ного слоя постоянной толщины δ, но скорость роста 
задавали синусоидальной зависимостью от времени. 
Эти расчетные данные хорошо согласуются (в преде-
лах 10—15 %) с измеренными значениями примесной 
микронеоднородности [13]. 

Более сложное моделирование выполнено в 
работе [14] на основе сопряженного 2D−решения 
уравнений Навье—Стокса, тепломассопереноса 
в расплаве и уравнения теплопроводности в кри-
сталле. Исследовали влияние на скорость роста 
и примесную микронеоднородность кристалла 
GaAs : Si синусоидальных флуктуаций (с частотой 
f при постоянной амплитуде A = 0,5) температуры 
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Рис. 4. Зависимость скорости конвективного потока V∞ от за-
зора δl между боковой поверхностью кристалла и стенкой 
контейнера по результатам 2D−моделирования с учетом 
конвекции Марангони (1) и при аппроксимации (2) по 
формуле (8)

Fig. 4. Convective Flow Speed V∞ as a Function of Gap δl between 
the Crystal Side Edge and Container Wall 
as per 2D Simulation Taking into Account (1) Marangoni 
Convection and (2) Approximation with Eq. 8

Рис. 5. Распределение концентрации теллура CTe в областях 
округлого фронта (1) и роста грани (2) на участке роста 
кристалла 6,9 · 10−3 < x < 9,9 · 10−3 м (см. рис. 1, а)

Figure 5. CTe Tellurium Concentration Distributions in (1) Rounded 
Front Regions and (2) Edge Growth for Crystal Growth Range 
6.9 · 10−3 < x < 9.9 · 10−3 m (Fig. 1, a)
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на боковых стенках ампулы TW: T(t) =
= TW + 0,5sin(2πft). Эти расчеты показа-
ли, что осцилляции на средних частотах 
(f ~ 0,1 Гц) вызывают малую примесную 
микронеоднородность (~10−4—10−3), но при 
низких частотах (f ~ 0,001 Гц) ее уровень 
становится неприемлемо высоким (~10−2). 

В работе [15] показано, что влияние на 
микронеоднородность высокочастотных 
колебаний, обусловленных вибрацией 
установки, малó по сравнению с низкоча-
стотными воздействиями из−за преры-
вистого перемещения ампулы или неста-
бильного поддержания температуры на 
нагревателе. 

В исследованном авторами данной работы образ-
це GaSb : Te наличие примесных полос роста обнару-
жено в области роста грани. Их возникновение может 
быть обусловлено прерывистым низкочастотным 
(с частотой ниже 0,01 Гц) перемещением образца в 
неоднородном температурном поле ростовой камеры, 
что вызывает изменение переохлаждения на ФК и, 
как следствие, изменение скорости роста (об этом 
однозначно говорит меняющийся размер грани). 

Проведенные предварительные оценки пока-
зали, что даже малый шаг перемещения ампулы 
(~50 мкм) при осевом градиенте 600 К/м вызывает 
ощутимые колебания температуры. Более деталь-
ный анализ выполнен на основе ряда оценочных 
расчетов по сопряженной модели кристаллизации, 
представленной выше. 

Стационарный (без рывков) рост кристалла соот-
ветствует остыванию ампулы с некоторой заданной 
скоростью. Это сопровождается ростом кристал-
лической фазы и уменьшением области расплава. 
Расчетное положение ФК отслеживают по изотер-
ме ликвидуса Tliq = 985 К. Если в начале процесса 
кристаллизации на торцах ампулы максимальная 
и минимальная температуры составляли 1025 и 
935 К соответственно, то с течением времени их 
значения понижаются. Температурный градиент на 
нагревателе поддерживали на уровне 1300 К/м, но 
на боковых границах расплава он несколько меньше 
(~1000 К/м). 

Изменения поля температуры и картины те-
чения расплава при µg/g0 = 10−2 показаны на рис. 6. 
Для начальной стадии учитывается только термо-
гравитационная конвекция, при которой максималь-
ная скорость расплава достигает Vmax = 1,2 · 10−4 м/с 
(см. рис. 6, а), а для промежуточной стадии дополни-
тельно учитывается термокапиллярная конвекция 
на участке свободной поверхности 9 (см. рис. 2), при 
которой скорость конвекции возрастает до Vmax =
= 5,7 · 10−4 м/с (см. рис. 6, б). Можно сделать вывод, что 
рост кристалла от начальной стадии сопровождается 
продольным сплющиванием вихря под действием 
термогравитационной конвекции и уменьшением 
максимального значения модуля скорости до момента 

образования участка свободной поверхности, когда 
начинает действовать термокапиллярная конвекция, 
и скорость увеличивается примерно в 5 раз. 

По сопряженной модели кристаллизации сдела-
на оценка влияния возможных внешних нестацио-
нарных воздействий на скорость кристаллизации: 
осциллирующего поля микрогравитации и принуди-
тельной модуляции температуры нагревателя. 

В условиях космического полета микрогравита-
ция может менять свою величину и пространствен-
ную ориентацию. Это воздействие было оценено при 
µg/g0 = 10−2 (данная величина обеспечивает скорость 
перемешивания, сопоставимую с интенсивностью 
термокапиллярной конвекции) и значительной ам-
плитуде (~20 %) ее осцилляций при среднем уровне 
частоты (f = 0,1 Гц), задаваемых по формуле 

 µg(t) = 9,81[1 + 0,2sin(2πft)].  (9) 

Оценка влияния этого воздействия на колеба-
ния модуля скорости Vmax и среднюю концентрацию 
примеси Cf на ФК показала, что при средней вели-

Рис. 7. Колебания модуля скорости Vf вблизи ФК, вызванные 
совместным действием осцилляций микрогравитации и 
температурного профиля на стенке ампулы в соответствии 
с формулами (9) и (10)

Figure 7. Speed Vf Absolute Value Variation at the Crystallization 
Front Caused by Joint Action of Microgravity Oscillations and 
Temperature Profile at the Ampoule Wall as per Eqs. (9) and (10)

Рис. 6. Изотермы ([K]) и линии тока при µg/g0 = 10−2 для двух стадий кристал-
лизации, которым отвечают максимальные скорости расплава Vmax, м/с:
а — 1,2 · 10−4; б — 5,7 · 10−4

Fig. 6. Isotherms ([K]) and Current Lines for µg/g0 = 10−2 at Two Crystallization 
Stages with the Highest Melt Speeds Vmax, m/s: (а) 1.2 · 10−4; (b) 5.7 · 10−4
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чине Vmax = 1,2 · 10−4 м/с достигается значительная 
амплитуда колебаний скорости (~20 %), но амплитуда 
колебаний концентрации примеси от среднего уров-
ня Cf ~ 1,47 мала (~2 %). 

Более существенными оказались осцилляции 
продольного профиля температуры на боковой стен-
ке ампулы, которые вызывали изменение тепловых 
условий (перегрев или переохлаждение) вблизи ФК. 
Эти осцилляции задавали при более низкой частоте. 
Можно сказать, что такое воздействие моделиру-
ет продольно−прерывистое перемещение ампулы 
в печи для классического метода Бриджмена или 
учитывает возможные тепловые осцилляции при 
охлаждении ампулы в рассматриваемом космиче-
ском эксперименте. Его задавали по модифициро-
ванной формуле (6) в следующем виде: 

 TW(t) = [903 + 13,7(x − VSt)] [1 + Asin(2πft)],  (10)

где f = 0,01 Гц — частота; A = 0,005 — амплитуда 
осцилляций температуры (~4,5 К). 

Результаты расчетов, приведенные на рис. 7, 
показывают, что даже незначительная амплитуда 
колебаний температуры TW(t) вызывает значитель-
ные колебания модуля скорости Vf вблизи ФК. При 
этом более высокочастотные микрогравитационные 
осцилляции с частотой f = 0,1 Гц проявляются сла-
бее, и их амплитуда модулируется колебаниями 
продольного градиента температуры. 

Эти результаты позволяют выделить колебания 
температуры вблизи ФК как наиболее значимые не-
стационарные возмущения ростового процесса. Это 
подтверждается также анализом на основе теоре-
тических представлений об образовании грани на 
округлом ФК [16]. Так, для роста округлого (атомно−
шероховатого) фронта требуется малое переохлаж-
дение (∆T/T ~ 10−3), и приближенно можно считать, 
что округлый ФК соответствует изотерме кристал-
лизации. Однако рост грани происходит по послойно-
му механизму, при котором переохлаждение должно 
быть на несколько порядков больше (∆T/T ~ 0,1). При 
этом скорость роста атомно−шероховатой поверх-
ности (округлый фронт) зависит от переохлаждения 
линейно, тогда как зависимость скорости роста грани 
от переохлаждения — квадратичная или более вы-
сокой степени (в зависимости от механизма роста). 
Таким образом, колебания переохлаждения на ФК 
оказывают на рост грани значительно более сильное 
воздействие. 

Заключение

С применением методов рентгеновской топогра-
фии построена двухмерная карта распределения 
примеси в кристалле GaSb : Te, выращенном в усло-
виях микрогравитации. Эта карта послужила осно-
вой для выявления особенностей роста кристалла и 
объяснения механизмов формирования в нем при-

месной неоднородности. Данные о распределении 
примеси в образце — экспериментальная основа для 
анализа параметров кристаллизации (скорости ро-
ста кристалла и максимальной скорости конвекции) 
и адекватного применения теоретических моделей 
(аналитических и численных).

Проанализирован ряд факторов, которые с 
высокой долей вероятности влияют на параметры, 
характеризующие качество выращенного в космосе 
кристалла: Keff, особенности роста граней и радиаль-
ную неоднородность примеси на ФК. Установлено, 
что главными факторами, повлиявшими на качество 
кристалла, являются тепловые условия (значения 
осевого и радиального градиентов температуры, 
скорость охлаждения) и поперечный размер ампу-
лы. Наиболее сильное воздействие на неоднородное 
вхождение примеси в кристалл оказывают низкоча-
стотные (f ~ 0,01 Гц) колебания температуры на ФК, 
которые могут возникать, в частности, из−за перио-
дических смещений ростовой ампулы относительно 
теплового поля. Это воздействие является особенно 
сильным при росте кристалла по послойному меха-
низму, что объясняет выявленные особенности рас-
пределения примеси в области роста граней. 
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Abstract. Quantitative X−ray topography of GaSb : Te crystal, grown 
during unmanned Chinese space experiment has showed a high 
structural perfection in its greater area, which corresponds to the 
crystallization of a rounded interface. At the same time, the defects 
in the field of a face growth have been revealed after some time of 
the crystallization onset. The control of parameters during the growth 
process was absent. It was a reason for a reconstruction of the crys-
tal growth history using a two−dimensional map of the measured Te 
concentrations in the crystal and mathematical modeling of the growth 
process, and taking into account the analysis of possible factors that 
influenced the growth crystal characteristics. 
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