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RESUMO

Visando compreender os fluxos na fase liguida do
crescimento de Silicio pelo método Czochralski, & feita a Simu
lacao Numérica do silicio fundido, resolvendo-se as eqﬁagaes
que governam o fendmeno da convecgao forgada no fluido: Balan
co de Qﬁantidade de Movimento e Balango de Massa. A técnica nu
mérica escolhida & a de Elementos Finitos, onde & utilizada a
Formulagao de Galerkin, com aproximagoes quadraticas nas compo
nentes da velocidade e linear na pressao. A partir de "wvarias
combinagdes de rotagdes cadinho-cristal, os perfis de velocida
de obtidos s3o analisados com relagao aos efeitos de incorpo

ragéo de impurezas e/ou dopantes no cristal em crescimento.
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ABSTRACT

In order to visualise the flow conditions dpring
crystal growth of Silicon by the Czochralski technique, a nume
rical simulation is done. It is used the Finite Element Method
with the Galerkin Formulation,and withguadratic approximations
on the components of the velocity and linear approximations on
the pressure. Many combinations of crystal and crucible
rotations are analised and discussed considering optimal growth

conditions.

BIBLICTIO, D0 RITTTIIN D FIHA § QUIMICA DF SAQ CARLGS . USP
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INTRODUCAO

A forte presenga da eletrdnica no desenvolvimen
to da tecnologia moderna é incontestavel. Também & altamente
provavel que sua importancia continue a crescer cada vez mais.
A maioria dos equipamentos eletronicos hoje produzidos estao
baseados em dispositivos de silicio.

O método de Czochralski & responsavel pela gran
de maioria do Silicio monocristalino produzido hoje no mundo e
gue ja atinge uma alta quantidade. Em 1980 cerca de 2000 tone
ladas de silicio monocristalino livre de deslocagoes foram pro
duzidos pelo método Czochralski. Os cristais crescidos por es
ta técnica sao indicados especialmente para dispositivos de bai
xa poténcia, particularmente para LSI (circuitos integrados em
larga escala) e VLSI (Circuitos integrados em muito larga esca
la), dispositivos necessarios para eletrdnica ldogica e de con
trole.

Apesar de alguns paises ja terem desenvolvido um
alto conhecimento na produgao de Silicio, no Brasil este conhe
cimento & praticamente inexistente e, desta forma,é necessario
que se desenvéivam trabalhos que visem aprender e desenvolver
esta tecnologia o mais rapido possivel, para que o Brasil nao
se afaste demais dos paises que ja detém esta tecnologia, com
relagao ao mercado internacional e principalmente o mercado in
terno, ja que o setor de Informatica, que & baseado na indas
tria eletrdnica, € hoje uma das questoes primordiais da econo
mia no Brasil.

A melhoria do Silicio crescido pela técnica
Czochralski estd relacionado a um conhecimento dos fenOmenos

de transporte que ocorrem na fase liquida. Um trabalho experi
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mental com Silfcio fundido apresenta inumeras dificuldades,
principalmente com relagao a alta temperatura e visualizagao
dos fluxos internos no liquido.

Desta forma, um trabalho de simulagao numérica
da fase liquida se torna altamente interessante, pois constroi
um modelo dos fluxos, ainda gque ele nao possa (ainda) sei pro
vado experimentalmente, e assim & possivel um conhecimento ted
ricb da fase liguida a partir das equagOes que regemo escoamen
to.

Portanto, esperamos que este trabalho venha a
contribuir para um conhecimento mais aprofundado da produgao
de Silicio pelo método Czochralski, requisito essencial para

desenvolvimento de alta tecnologia de Silicio no Brasil.
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CAPITULO I

O CRESCIMENTO DE SILICIO PELO METODO CZOCHRALSKI

Um esquema do puxamento de Silicio pelo método
Czochralski é mostrado na Figura 1.1. Silicio policristalino
(também chamado poii—Silicio) € introduzido num cadinho onde
€ fundido e mantido a uma temperatura superior ao Ponto de Fu
sdo de Silicio (= 1420° C) . Uma semente do cristal & mergulha

da no liquido e ent3do puxada lentamente. A transmissio de ca

<l%:) suporte semente
Ar Ar

semente
pescogo
ombro
g Monocristal-Silicio
K SI> A
S ol fsio $i0) By 1o
1 (510) (Si )?\ % aquecedor

NS

suporte cadinho

’ . ‘; ﬁ\\\ cadinho
ZR . Az ‘—“j\\

Silfcio fundido
Ar+Si0+C0 Ar+Si0+C0 |

<::I:> ! haste-cadinho

Figura 1.1 - Esquema do ?uxamento de Silicio pelo Método
Czochralski .
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lor por condugao através da semente permite a eliminagao do ca
lor latente gerado pelo silicio que se solidifica na interface
semente-liquido. As partes mais frias que sustentam a semente

sao refrigeradas continuamente, permitindo o transporte de ca
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lor através da semente. Calor também & eliminado por radiacao
da semente para a atmosfera que envolve o cadinho.

Monocristais de Silicio sao utilizados geralmen
te para a fabricagao de dispositivos eletrdnicos e, portanto,
devem ter uma pureza muito alta, particularmente com relagido a
impurezas eletricamente ativas. Assim devem ser utilizados po
licristais de Silicio extremamente puros, com, por exemplo,con
centragoes de Boro (B) e FOsforo (P) abaixo de 0.2 ppba.

O balango de energia global depende fundamental
mente do estdgio de crescimento, conforme mostra a Figura 1.2.
Neste esquema as flexas indicam o sentido do fluxo de calor e
as linhas fechadas mostram a convecgao gerada no fluido pelos
gradientes de Temperatura. A Figura 1.2.a é o primeiro esta
gio do crescimento. Calor & transmitido para o Silicio fundido,
lateralmente. No liguido existem basicamente dois processos
competitivos: condugao e convecgdo. Além da convecgiao natural

(térmica), & comum a existdncia da convecgao forcada gerada pe

b) Estagio Final

a) Estagio Inicial Wez 0

cristal
o
f} cadinho
f
419 e
" Z
ol 3 . //,aquecedor
g i ol
ln é ‘:“; '} -
‘ i i 3
- £ ' protegao
‘j if//’aquecedor
haste b
cadinho !

haste cadinho

Figura 1.2 - Condigoes de Escoamento de Calor durante Crescimento
de Cristais Czochralski’.
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la rotagao de cadinho e/ou cristal (Esta rotagao tem objeti
vos bem definidos e sera discutida em detalhes no Capitulo 2).
Calor & perdido por radiacao.através da superficie livre, devi
do ‘3 alta temperatura, apesar da baixa emissividade do Silicio,
e por condugao através da parte central da base do cadinho
(resfriada pelo suporte do cadinho). Essas verdas fazem cam que
haja uma distribuicao de temperaturas decrescente do caainho
para o cristal, e o silicio em torno da superficie de cresci
mento tem uma temperatura proxima da temperatura de fusao. O
calor latente gerado pela solidificacao do Silicio & liberado
por conducao através do cristal para as partes superiores do
sistema, mantidas & temperatura inferior.Calor também pode ser
liberado por radiacido nas partes do cristal mantidas acima do
nivel do ligquido, conforme mostra a Figura 1l.2.a.

A medida que o crescimento prossegue,algumas con
digoes de transporte de calor vao se modificando, até atingir
o estagio mostrado na Figura 1.2.b. Com o abaixamento do aque
cedor, calor é absorvido por radiagao pelo suporte do cadinho
e flui para o Silicio fundido por condugao. Radiagao  também
ocorre do cadinho para o cristal e também da base de grafite
(que sustenta o cadinho de silica), material que possui boas
emissividade e condutividade térmica, para fora do sistema de
aquecimento. Devido ao calor absorvido pelas partes superiores
do cristal, o gradiente de calor no cristal & reduzido e desta
forma, o transporte de calor & feito de maneira mais lenta.Con
sequentemente a velocidade de puxamento deve ser reduzida.

A necessidade do suporte de grafite advém do fa
to que a silica utilizada como material de cadinho & muito mo
le na temperatura de crescimento, e possui uma alta taxa de

erosao pelo silicio fundido, porém &€ utilizada devido ao produ
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to da reagao entre cadinho e silicio fundido - mondxido de si
licio (SiO) - possuir uma pressdao de vapor relativamente alta
(12 mbar) e ser facilmente eliminado da solucgao.

Pequenas quantidades de calor podem também ser
transportadas pela evaporagao de SiO e pela convecgao forgada
gerada pela corrente de Argonio que & continuamente alimenta
da. A fungao principal da corrente do gas é eliminar o ﬁonéxi
do de Silicio e subprodutos tais como monoxido de Carbono (CO),
gerado, pela redugao de SiO nas partes de grafite, transportan
do-os para fora do sistema de aguecimento, e impedindo assim o
retorno ao liquido.

A estrutura dos fluxos na fase liquida & o prin
cipal fator na formagao da camada limite de difusao na superfil
cie de solidificagao. O ligquido deve ser misturado adequadameg
te e isto & conseguido, em primeira andlise, se todas as par
tes do fluido estao em movimento e a velocidade maxima ocorre
proxima da interface de crescimento (em estado estacionario).
Este tipo de estrutura de fluxos permite que o oxigénio presen
te no liquido seja mais facilmente liberado e também uma dis
tribuigao radial monotdnica de temperaturas no silicio fundido,
pois caso esta nao ocofra, 0 gradiente radial de temperatura
pode ir a zero em algum ponto, fazendo com qug_seja dificil o
controle do diametro nestas posicoes radiais, e, além disso,
com uma distribuigao adversa de temperaturas, pode ocorrer pon
tos de nucleacao espontanea.

| Com relagao a velocidades proximas a interface,
apesar de contribuirem para eliminacao de impurezas, elas de
vem ser previstas e controladas pois tém forte influéncia so
bre a forma da interface de crescimento cristal-liguido, além

da espessura e forma da camada limite de difusao nesta interfa
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ce. Principalmente para o caso de crescimento com dopantes,uma
forma irregular da camada-limite ocasionaria uma distribuigao
radial nao-homogénea de dopantes e/ou uma baixa concentracao,
pois a alta velocidade do fluido em sentido adverso pode fazer
com que a espessura da camada nao permita que a situagao de
equilibrio na segregagao de dopantes entre s6lido e liquido se
ja aproximada e assim as concentragoes serao di ferentes das pre
vistas pelos coeficientes de segregagao (Capitulo 3).

O controle da distribuic¢ao de velocidades na fa
se 1liguida & feito pela rotacao de cadinho e/ou cristal. Nas
combinagoes de rotagOes usadas atualmente para a produgao in
dustrial de silicio, a estrutura dos fluxos proximos de inter
face cristal-liquido & fortemente influenciada pela convecgao
forcada (controlada pela rotagao). Apesar disso a convecgao na
tural gerada pelos gradientes de temperatura, pode acarretar
instabilidades (perturbagoes nao-estacionarias) que ocasionam
variagoes locais na temperatura e velocidade do fluxo3. Varia
cbes na temperatura levam para variagoes na taxa de crescimen
to, enquanto variagoes na velocidade causam mudangas temporais
na espessura da camada-limite na interface de crescimento.  ES
tes processos nao estaciondrios resultam em flutuagoes composi
cionais na forma de estrias ("striations") paralelas & interfa

ce de crescimento.
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CAPITULO 11

0S FLUXOS NA FASE LIQUIDA

2.1 - As Equacoes que Determinam o Escoamento

Para se fazer uma analise do comportamento da fa
se liguida de Silicio, o primeiro passo &€ a modelagem matemati
ca. Assumindo-se a hipdtese de que silicio liguido tem um com
portamento de Fluido Newtoniano, as equagoes que melhor repre
sentam o comportamento do liquido sao os Balangos de Massa
(Continuidade), Energia e Quantidade de Movimento (Navier-Stokes).
Em coordenadas cilindricas, as trés componentes das  equagoes
de Navier-Stokes, o balango de energia e o balango de massa

~ . 4.5
sao, respectivamente ' :

du du v vV v2 3u
U4 4=+ X 22X - g4 oy = =
e ot u 3x r 30 r 22
—f -2, | 22w, 1 3u_uw 1 »fu_
r or sr2 T 9T r? r2 30?
2
-2 &, b (2.1)
r2 322
3V v v v uv v
—_— + —_— ¥ = == —_— —_— | =
Pl 3ET Y Bx r %6 T Y %z
¢ -1 %p, wi3iv  loav_vo. 1 3%
0 r 2306 5r2 r 3r £2 2 302
2
+_Z_%g_+_.av (2.2)
r? 222
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oW . aw |, Voaw aw
ClETY 51 e
(32w 1 sw 1 32w 32w
VA 22 3r 2 r r r2 302 322
(2.3)
T 3T v T 3T
st T By r a0 T Y
2 2
- __Ck 1 _33_ r g_T g L 9T, BT
p° roer t r2 je? 8z 2
(2.4)
I 3 (ryy+L 2, 4 W o_y (2.5)
r or r a0 92

Nas equagoes acima estamos considerando o fluido

como incompressivel e na Equagao (2.4), gp e k sao constantes.

Como estamos preocupados com o movimento do flui
do, a viscosidade (1) & uma propriedade particularmente inte
ressante. E bem conhecido que a viscosidade tem uma variac3o
sensivel com a temperatura, desta forma uma outra relagao deve

ria ser adicionada as equag¢Oes acima:

u = £(T) (2.6)

Porém, @ bem dificil se medir a viscosidade de
silicio fundidc e ainda mais de se estimar sua variagao com a
temperatura. Sendo assim, deve-se aceitar a hipodotese de visco
sidade constante, pois a incerteza no valor da medida & maior
que o erro por se desprezar a variagao com a temperatura. Ain
da assim, em termos de se efetuar uma resolugao numérica des

sas equagoes, uma correlagdo para viscosidade em funcido da tem
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peratura seria facilmente acrescentada ao algoritmo.

Um outro ponto a ser considerado &€ que estamos
trabalhando num campo gravitacional sujeito a gradientes de
temperatura. Desta forma, as particulas do fluido sujeitas a
um campo nao isotérmico sofrerio diferentes dilatacoes confor
me sua posicao dentro do fluido. O efeito dessa nao-homogeini
dade na densidade das particulas de fluido & que sob a aééo da
gravidade, as particulas mais pesadas (mais frias) tenderio a
descer, enquanto as mais leves (mais quentes) tenderao a subir,
trocando sempre de lugar em relacao a sua posigao no campo de
temperaturas, e gerando um movimento continuo no seio do liqui
do (Convecgao Natural). O efeito da variagao de densidade & in

corporado nas equagoes de Navier-Stokes pelo termo de forga:

£, = 9pB(T - T) (2.7)

onde: B - coeficiente de dilatacgao térmica
T - temperatura local
Tm-temperatu;a de fusao do Silicio

(temperatura da interface sd6lido-liquido)

Apesar deste termo passar a ser muito importan
te nesta equagao, os efeitos de compressibilidade nos demais
termos do balango diferencial podem ser facilmente desprezados,
conforme demonstrou Polhausen6 na analise da convecgao natural
gerada por uma placa plana vertical no aguecimento de um flui
do.

Desta forma assumimos as propriedades fisicas do
fluido como constantes e as variaveis que sao obtidas a partir

da resolugao deste conjunto de equacgbes sao u, v, w, p e T.

A Figura 2.1 mostra resultados cbtidos por
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Mihelcic et alii® em uma simulag3o numérica utilizando o méto
do de diferengas finitas. Esta mostrado apenas metade do cadi
nho devido a hipotese de axissimetria (velocidades, pressao e
temperatura tém derivada nula em relagao 3 coordenada azimutal)
Essas figuras sao diagramas de vetor-velocidade obtidos das com
ponentes radial e axial (fluido de trabalho -cobre -v = 0.005
cn?/s) . No primeiro caso (Figuras 2.l.a e 2.1.b) & mostréda a
distribuigao de velocidades gerada pela rotagao de cadinho e/ou
cristal (isotérmica). Esse esquema visa mostrar o efeito da ro
tacao no transporte de massa e energia no fluido, ou o efeito
da Convecgao Forgada. Ja nas Figuras 2.l.c e 2.1.d4, os contor
nos adquirem temperaturas diferenciadas e o sistema passaa ser
nao isotérmico , devendo ocorrer entad Convecgdao Natural. Con
forme pode-se perceber, as figuras nao apresentam diferengas
sensiveis, principalmente nas proximidades da interface de cres
cimento.

Desta forma, podemos dizer que a grande influén
cia na distribuigao de velocidades nas vizinhaﬁgas da interfa
ce de crescimento € dado pela convecgao forgada. Obviamente,
os casos mostrados sao poucos para se afirmar com certeza due
esta regra & valida para todos os casos, mas seguramente pode
-se dizer que a convecééo forgada € um fator fundamental . no
transporte de massa e energia na fase liquida do crescimento
Czochralski. Segundo Carruthers e Nassau% o efeito da convec
cao natural devido aos gradientes nao-verticais de temperatura
aparece fundamentalmente numa regiao externa do fluido (secgao
2.2), enquanto na regiao interna (e portanto, prdxima do inter
face) a influéncia é reduzida pelos fortes fluxos internos.

Portanto, um estudo da convecgao forgada no cres

cimento de silicio pelo método Czochralski torna-se importante
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a)

t = 48.677 s

t = 48.659 s
v = 0.26 cm/s
max / v, = 0.57° cm/s

c)

t = 66.0 s

t = 82.0
v = 0.24 cm/s s

max Vmax = 0.56 cm/s

8
Figura 2.1 - Diagramas de Vetor—Veloctidade obtidos por Mihelcic et alit

a) wg = 0 FRPM, W, = 15 RPM. b) Wg = 60 RPM, Wo = 15 RPM,

e w = 15 RPM, AT = 66° K.

S ¢

d) W = 60 RPM, w

0 RPM, w

o
o= 15 RPM, AT = 66 K.
e pode fornecer subsidios para a otimizagao do crescimento com
relagao a incorporagao de impurezas e distribuicao de dopantes.
Desta forma as variaveis se reduzem a u, Vv, W € p € descarta
mos a equagao (2.4).

HipOteses adicionais serao feitas em nosso traba
lho. A primeira & a de regime estacionario, que nao nos permi
tira prever as instabilidades temporais (Conforme visto no Ca
pitulo 1, a maior causa das instabilidades & a convecgao natu
ral, e assim eliminamos a possibilidade de prevé-las, mais pe
1a\consideragao da auséncia de gradientes de temperatura do que

pelo regime estacionario propriamente dito). A segunda hipote
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se &€ a de axissimetria, que nos permite formas de visualizacao
dos resultados através de graficos usando duas dimensoes. Em

outros termos, estas hipOteses sao:

Ju oW LAY

(Reg. Estacionario) 3t - 3t - 3t - 0 . (2.8)
issi i du _ 3w _ d3v _ 3P _
(Axissimetria) 56 ~ 30 " 38 - 36 - 0 (2.9)
Entao, as equagoes a serem resolvidas sao:
du v? du
—_— - YX_ 4+ ou
S Ry r Y 3z
2 a 2
= f - %% +op [ 228y 1 %% -4 4 2u (2.10)
r 3 2 r r2 322
ov uv v
0 { oxr T T 22 } B
2 . a2
= f@ + i 2y _ 1 g_z -V 4 oV
or2 r r2 922
(2.11)
{ ow ow |
- —— + —— —
e {uar v 02
o [ a2 2
= £ - 4 | 2w 1 3w, 3w (2.12)
z 2z ar2 r ?r“ 82
\
1l 3 ow
= 2 + M -9 2.1
r ar (ru) 92 ( 3)

2.2 - A Conveccao Forgada - Algumas Evidéncias Experimen-

tais. Uma Breve Analise

Uma analise detalhada do escoamento do fluido nu
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ma geometria bastante prdoxima 3 do crescimento de cristais pe
10

Vlo método Czchralski foi feita por Hide e Titman , que mostra
ram a existéncia de diferentes regioces do fluido caracteriza
das por diferentes balancos de forgca. A geometria 'utilizada
por eles em seus calculos e experimentos estao na Figura 2.2.
A existéncia de'tais regioes estao ligadas a baixos valores de
Ro e E. A hipdOtese de axissimetria pode ser considerada como
valida desde que lRp] < |Ro

onde Ro,, &€ um numero de Rossby

7l T

critico. A relagao experimental obtida-por eles foi:

|Ro,| = a. E" (2.14)
onde: A = 16.8 + 2.2
n=0.568 = 0.013
A Figura 2.3 mostra a separacao do fluido nas

diferentes regiOes. RegiGes i e j sao caracterizadas por um
balango entre forgas de pressao e forgas de Coriolis (ver Apén

(*)

dice I). Regiao j roda com o recipiente a Q rad/S e a regiao
i roda a 1/2 (Q; + QO) rad/s. Portanto dentro da regiao m,a ve
locidade angular de rotagao sofre uma variagao de 1/2(Q, - Qo)
rad/s. Regides k e £ sao camadas limite de Ekman onde a velo
cidade angular de rotagéo muda de 1/2 (Q; + QO) rad/s seu va
lor em i, para §; rad/s no caso da regiao k e Qo rad/s no ca
so da regiao &. Particulas de fluido nas regides i  movem-se
em diregac ao disco a:

1
(@ - 9)) (2 . v/(2 - a)) cm/s

(*)

Nota - Nesta seccao adotaremos a nomenclatura de acordo com a Fig. 2.2



15

Figura 2.2 - Diagrama Esquematico da Aparelhagem utilizada por

10
Hide-Titman .

e sao aceleradas radialmente para o centro ou para os lados nas
.~ > . =~
regioes k de acordo com Q; < Qo € vice-versa para regiao &, e

completa o circuito meridional pela regido m.

Desta forma temos duas regioes que nao se mistu
ram, a regiao externa (j) que roda praticamente como um corpo
s6lido e a regiao interna com movimentos caracteristicos para
a relagao de velocidades recipiente-disco.

A formacao desta regiao cilindrica foi primeiro

9
detectada por Taylor com um experimento introduzindo tinta em

um liguido em rotagao levemente perturbado. Esta regiao & con

céntrica com o eixo de rotacao. Taylor e Proudman mostraram que
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Figura 2.3 - Camadas Separadas no fluido em rotagao

o fluxo estacionario do liquido em rotagao é bidimensional com
respeito a um sistema de coordenadas rodando com o liquido. Es
te importante resultado € conhecido como "Teorema de Taylor-
Proudman”. Se o eixo vertical de rotagao coincide tom o eixo

z, o teorema pode ser enunciado como (ver Apéndice I):

92 9z 9z 5z 0 (2.15)

As implicagoes deste teorema sao melhor compreen
didas quando o escoamento estacionidrio é considerado em torno
de um objeto em contato, ou imerso em um liquido rodando, que
possui uma diferente velocidade angular. No caso do disco imer
so no tanque, uma diferencga na velocidade angular de disco e

recipiente causara uma superficie cilindrica de estagnagado que
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€ desenvolvida abaixo e acima e concéntrica com o disco. A re
giao interna a superficie de estagnagdao & chamada célula de
Taylor-Proudman.

O trabalho de Hide e Titman introduz a idéia de
regioes distintas de fluxo para o caso da isorrotagao (disco e
tanque ..girando no mesmo sentido). Um trabalho para a geometria
do crescimento de cristais pelo método Czochralski é feita por
Carruthers e Nassag que analisam o caso da isorrotagao e rota

cao contraria de cadinho e cristal. Um diagrama esquemitico dos

fluxos dentro do silicio fundido encontram-se na Figura 2.4.

CRYSTAL
L~ CRYSTAL

\

TAYLOR-PROUDMAN UPPER TRANSITION -]

CELL LAYER UPPER CELL UPPER TRANSITION
\ Ny LAYER

L TRANSITION

. =
SOLID-BODY LAYERS
LOWER

ROTATION -
’./ TAYLOR - PROLDMAN
CELT

DETACHED
SHEAR
LAYER

—

X4

e e e N

STAGNATION
—  SURFACE

o]
w

SOL!B BCDY
‘ROTATICN

|
j

S

DETAGHED
SHEAR
LOWER TRANSITION LAYER
LAYER ~La

\

/l

o

LAYER

=]
N

@ (b)

9
Figura 2.4 — Formas Esperadas das Células de Taylor-Proudman .

Conforme pode ser visto na Figura 2.4, para o ca
so da isorrotagao, o esquema & idéntico ao de Hide-Titman da
metade para baixo e assim a estrutura dos fluxos ja foram des
critas. Ja no caso da rotagao contrdria, a disposigdo das re
gioces de fluxo € substancialmente diferente, com o aparecimen
to de uma nova superficie de estagnagao na parte superior do

cadinho. A rotagao do cristal controla a convecgdo acima da no

INTERMEDIATE

- STAGNATION
SURFACE >

T LCWER TRANSITION
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va superficie de estagnacao, enquanto as consideragoes anterio
res se aplicam para a célula de Taylor-Proudman inferior. Nes
te caso, o liguido possui trés regioes distintas de escoamento,
essencialmente sem se misturar. A regiao inferior roda como no
caso da isorrotagao (1/2 (Qo + Q,), enquanto a regiao superior
roda a (2/3 @, + 1/3 Qo).

Para o caso da isorrotagao, a presencga de taxas
diferentes de rotagao entre base e topo do liquido ocasiona o
aparecimento de uma variagao do gradiente radial de pressao
com a altura, i.e., um gradiente de pressao axial que fara com
que existam fluxos verticais. Em liquidos em rotagao, havera
um fluxo de uma camada com menor aceleragao centrifuga (menor
gradiente radial de pressao) para uma com maior aceleragao cen
trifuga. Na geometria Czochralski isto ocorre na regiao de mais
alta diferenga de pressao vertical que possui um raio de dimen
soes proximas ao raio do cristal.

12

Carruthers observou experimentalmente a exis
téncia de células de Taylor-Proudman, somente quando a veloci
dade de rotagao do cadinho € suficientemente diferente da velo
cidade de rotagao do cristal. O corpo externo de liquido rodan
do com o cristal mostrou movimentos somente devido ‘as :© corren
tes de convecgado térmica, enquanto o liquido dentro da célula
apresenta fluxos associados com as variagoes de pressao devido
a aceleragao centrifuga causada pelas rotagoes diferenciadas
de cadinho e cristal.

A Figura 2.5 mostra uma comparagao entre os flu
xos existentes devido a. convecgao. forcada na  geometria
Czochralski (a andlise mostrada na Figura 2.5 € baseada na geo

9

metria utilizada por Carruthers e Nassau , cujo esquema € mosS

trado na Figura 2.4 e que é descrita como um cadinho de 7.0 cm
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de diametro, cheio com agua-glicerina (1 : 1) a 4.0 cm de altu
ra e um "cristal" de aluminio de 2.5 cm de diametro), mostran
do o dominio relativo de velocidades de: cristal e cadinho. Pa
ra uma taxa de rotagao do cristal de zero e uma pequena taxa
de rotagao do cadinho, ilustrado na Figura 2.5 (i), um fluxo
central para baixo & observado, com um fluxo de retorno | late
ral consistindo de uma pequena espiral subindo. O escoamento &
como esperado, da regiao de menor aceleracao radial para a de
maior, dentro da célula. Neste caso, o contorno da célula
de Taylor-Proudman nao é bem-definido. Quando a taxa de rota
¢ao do cadinho é aumentada, como na Figura 2.5 (ii), a célula
de Taylor-Proudman torna-se mais claramente definida com o flu
x0 de retorno lateral consistindo de espirais mais juntas.

Quando a taxa de rotagao do cristal € aumentada
para a mesma velocidade angular do cadinho, tanto em magnitude
como em sinal como na Figura 2.5 (iii), a espiral se desembara
¢a e resulta em zero de movimento no liguido.

Se-a rotagao do cadinho & agora diminuida talque
a rotagao do cristal predomina, obtem-se a Figura 2.5 " (iv) .
Quando a rotagac do cristal & muito maior que a rotagao do ca
dinho, o liquido sofre mudangas radpidas na aceleragdo centrifu
ga, proximo mas fora da posicao do raio do cristal. Nesta re
giao a rotagao do corpo s6lido n3o ocorrerd portanto, e um for
te fluxo vertical existe. Observagoes experimentais verifica
ram estas afirmagoes mostrando que o contorno da célula de
Taylor-Proudman € mal-definido e nas vizinhancgas do raiodocris
tal como esquematizado na Figura 2.5 (iv). O fluxo interno é
para cima na célula com o fluxo de retorno sendo uma espiral
para baixo, bastante sinuosa em torno da superficie da célula

de Taylor-Proudman.
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Figura 2.5 - Variagao da Estrutura dos Fluzos com a Velocidade

Relativa de Cadinho/Cristal.

Na Figura 2.5 (v) a rotagao do cadinho & zero e
somente o fluxo devido a rotagao do cristal & observado. Neste
caso a espiral externa tera se desmanchado e a célula.deTbyloE
Proudman se expande para encher todo o cadinho.

Algumas conclusoes que podem ser tiradas para a
isorrotagdo s3o que, para uma boa primeira aproximagao a velo

cidade vertical no centro da c€lula é proporcional em magnitu
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de e sentido a (f; - QO), o fluxo positivo sendo tomado para
cima. O fluxo de retorno no contorno da cé€lula tem velocidade
menor, como esperado devido a maior area envolvida. No escoa
mento da Figura 2.5 (v), porém,ambas as velocidades sao iguais,
desde que o fluxo de retorno nao é confinado aos limites da cé
lula. Exceto para este caso todos fluxos de retorno rodam a ta
xa de rotagao do cadinho Q-

Passando-se a uma analise de rotagao contraria,
comegaremos novamente da Figura 2.5 (i). A taxa de rotagao do
cristal &€ aumentada para um pequeno valor na direcao oposta a
da rotagao do cadinho, dando a Figura 2-5 (vi). A regido de flu
xo dominada pela rotagaoc do cadinho é confinada a uma regiao
na parte baixa do cadinho, pelo aparecimento de uma nova super
ficie de estagnagao e uma célula superior associada com a rota
cao do cristal. Esta célula & pequena e aumenta em todas suas
dimensoes com a rotagao do cristal e diminui com a rotagao do
cadinho. O calculo bem como a interpretacao da variagao da ace
leragao radial & complicado pela presenga de uma nova superfi
cie de estagnagéo. Esta nova superficie de estagnagao é espera
da interceptar a parte superior da superficie do ligquido a uma
posigao bem em torno do raio do cristal como indicado na Figu

‘hra 2.4 (b) e observado experimentalmente. Isto também causa um
aumento no diametro da célula de Taylor-Proudman proximo da ba
se do cadinho para prover fluxos de compensagao (desde que to
das as velocidades sao zero nesta nova superficie de estagna
¢ao) . Além disso, deve ser esperado que a cé€lula inferior ex
tenda-se em torno da célula superior para dar uma zona interme
diaria entre célula superior e regiao externa.

Aumentando-se a taxa de rotagao do cristal chega

-se a um valor para o qual a taxa de rotagao da célula infe
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rior é zero (como mostra a Figura 2.5 (vii). A partir dai, au
mentando-se a rotacao do cristal, tanto a célula superior como
a célula inferior rodam no mesmo sentido, podendo-se esperar
gue a célula de estagnagao torne-se instavel e possa ser pene
trada (Figura 2.5 (viii)). Em outras palavras, a rotagao do
cristal dominaria a rotagao contraria do cadinho, de forma que
o fnico efeito seria a formagdo de uma célula simples. Fézendg
-se a rotagao do cadinho zero, resultaria agora um aumento das
dimensSes desta célula até encher o cadinho, tendo-se novamen

te a situacao da Figura 2.5 (V).
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CAPITULO III

A PRESENGA DE IMPUREZAS NO SILICIO

3.1 - A Interface de Crescimento € a Incorporacao de

Impurezas

Atomos de impurezas tém solubilidades diferentes
em silicio 1liquido ou s6lido. A maioria dos elementos abaixam
a temperatura de fusao de silicio, constituindo um diagrama de
fase como mostrado na Figura 3.1.a .A baixas concentragoes do
elemento A, as linhas podem ser consideradas, em boa aproxima
gao, como retas, e assim as equagoes que descrevem as curvas

+3lidus e liquidus sao:
T-T, =m, C (3.1)
T-T, =m C (3.2)

onde: TS - temperatura de fusao de silicio puro

1

gs M

L~ coeficientes angulares

Cq e CL - concentragoes das fases sblida e liquida respec

tivamente.
Assim:
C
TE = _5 = constante (3.3)
Mg Cp
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definimos esta constante como ko—> Coeficiente de Distribuigao
ou Segregagao de Equilibrio.

Para elementos que aumentam o ponto de fusao de
silicio, é valida a Figura 3.2.b e a mesma relagao (3.3) é ob
tida. A diferencga entre os dois diagramas € que para o primei

Yo caso ko< 1l e para o segundo, ko> 1.

k1iquido

A A

LTQUIDO

S SOLIDO

SGLIDD

¥

(]

S4 C .
* A Si B

Pigura 3.1 - Modelos de Diagramas de Fase para Baixas Concentragoes

de Impurezas em Silicio:  — -

ko< 1 represer}ta quase todos os <casos conheci
dos para Silicio (por exemplozz Boro - ko= 8 x 10_1, Fosforo
- k= 3.5 x 107", carbono - k_= 7 x 107%, Antimdnio -X =2.3 x
10_2) . O Gnico caso conhecido de k_> 1 é para o oxigénio,ko=l.4.

Para o crescimento Czochralski, a lei de "Solidi
ficagao Normal" pode ser considerada como valida, uma vez gue
ela se aplica quando o liguido se solidifica lentamente, passo
por passo, ou em outras palavras, O processo esté emequilibrio

em todos os estagios. Para o crescimento Czochralski com puxa

mento de cristal suficientemente lento para que o equilibrio
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seja aproximado, a concentragao : axial de impurezas & dada

13
por .

c _ k-1
Gl k (1- 970 (3.4)

onde: C - concentracao de impurezas no cristal na interface de
crescimento presentes apds a fracao g do volume ini
cial ter se cristalizado.

C_ - concentragao inicial do liquido.

Desta forma, a incorporacgao de impurezas na in
terface de solificacao € dependente do coeficiente de distri
buicao k ,-Aumentando-se a velocidade de crescimento, o coefi
ciente de distribuigao deve aumentar também, tendendo assintd
ticamente para o valor 1. Este fenOmeno estd ligado & difusao
da impureza no liquido, que retarda a velocidade do processo
de mistura do liguido fazendo com que a mudanga .de concentra
¢ao na interface de crescimento, causada pela segregagao, nao
possa ser dissipada de modo suficiente rapido. Camadas de flui
do de concentragao de impurezas mais altas (ou mais baixas se
k> 1) 'sao formadas imediatamente abaixo da interface de soli
dificagao. Constitui-se assim a chamada Caﬁgda de Difusao gque
apresenta um perfil de concentragoes decrescente (ou crescente
se ko> 1) da interface para o liguido residual. O efeito deste
fendmeno € incorporado no cristal. Assim torna-se necessario a
definicao de um novo parametro para compensar os efeitos de
velocidade de crescimento e difusao no ligquido. De acordo com

1y
Burton et alii

k
k . = o (3.5)

ef
[ko + (1 - ko) exp (-%?i]
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onde: kef - coeficiente efetivo de segregagao.

kg - coeficiente de segregagao no equilibrio.
v - velocidade de solidificagao.
d - espessura da camada de difusao.
D - constante de difusao da impureza'no liquido (difu
sividade) .

A espessura da camada de difusao depende nao soO
mente da difusividade da impureza no liquido, mas também do mo
vimento relativo entre cadinho e cristal, isto &, da estrutura

14
dos fluxos. Segundo Burton et alii :

1/3 vl/6 w—l/2

(3.6)

onde: w - velocidade angular do cristal.

Silicio tem uma estrutura cristalina como o dia
mante, ou seja cibica de face centrada. Um cristal de silicio
lllll tende a crescer pela adigao de camadas (111) que tém uma
interface perfeitamente plana. Isto significa que édificil for
mar niacleos de cristalizacao (um degrau na interface) nas su
perficies {111} QEe tém um denso empacotamento. Devido a isto,
cristais de silicio crescidos na diregdo <111> tém um  cresci
mento "menos estacionario" que em outras diregoes, por exemplo
<211>. A superficie {111}, que é aproximadamente perfeita, ne
cessita um certo grau de sub-resfriamento para a formagao de
um nicleo. Como as isotermas de solidificagao sao normalmente
cdncavas, o crescimento das camadas comega nos lados e tende a
caminhar para o centro, parando o crescimento nas areas de tem
peratura mais alta. Portanto, quanto mais plana a isoterma de

solidificag3o, mais regular & o crescimento da camada, no caso
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extremo atravessando todo o cristal (Ainda assim o crescimento
da camada pode ser interrompido pelo aumento local de tempera
tura devido ao calor latente de solidificagao).Estas variagoes
abruptas (nao estaciondrias) na velocidade de crescimento in
fluem no coeficiente de segregagao efetivo (kef) e conseguentg
mente na concentragao de impurezas incorporadas no cristal.Des
ta forma se desenvolvem as chamadas "estrias" que sao cémadas
com diferentes concentracoes de impurezas. Um outro aspecto é
gque devido ao crescimento lateral, as impurezas sao acumuladas
preferencialmente no centro. As estrias podem também ocorrer
pelas instabilidades na distribuigao de velocidades, que mudam
abruptamente a concentracao na camada de difusao.

Conforme ja mencionado, a espessura da camada de
difusao & fortemente influenciada pela estrutura dos fluxos na
fase liquida. Além disso, esta estrutura € responsavel pelo su
primento de impurezas para a interface de crescimento também
em escala macroscopica. A camada de difusao varia com a posi
¢ao e com o tempo, dependendo das correntes abaixo da camada
de solidificacao e das perturbacoes (instabilidades) .

A Figura 3.2 mostra como as caracteristicas basi
cas do’ escoamento causado pela rotagao do cadinho e/ou cristal
podem influenciar a interface de crescimento. Os ééquemas mos
trados sao baseados na estrutura dos fluxos descritos nasecgao
2.2. A Figura 3.2.a. & um exemplo de convecgao natural e € mos
trada apenas para efeito de comparagao. O silicio fundido é
mais quente (menos denso) na parede do cadinho e mais frio
(mais denso) no eixo de rotagao. Uma importante  caracteristi
ca é que o ligquido escoa da parede para a superficie livre on
de pode evaporar SiO facilmente, antes que ele atinja o cris
tal. A troca direta de massa entre o liquido da base do cadi

nho e o cristal na Figura 3.2.b, leva a uma baixa taxa de eva
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poragao de SiO, fazendo com que a concentracgao de oxigénio no
cristal seja mais alta. O escoamento radial do centro para os
lados reduz o enriquecimento de dopantes no centro. Conforme
ja dito, o enriquecimento de dopantes, quando a solidificagao
comega do lado para o centro, € maior no centro. Desta forma,
este tipo de corrente tem um efeito contrario e leva a uma dis
tribuicao radial mais homogénea.

Em produgao industrial de silicio, - normalmente
cadinho e cristal tém rotagbes em sentidos opostos e dois ca
sos deste tipo sao mostrados nas Figuras 3.2.c e 3.2.4. A prin
cipal caracteristica da Figura 3.2.c é a célula de estagnagao
abaixo do cristal em rotagao. Com boa eficiéncia, ela evita a
troca de impurezas entre o liguido imediatamente abaixo docris
tal e o liquido restante. No caso de rotagdo mais alta do cris
tal, um conteldo maior de oxigénio e uma dopagem radial mais
constante devem ser esperados.

As Figuras 3.2.e e 3.2.f sao dois casos de isor
rotagao. Neste tipo de escoamento, existem estruturas de flu
x0os que favorecem extremamente o transporte de oxigénio do ca
dinho para o cristal, por um lado, e estruturas que oevitam em
um alto grau, por outro. Tanto altas concentracgdes como baixas
concentragGés_ae oxigénio podem ser obtidas com isorrotacao de
pendendo das velocidades relativas de cadinho e cristal. Com
relagao a distribuicido radial de dopantes, por exemplo, no ca
so da Figura 3.2.e, o escoamento faz com que haja enriquecimen
to no centro do cristal. A isorrotagao nao tem sido muito usa
da também pelo fato de ser muito instavel e causar variagoes
na concentragao axial de oxigénio. E importante ressaltar gque
estes fluxos mostrados na Figura 3.2 sao apenas modelos basea
dos no que foi exposto na secgao 2.2. Esta extrapolacao para

silicio fundido n3o tem sido provada experimentalmente, devido

as dificuldades de medida em silicio liquido.
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Resumindo, podemos dizer que a variagao da con
centragao de impurezas no silicio fundido e no cristal, pode
ser causada por evaporagao, segregagao, dissolugao e homogeini
zacao insuficiente do liquido.

A Tabela III.1 traz uma analise dos tipos de im
purezas normalmente presentes numa amostra de poli-Si.

A Figura 3.3 mostra a distribuigao axial de oxi
génio de 11 cristais crescidos pela técnica Czochralski (CZ).
Todos os cristais té@m o mesmo didmetro e comprimento. Os cris
tais 1 e 2, dados pelas duas linhas pontilhadas foram cresci
dos por uma técnica comum de puxamento.

Para esta técnica, ocorre um decréscimo axial na

17
concentracao de oxigénio, comegando com cerca de 11 x 10 /cm3

na semente e terminando com cerca de 5.5 X lolycm3 na base do
cristal. Os outros cristais 3 a 11, foram crescidos com uma
técnica de puxamento melhorada e diferem somente pelas rotagoes
de cadinho e cristal, exceto o cristal 3 que foi puxado comuma
pressao e alimentagao diferentes de Argonio. Como pode ser Vvis
to das curvas 4 a 11, & possivel mudar o contéudo de oxigénio
em cristais CZ por um fator 10 somente pela variagao da rota
cao de cadinho e/ou cristal.

Os efeitos dos fluxos na incorporagao de dopan
tes & mostrado na Figura 3.4. Dois cristais foramcrescidos com
rotacdo contraria do cadinho e do cristal. Enquanto a rotagao
do cadinho foi mantida constante a 5 RPM, um cristal foi puxa
do com uma taxa de rotagdao de 5 RPM e o outro com 25 RPM. No
caso do cristal girado com 25 RPM, o enriquecimento de Fos foro
no centro & menor, devido & rotagao mais alta ter causado  um
forte fluxo do centro para os lados, reduzindo a segregagao ra
dial. Isto & claro na Figura 3.4 pela menor variagao da resis

tividade radial no cristal com 25 RPM.
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Tabela III.1 - Analise de poli-Si CVD e CZ-Si monocristalino .

(dados em ppba)

Impurity CVD Si CZ Si
Ag - 0.01 < 0.0008
As 0.01 0.015
Au 0.00001 < 0.00001
Cd < 0.006 0.008
Co 0.002 < 0.001
Cr < 0.02 < 0.02
Cu 0.1 <0.1
Fe <0.5 : <0.5
K <0.2 <0.2
Mn <0.2 <0.2
Na <03 <03
Ni 04 < 0.2
Pt o . <001 < 001
Sb 0.0008 0.01
Ti o <05 -
Zn 0.1 < 0.05 .
Zr <0.5 <0.5
—
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Figura 3.3 - Distribuigao Axial de Oxigéenio em monocristais Si-CZ .
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Figura 3.4 - Influencia da Taza de Rotagao do Cristal na Resistivida

2
de Radial em Monocristais Si-CZ .

3.2 - Efeitos da Presenca de Oxigenio e Outras Impurezas

no Cristal

Na maioria dos cristais de Silicio crescidos pe

-

lo método Czochralski, oxigénio & a impureza mais ‘abundante,
- 18 3
com concentragoes da ordem de 10 /cm ou 20 ppma. Somente em
cristais com alta dopagem, a concentragao de dopantes pode ex
ceder o contelido em oxigénio. Carbono, gue seria o segundo na
escala de abundédncia, ja ocorre em concentragoes bem menores,
tipicamente 10-200 vezes abaixo do nivel de oxigénio.NormalmeQ
te, o oxigénio & dissolvido atomicamente, ocupando sitios in
tersticiais da rede, possuindo uma difusividade relativamente

alta e uma solubilidade que diminui fortemente com a temperatu

xra.
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A presenga de oxigénio pode dar origem aos chama

dos doadores térmicos ou doadores de oxigénio, o .que ocorre,
. . . ~ o

com maior intensidade, a temperaturas em torno de 450 C. Este

15,16
efeito foi primeiro publicado por Fuller et alii . _Kaiser

et aliil7 propuseram um modelo para explicar este efeito, segun
do o qual, 3 ji algumas centenas de graus, ocorre a formagao
de silica (Si0,), isto &, a polimerizagao do oxigénio. Certos
intermediirios nesta polimerizagao sao doadores eletricamente
ativos, especialmente complexos de ISiOHl. O resfriamento do
cristal de altas temperaturas para baixas, deve gerar uma cer
ta quantidade destes doadores, sendo que sua concentragao é fun
cao do intervalo de tempo entre 500 e 400° ¢ e também da con
centragao de oxigénio no material.(Doadores adicionais de oxi
génio podem ser formados a cerca de 550, 650 e entre 750 e 800°
C18, mas sua formagao estd ligada, além do pré-aquecimento e
concentragao de oxigénio, a presencga de carbono.) A presenga
de doadores é uma propriedade negativa com respeito a constru
cao de dispositivos eletronicos. Para se destruir estes doado
res deve-se proceder a um recozimento acima de 550° C, com um
rapido resfriamento subsequente. No caso de cristais maiores,
é dificil conseguir um resfriamento rapido no seio do cristal,
mais pelo processo de transmissao de calor na interface cris
tal-refrigerante (comumente-sopramento de ar), do que pela con
dutividade térmica do Siliciof Assim, para o caso de cristais
grandes, deve-se proceder ao resfriamento dos substratos ("wa
fers") que sao rapidamente resfriadas e tornam a formagao de
doadores térmicos muito baixa.

Além desta caracteristica negativa ‘de formagao
de doadores, oxigénio em silicio tem outras propriedades impor

tantes, algumas negativas, mas outras positivas. Quando se pro

cede ao tratamento térmico para eliminagéo dos doadores, pode
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ocorrer a formagao de precipitados de oxigénio. Estes precipi
tados podem agir como centros para uma falha .de empilhamento
("stacking faults"). A formagao perto das areas eletronicamen
te ativas do substrato polido pode piorar a qualidade do dispo
sitivo devido 3s correntes de fuga, diminuicao do tempo de vi
da dos portadores, ja que nos defeitos, os eletrons geraaospor
oxidagao ocupam estados de energia acima do nivel de Fermi e
assim podem agir como centros de recombinacao para portadores
positivos (buracos)lg.

A geragao de precipitados de oxigénio  proximos
da superficie pode ser prevenida por técnicas de processamento
adequadas, levando a formagao de precipitados de oxigénio so
mente no interior do material. Pequenos aneis de deslocagoes e
falhas de empilhamento podem ser formados em torno desses pre
cipitados, mas a uma profundidade suficiente de modo que a su
perficie polida nao seja afetada. Neste caso os defeitos da re
de no interior do "wafer" tém aspectos positivos. Em primeiro
lugar, elas agem como centros absorvedores de impurezas de di
fusao rapida como Cu, Fe, Na, Ag (que causariam efeitos preju
diciais ao funcionamento do dispositivo eletrOnico). E em se
gundo lugar elas causam um endurecimento da rede, restringindo
o movimento de deslocacgdes. A possibilidade da existéncia dos
centros de absorgao ("getters") & uma vantagem decisiva do si
licio obtido pelo método Czochralski para a manufatura de cir
cuitos LSI' e especialmente VLSI. Os circuitos altamente inte
grados, num futuro proximo, provavelmente nao existirao sem a
presenca destes centros de absorgao de impurezas. Apesar disso,
a concentragao de oxigénio bem como a temperatura de tratamen
to devem ser controladas, pois se o oxigénio & precipitado so
bre tensao a temperaturas altas demais, precipitados podem ter

dimensdes muito grandes envolvidos em grandes anéis de desloca
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¢oes. Na presenga de tensao, esses anéis crescem e movem-se
através da rede, cobrindo grandes distancias, e finalmente pe
netrando a superficie do substrato.

Existem varias fontes para as impurezas qﬁe sao
encontradas em um cristal de silicio CZ. A primeira fonte se
ria o pcli-Si utilizado como material de partida, porém és téc
nicas de processamento de poli-SI ja atingiram um alto gfau de
perfeicao. Um exemplo de impurezas presentes em poli-SI j3 foi
apresentado na Tabela III.l. Uma segunda fonte &€ a contamina
cao introduzida quando o poli-SI é triturado e transferido pa
ra o cadinho, quando ele pode estar em contato com materiais

contaminadores ou po.

1
Tabela III.2 - Analise de Silica Sintética e Natural — dados em ppmo.

Impurity Synthetic silica - Natural silica

Min. Max. Min. Max.
OH - 1200 <1 450
Al 0.1 < 0.25 <10 74
Ca <0.1 < 0.7 0.4 16
Na 0.04 <01 1 9
K < 0.001 0.1 038 7
Li < 0.004 < 0.05 0.5 7
Fe . <0.2 0.2 0.3 7
Ti <003 < 0.1 0.5 3
Mg <0.1 S0l 0.l 4
B . 0.007 0.1 - 0.06 3
Zr - <0.2 < 0.1 3
~ Cr < 0.02 03 < 0.09 3
Cu < 0.001 <1 0.04 1
Mn < 0.0005 < 0.02 0.01 2
Ni - <04 04 0.5
Sb . < 0.001 01 <006 0.3
P . < 0.001 0.05 < 0.01 0.4
As - < 0.001 0.03 < 0.01 0.1

A terceira fonte & o prdprio material do cadinho.
Conforme ja citado o cadinho é dissolvido, durante o crescimen
to de silicio Czochralski, de acordo com o tempo, temperatura
e superficie de silica exposta. Assim as impurezas " presentes
no cadinho vao diretamente para o silicio fundido. Um exemplo

de impurezas normalmente presentes em cadinhos estid na Tabela
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ITT.2. A guarta fonte seria a atmosfera que envolve o cadinho.
O aquecimento das partes do forno pode acarretar evaporagao de
impurezas, que devem ser adequadamente purgadas por umgas iner
te para evitar a difusao para o silicio fundido. A pureza do
gas inerte & também importante.

Muitas das impurezas, porém, sao eletricamente
neutras e nao afetam diretamente os cristais com respeito asua
eficiéncia para dispositivos eletrdnicos. Ainda assim, elas po
dem influenciar a precipitacao de silicio intersticial, vacan
cias, oxigénio e outros elementos, através da formagdo de pe
quenos precipitados que agem como centros de nucleagao.De gran
de importancia sao elementos de difusdo rapida como Cu ou Fe.
Sobre certas circunstancias eles saoc eletricamente ativos esao
capazes de se difundir para qualquer lugar durante o proces
samento do wafer. Eles tendem a se acumular nas areas eletrica
mente ativas, particularmente em torno dos defeitos do cristal.
Para evitar ou minimizar os efeitos elétricos negativos, a con
centragao destes elementos no cristal deve ser mantida muito

baixa.
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" 'CAPTTULO 1V

0 METODO NUMERICO PARA RESOLUCAO DO PROBLEMA

4.1 - 0 Método de Elementos Finitos

A técnica de analise estrutural que subsequente
mente veio a ser conhecida como método de Elementos Finitos foi
originalmente desenvolvida como uma extensao do procedimento
padrao para analise estrutural, criada para aplicagac no proje
to de estruturas de avides, e a principio foi reconhecida so
mente dentro deste contexto limitado. Porém, seu campo de apli
cagoes estendeu-se rapidamente e no comego dos anos 60, tornou
-se claro que o método de Elementos Finitos & essencialmente
um procedimento especial de dischtizagéo que pode ser emprega
‘do numa larga faixa de problemas de campo, incluindo-se portan
to a Mecanica de Fluidos.

No método de Elementos Finitos ocorre a subdivi
sao da regiao em subdominios ou elementos finitos, com alguma
representacao funcional da solugao sendo adotada dentro do ele
mento tal que os parametros da representagao tornam-se as in
cognitas do problema. Podemos definir trés categorias de méto
dos de Elementos Finitos de acordo com a série (finita) de pa

rametros nas equagoes que governam O problema:

a) Métodos Nodais - os parametros sao os valores das
u, (variaveis dependentes) e suas derivadas nos no

dos (Um nodo &€ um ponto fixo escolhido dentro do
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c)
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elemento finito, por exemplo, conforme sera visto
podem ser usados quadrados como elementos dentro de
um problema bidimensional. Um vértice do quadrado

€ um nodo) .

Métodos de Coeficientes - os parametros sdo ~ valo

res dos coeficientes da representagao funcional so

bre o elemento.

Métodos de Celas - os parametros sdo representati

vos (por exemplo, média) dos valores das u, e suas
derivadas nas faces ou dentro do subdominio do ele

mento.

Dentro desta divisao sera visto apenas a primei

ra classe ja que & com este tipo de método que se trabalhou

aqui. Mais ainda, nos restringiremos apenas a dois tipos de mé

todos nodais: Métodos Variacionais, pois contém as idéias prin

cipais da fundamentagao de Elementos Finitos e o Método Resi

dual de Galerkin através do qual foi resolvido nosso problema.

(Para outros métodos, vide referéncias |21|,|22],|23], |24].)

4.1.1 - Métodos Varideionais de Elementos Finitos

(Método Classico de Ritz).

O problema original pode ser_expresso como uma

série de equagoes da forma:

£

D

(uy, w2, «eey, U 5 X1, X2, eee, X))

- 0 0 (4.1)



39

onde: u; - variaveis dependentes

X~ variaveis independentes

nas condig¢des de contorno representadas por equagoes da forma:

fS (ul, U.2, v o oy um 7 xl, XZ’ e e o g Xn) = 0 (4.2)

desde que as equagoes de campo representadas pela equagao(4.1)
sao freguentemente obtidas pela consideracao de equilibrio do
fenomeno (ex.: conservagéo de massa, momento ou energia) elas
sao comumente referidas como equagoes de "equilibrio" ou  "ba
lango" do sistema.

Desde que estas equagoes obedegam a certos requi
sitos (Apéndice II), um principiq variacional pode ser deter
minado para o problema, lévando a uma formulacao variacional
equivalente do problema em termos de um principio extremo: uma
série de funcionais, ou uma série de equagoes variacionais. Na

forma funcional, um enunciado alternativo do problema pode ser:

"Existem um ou mais func¢ionais para o problema.Ca
da funcional é uma soma de integrais sobre o dominio(e frequen
temente sobre o contorno também), com as integrais sendo forma
das das "fungées admissiveis" vi, V2, ..., Vm' € suas deriva
das com respeito a X1, X2, ..., X - Cada funcional sendo repre
sentado como:

X =F v v cees V_ ; X b4 cees X 4.3
D,S ( 1, 27 1 ml 1y 2 7 n) ( )

As funcoes admissiveis v;, vy, ... Vm' sao pos

siveis solugGes para Ui, U2, «..y um, que satisfazem as respec

tivas condigdes de contorno essenciais. Estas solugoes para Vi,
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Vas eees Vo gue dao um minimo (ou pelo menos um estacionario)
para cada dos funcionais, pode ser mostrado serem, respectiva
mente, as solugSes Ui, Uoy eesey um que satisfazem as equagaes
originais (6.1) e as condigoes de contorno (6.2) (Apéndice II)!

Desta forma, o problema passa a ser amelhor for
ma de minimizar (ou encontrar um ponto estacionario) para a
eguagao (6.3).

Visando dar maior clareza ao método, vamos traba
lhar com um problema unidimensional. A idéiadeeRaYleigh—Ri-tz25
é escolher uma série de fungoes-tentativa ¢,, ..., ¢N (o indi
ce aqui significa uma fungao tentativa e nao uma variavel de
pendente, ja que temos apenas uma) e entre todas suas combina
coes lineares u = ; d. ¢j aquela que minimiza o funcional. Os
parametros qj s3ao encontrados por um sistema de N equagoes  al
gébricas, transformando o problema inicial da equagao diferen
cial (de campo) em um sistema simples de equagaes facilmente
sollivel por um computador. O problema passaa ser como escolher
fungoes-tentativa ¢j gue sejam convenientes, pois sempre & pos
sivel se encontrar um espacgo de funcoes quando N - ® ,pOrém nos
so problema &€ encontrar um numero finito que aproxime -a solu
cao e que o computador consiga trabalhar. Na técnica de elemen
tos finitos, dentro de cada subdominio (elemento finito),a fun
gcao solugcao é aproximada por fungoes simples: polinomios.A pre
cisdo da aproximagao pode ser aumentada, - se "~ neces
sario, nao pelo método cldssico de Ritz de se incluir mais e
mais fungdes complexas. Ao contrario, os mesmos polindmios sao
mantidos, e a subdivisao € refinada.

Resumindo as idéias: o problema inicial na forma
de uma equacao diferencial nas condigoes de contorna essenciais

é transformado num funcional, cuja minimizagao por fungoes-ten
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tativas (no caso elementos finitos) leva a um sistema algébri
co de equagoes cuja resolugao & (aproximadamente) a solugao da
equagao diferencial inicial.

Vamos supor o problema (unidimensional) de se en

contrar a solugao da equagao:

[ ‘
-4 du =
% lp<x) dx] + q(x) = £(x) (4.4)
nas condic¢oes de contorno: u(0) = 0
u'(m) =0

pode ser mostrado (Apéndice II), gue o funcional equivalente é

dado por:
™
I(v) = J I:p(v')z + gv? - 2fv:I dx (4.5)
o)

Vamos dividir o dominio (eixo x) em sub-elementos

de tamanho h e aproximar a solucao pela fungao tentativa:

v(x) = g g. ¢. (x) . (4.6)
1 3
Sendo as fungoes ¢? definidas funcionalmente con
forme a Figura 4.1, ou seja ¢§ € igual a 1 no nodo j e zero nos
demais nodos, e € linear entre dois nodos consecutivos.
Ou seja, qj € igual ao valor da fungao v em cada
nodo. Deve-se notar que as ¢? formam uma base local, pois ¢?—l

& ortogonal a ¢?+l' Com os coeficientes normalizados para p(x)

= qg(x) = 1, o problema &€ minimizar:
n
I(v) = /[ ’[(v')2 + v? -2 fQ] dx (4.7)
o
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Figura 4.1 - Representagao da Base Linear de Fungoes

Em um intervalo j-ésimo:

jh (95 ™ 95-a)
s (v')%2dx = (4.8)
(J-1)h

de forma analoga:

Jh 2 ‘;'h 2 2
&j—l)h vedx = 3 [qj + qj qj_l + qj—l} (4.9)

Desta forma, em todo o dominio, a integral torna-se:

2

T N [q. - q. )
-1 h 2
J [ v')? + v? ] dx = I ] 12274 2 (@2 + g, g, , +
A (v') N h 3 qj qj qj—l
2
+ad ) (4.10)

E mais conveniente se escrever o problema numa

forma matricial. Assim as equagdes (4.8) e (4.9) podem ser es

critas como:
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- q. 1-1
Iqj qJ-‘-l] _ ' 951
h = (@,99 5 |1 1 aj =
)
a._
= (q,_; 9, k| 97t (4.11)
3 3 93
(2 1]
q.
h 2 h j-1
= + g, .+ g = (q. )= =
3 (@§p * 450 95 * gy a5_1 95 @ o) o
93-1 | 4.12
aj
J

Fazendo-se o mesmo procedimento para todos os ele

mentos, obtemos uma matriz K,;, quando se faz a integragéo to

tal:
1 1 -1
=1 1 . 1 =
K17 g M I S Foeee Ty
1 -1
11
N A L _ n i
2 -1 0 0 o
=1
R | -1 2 -1 ) 0
0o -1 . -1 o0 (4.13)
0 .o-1 2 -1
i 0 0o -1 1

Analogamente para equagao (4.12):
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4 1 0 0 .
1 4 1 . 0
_h
k0 =% (4.14)
0 1l . 1 0
0 . 1l 4 1
L . 0 0 1 2
Assim:
q
ﬂ \ !
(v')? + = .
2 [ (v') V’] dx = (q, ay) X, ) +
q
L N_V
Fql_
*(qy ... qy) Kif (4.15)
°|
LN
ou
T T T T
/ [ (v')2 + vzl dx = q K,9d" + 3 Ki,q =qKgq (4.16)
0 .

T - . . A
onde g e 4 sao respectivamente as matrizes dos coeficientes

qj—e sua transposta.

A ultima integral a ser avaliada é:

il N T h T
S fvdx =  q. [ £ ¢, dx =F (4.17)
o] 1 J 5 J q

onde as coordenadas do vetor FT sao dadas por

F. =/ £ ¢, dx (4.18)
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Dependendo da forma de f(x), estas integrais nao

podem ser avaliadas exatamente e assim podem ser obtidas por
21
algum método de integragao numérica .

O nosso funcional pode entao ser escrito como:
I(v) = g'Kg - 2 Fig (4.19)

O ponto de minimo ocorre quando %E = 0.
9
Derivando a expressao (4.19) e igualando a zero;

obteremos:
KQ = F (4.20)

onde Q € o vetor solugéo, ou seja, o vetor dos valores nodais
da funcao solugdo u. Deve-se notar que este procedimento trans
formou o problema inicial num sistema algébrico linear com a
matriz K sendo tridiagonal.

Apesar de termos usado uma aproximagao linear pa
ra ¢?, poderiamdé ter usado polindmios de grau mais alto. Um
dado u(x) & melhor aproximado por interpolacao quadratica ou
clbica, o que corresponde a um aumento na precisao de u dentro
de cada elemento. Para interpolagao gquadratica, uma base pode
ser construida pela introdugao de pontos intermediarios x =

= (j * % h) como nodos. Estas fungdes sao de dois tipos, de

pendendo se qj & um ponto extremo ou intermediario, como na Fi

gura 4.2.
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a{(x/h) - (x/m)%)
14 3(x/h) + 2(x/h3f \1-3(x/h) +2(x/h)?

Figura 4.2 - Fungoes Base Dentro de um Elemento Finito para Aproxima

eao Quadratica.

Estas funcgoes s30 iguais a 1 em jh ou (jft%)h e

zero nos demais nodos, da mesma forma que a aproximagao linear
usada anteriormente. Neste caso a fungao v pode ser escrita

dentro do elemento finito, como:

h _ 3x . 2x2 4x _ 4x?
Vi =do [Py T T BT ]+
, X 2x>
+ q - =+ (4.21)
1 h h2
e a matriz k,; seria escrita para o mesmo problema como: - - -
- 7 -8 1
kK, = = | -8 16 -8 (4.22)
1 3h .
-1 -8 7

Desta forma a matriz K terd mais algumas linhas
paralelas i diagonal principal.Raciocinio analogo pode ser fei
to para aproximagoes cilibicas, pelo aumento do nimero de nodos

222

intermediarios ou pela. aproximagao de Hermite ° , constituindo

.h . S .
um nodo duplo em j , ou seja ao invés de se determinar os valo
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res em 0, h/3, 2h/3, h, a aproximacao cubica & agora determi
nada pelos valores nos nodos jh e por suas derivadas.

Apesar de termos tratado um problema unidimensio
nal, a validade do método atinge duas ou mais dimensoes, com
uma ou mais variaveis dependentes. A interpolacao linear para
um problema bidimensional por exemplo, seria como no caso da
Figura 4.3. Como nosso problema € bidimensional com quatfo va
riadveis dependentes, as idéias expostas serao vistas de uma ma

neira um pouco mais complexa na secgao 4.2.

h 4
n

¢

1 ¢(le)=l

. s .) =0
(xj y.)

< y

n # j

X

Figura 4.3 - Aproximagao Linear para Problema em duas Dimensoes.

4.1.2 - 0 Método Residual de Galerkin

A técnica de Ritz aplica-se somente a vproblemas
do tipo variacional classico, em que um funcional deve ser mi
nimizado. A equagao de Euler correspondente tem caracteristi
cas especiais (Apéndice II). Quando nao existe o funcional cox

respondente pode-se aplicar o chamado Método Residual de Galer

kin.
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As fungoes-tentativa vi, V2,..qVNrsao escolhidas
da classe de solugoes admissiveis que satisfazem todas as con
digoes de contorno. Num problema geral a ser resolvido,teremos

N equagoes do tipo:
hd (ui; xj) =0 ¥4.23)
uma equagao residual (ou erro)R é formada da seguinte forma:

R =f (ui; xj) - £ (v.; xj) (4.24)

R=-£ (vi; xj) (4.25)

De modo a deixar a solugao-tentativa, o mais pro
ximo possivel da solugao real, todos os residuos R devem ser
aproximados de zero tanto quanto seja possivel.

O critério de minimizag3o de R de Galerkin pode

ser resumido como:
1) Escreve-se as fungoes-tentativa:
N
V. = I d.,. ¢. (4.26)
1
2) Cria-se as fungoes suporte 6?‘do mesmo tipo das

fungOes-tentativa, ou seja, definidas também den

tro de cada elemento finito.
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3) Multiplica-se R pelas fungoes-suporte, integra-se
sobre todo o dominio e iguala-se a zero. Assim, te

remos N equagoes do tipo:

h = .
fD Gj R4AdD=20 (4.27)
ou
h =
ID 6j [-—fD (Vi' xj)] dD =0 (4.28)

Desenvolvendo-se as integrais da equagao (4.28),
a forma de definigao tanto das fungoes suporte como das fun
goes-solugao (tentativa), faz com que as N equagoes sejam des
membradas em um sistema muito maior de equagoes algébricas que

pode ser resolvido por métodos convencionais.

4.2 - Discretizacao das Equacoes

4.2.1 - Colocagao do Problema

A equagao de Constituigao de um fluido viscoso

26
€ expressa por :

T

I

-pl + 2uD (4.29)

onde:
T - tensor de tensoes
1 - tensor unitario
D - tensor cujas componentes sao definidas pela matriz

(em coordenadas cilindricas):



da hipotese de

A equacgao do movimento,

9 u
X
1|ov_u¥
2 axr r
\
]
1 du AW
2 L 5z T dx

Ter

que pode ser escrita como

3u
or

1 3 v ,1
2 [r'ar (r) T
1{3u ow
7{3‘2 * 5‘5}

axissimetria resulta:

quantidade de movimento, € dada por

N~
K|
Rl
|
oy Q2
e

(s3]
o
QU

<

Q
(O]
H -
QU
O]
R

QL
<
Q
)

|
Kl
|

N =

[e%]
N

[=%]
©

Rt
<

N
Qs
v
Hi<
N

Rig

Q
<

N

Q
N
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(4.30)
v \
1|9u, 3w
2 |93rxr BrJ
I- A‘-]
1%v, 1 9w
2|8z T Jo
dw
9z
—
(4.31)
au ow
[az +a—£]
lav
293z
dw
3z
= (4.32)

que exprime o balango de

(4.33)

BIELINTECA Doy 1o

CoEleir s R omy
s FISICA B QU

Fisica

A DF SAD CARLGS . Gap
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DV

onde a notagao Dt exprime a derivada substantiva da velocida

de, dada por:

> > ‘
>
2 = X+ V. graa ¥ (4.34)

A equagao (4.33) pode ser escrita componente a

componente como (em estado estacioniario) :

3p 3%u | 3%u 3% du 1 u
- +puj2 + + + 2 = - — + £ =

ar 5 p2 5 22 023r sr r r2 r

2 Y
=o juis - L 4y J (4.35)
2 2
p | ¥ ¢ v, 1l ov v | o |
dr? d 22 r or r? ©

o o5 ¥ B (4.36)
_Q_B_*_u 8u+32w+282w+l 3_9.+_1_§£ + £ -=

3z 9 xrdz o 5g2- ¥ dz. r Jdr b4
=p[u%—¥+wg—‘;) _ (4.37)

A equacao da Continuidade (balango de massa) po

de ser escrita como:

QL
©

|

+ div (V) = 0 (4.38)

@
ct

Para um fluido incompressivel:

>
div V =0 (4.39)
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Em termos das componentes (e na consideragao de

axissimetria):

@
o
@
)

|

l
o

u
; + (4.40)

@
H
%
N

Da equagao (4.40) podem ser obtidas as relagdes:

du 1 3du 3w

5raz Tt 5z T 82 0 (4-41)
Z

2 ) 2

9°u -, 123w _ w  3%w _ (4.42)

3 ¢2 r dr r2 023r

Com a ajuda das relacoes (4.41) e (4.42) as equa

goes (4.35) a (4.37) transformam-se equagoes de Navier-Stokes:

2 2
_%E+u3u+;§_u+3u__u+f=
r arZ r r 322 r2 r
( g 2 3
=p[u§—l-;—y;+wa——g} (2.10)
{Bzv 1 dv 3%y v
“fz““;ﬁ*z‘“; * o fe S
l3:r:_ 92 r
- oV uv wdv
= p [u8r+ T z} (2.11)
2 2
- oy, 2w, 13w, 3w + =
dz 3 2 r or 3 22 z

=p[u3_W+W3_W] (2.12)



tidade de movimento originais (4.35 a 4.37) mais a equagao

Continuidade (4.40).
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4.2.2 - Aplicagao do Método de Galerkin

Serao resolvidas as equagoes de balanco de quan

da

Utilizaremos o método de Galerkin e assim vamos

usar as fungoes suporte £ e ¢ que serao definidas a seguir.Des

ta forma, o balango de quantidade de movimento torna-se (vamos

considerar que a Unica forca externa é a gravidade e assim f _=

fr = 0):
2
O EL
r 3r? 322
99, ) . 2
_ﬁ > = <¢),ua—l—1-—-‘,—
2 dr r
r
3V v 1l 9v
- X 3+ = <Y
o< ¢ 3 2 r2 r 9r
= o < ¢, |uwdy 4 oww
! or r
(
) 3 2y
- < ¢, e + qu < ¢ ,l 5T5%
1l bu 1 3w
*T 9z ’E"é‘f]>+<¢'f

0
d ’w 2 3Ju
5tz T 5r T
u
—E > (4.43)
y
> =
J
\
A N (4.44)
V4 —
2 2
9w + 2 9w +
dr? 5z2

@
4
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Para que se possa usar aproximagoes de menor or
dem dentro dos elementos finitos, os termos de segunda ordem
nas componentes da velocidade e os termos de pressao serao in

tegrados por partes. Assim, da equagao (4.43):

< ¢ ,QE =/ p.¢.r.dz - < ¢ , 1 p > -
or o T
- < g—%,p> (4.46)
2
<¢,3“>=f§-§.¢.rdz-<¢,%gl;>—
dr? C
- 3¢ du
< 5r ' 3¢ (4.47)
d 2w du 3¢ du
> = — . . - S — >
< ¢ 3 22 é 5z ¢ - T dr < 5z ' 5z
(4.48)
3 2w _ dw _ 3¢ Iw
S trsmr CT ey b eTedrs <5pagp
(4.49)

A integracao por partespossibilita o aparecimen
to das condigoes de fronteira naturaisZI, que nao necessitam
ser impostas e desta forma os termos de fronteira n3o .. serio
considerados. Quando temos necessidade de impor uma condicao
essencial na fronteira, como os valores de velocidade, "isto
serd feito pela substituicao dos valores de velocidade na prd
pria matriz resultante da discretizagao das equagoes. As condi

goes de contorno para a resolugao do problema estdo na Figura

4.4,
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w = 0
| w = u ==0 3 u I v
—— TR —— =O
ViEig . T /32 Jz
v = u = 0
dw _ g " o W= u =0
or
= Ib
\Y; wC
w = u =0
vV = W T

Figura 4.4 - Condigoes de Contorno para a Geometria do Crescimento

Czochralski.

Substituindo as relacoes (4.46) a (4.49) na equa

cao (4.43) e fazendo as devidas simplificagoes teremos:
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Analogamente ao procedimento realizado para a

equagao (4.43), obtemos as relagdes abaixo a partir das equa

coes (4.44) e (4.45):

3¢ _ Vv '
“<8_f'[ar z]” W< 5505z 7

' aw Iw _
- < ¢, £ >+t P < ) ,[ U s— + W ] > =90 (4.52)

(4.53)

A
vy
-
p———
[s 343
Hle
+
|
sz
- + -t
Hlg
—
v
fl
o

Para chegarmos as formas discretizadas das equa
goes, passaremos a usar a convencao da soma, ou seja, indices

repetidos indicam somatoria. As variaveis serao aproximadas por:

E assim obteremos as seguintes formas discretiza

das das equagoes de balango de quantidade de movimento e conti
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nuidade:
F1 (i ) 1
CR 3¢, 3¢ 3¢
2 S | R |
oM N R el e T
aq’i anJ 1 1
+ < Py 0> W, + 2 <— b, ,b. > u. +
9r 9z r2 1 J J
3¢k 3q>k
+ < —
o) cpl ¢J'3r > uJ uk + <¢i ¢j'3 > w., uk+
1
+ < T ¢i q;j . q)k > vjvk (4.54)
( 3¢, 9 ¢. 3¢, Fo.
Ly o i j 3 i j
F2 (1) H < 5T '3]:' > VJ < THET > VJ +
3¢, d¢.
1 i _ 1 3
- < ?_ 5T’ qu > vj < T 55 q)l > vj +
a¢k
+ < -;2— q>1 v ¢J > vj + p?’ < ¢l¢3,.a—£— > u.vk +
9 0y 1 \
< ¢l¢j'8_?— > W, Vk+< E‘bl d)j'q)k > -u Vi

(4.55)
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3¢ . 3¢, .9¢
oy i i 3
F3 (1) AR TG 2 R sl el
, 3¢, 3¢, 3¢, .
+ < = =l > w, + < ~—=,——1 > w.l - < ¢,,f > +
ar or j 4 3z j) i’ 7z
3¢ 3
+ p < ¢i ¢J, 5T > u. w +o< ¢i ¢j ' 55 > wj Wy
(4.56)
MJ‘ 1 1
F4 (i) = < 5F 0 & >+ < T ¢J &y 2 Uy +
9 ¢.
T sz o By (4.57)

As fungoes-tentativa e de suporte sao aproxima
das dentro de um elemento finito usando interpolagoes quadrati
cas nas velocidades e lineares nas pressodes. Conforme a secgao
4.1, numa interpolagao quadratica, aparecem os nodos interme
diarios e assim teremos nove pontos de calculo para as compo
nentes da velocidade e quatro pontos para a estimativa das pres
soes.

As fungoOes serdo aproximadas dentro de um elemen
to-finito padrao de acordo com a Figura 4.5.

O elemento real € relacionado ao elemento padrao,

através das seguintes aplicacgdes:

r = riEi (e, n) zZ i Ei (e, n) (4.58)

Il
N



5“”
1
40-1,1) (1,1)
3] 9 3]
€
3 7 4
(-1,-1) (1,-1)

Podemos observar que:

Ej ( e(i), n(1)) = 1, i =
0, i #
¢j (e(i), n(1)) = 1, i =
0, i #

Figura 4.5 - Aproximagoes Dentro

Ex(e, n) = (1 + €)(1 + n)/4
E2(e, n) = (1 - €)(1 + n)/4

€s(e, n) = (1 - €)(1

n)/4

Ey(e, n) = (1L + €)(1 - n)/4
$1(e, n) = (1 +€)n(l +n)/4
$2(€, n) =-e(l-€)n(1+n)/4
¢s(e, n) = e(l-e)n(l-n)/4

¢y (e, n) =-e(l +e)n(l -n) /4

¢s(e, n) = (L-€?)n(1l+n)/2

b6 (€, n) =-e(l-€)(1-n?)/2
$7(e, n) ==(L -€?)n(1l -n)/2
$s(e, n) = (1 +€)(1-n2)/2

ds (e, n) = (L-€2)(1-n?)

de um Elemento Finito Padrao.

59
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As equagoes discretizadas sao linearizadas e re

solvidas pelo Método de Newton. As integrais que aparecem nas

equagoes T'la F4 sao calculadas numericamente

21

regra de

Gauss e o sistema esparso resultante € resolvido pelo Método

_ 28
de Gauss na sua versao Frontal .

BGLICTICA DO N

A DE SAD CARLES .

BE
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CAPITULO V

TESTES PARA O PROGRAMA

Antes de se realizar a Simulagao Numérica para
Silicio, torna -se necessaria a realizagao de alguns testes
visando dar confiabilidade aos calculos realizados. Para a rea
lizagao destes testes contou-se com dois trabalhos publicados
de Simulagao Numérica da fase liquida de crescimento de  Cris

29
tais. O primeiro realizado por Crochet et alii e _0 segundo

7
por Mihelcic et alii .,
No trabalho de Crochet et alii as equagoes de
Navier-Stokes e Continuidade sao resolvidas em uma forma adi

mensional e os resultados dados através da fungao Linha de Cor

rente adimensional, definida como:

*

Si=2rrwr (5.1)
*

= -2 rx (5.2)

onde: z* = coordenada axial adimensional (= z/b)
r* = coordenada radial adimensional (= r/b)
u* = velocidade na diregao radial adimensional (=ub/v)

w* = velocidade na diregao axial adimensional (= wb/v)

As linhas de ¥* = constante representam as 1i
nhas de Corrente. E facilmente verificada que a equagao da Con

tinuidade € obedecida.



62

As Figuras 5.l.a e 5.1.b sao reprodugoes de al
guns dos resultados obtidos por eles para a convecgao forgada.
Neste trabalho as equagdes sao resolvidas pela técnica de Ele
mentos Finitos utilizando as mesmas hipoteses feitas por nos
(axissimetria, regime estacionirio), e assim é de se esperar
uma boa concordancia com nossos resultados.

No trabalho de Mihelcic et alii as equag6eé sao
resolvidas nas suas variaveis primitivas (pressao ewvelocidade)
utilizando a hipotese de axissimetria porém em estado transien
te. As Figuras 5.1l.c e 5.l.e sao reprodugoes de tempos onde o
regime é praticamente estacionario. Neste trabalho é utilizada
a técnica de Células e Marcadores ("Marker-and-Cell" - MAC)
originalmente desenvolvida por Welch e Harlow31 gque € um méto
do de diferencas finitas utilizando um esquema de diferengas
para a frente para as derivadas de primeira ordem no tempo, di
ferengas centrais para as derivadas espaciais7'8. O modo de re

presentacao dos resultados & através de diagramas de vetor-ve

locidade obtidos das componentes axial e radial, onde:
> 1
[v] = (v? +w2)/2 . (5.3)

Tanto os diagr;ﬁas para Linha de Corrente como
os de vetor-velocidade sao bastante interessantes e assim em
nosso trabalho eles aparecerao sempre juntos. As Figuras 5.2 a
5.6 s3o resultados obtidos para comparagao com estes resulta
dos de 'literatura. Os diagramas para vetor velocidade sao obti
dos do mesmo modo que no trabalho de Mihelcic et alii, porém a
definigdo para Linha de Corrente € um pouco diferente da defi
nicdo de Crochet et alii ja que também trabalhamos nas varia

veis primitivas. Assim:
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Y _
-5; = ru (5.4)
Y
2 - (5.5)

Podemos ver que a equagdo da Continuidade é satisfeita.

=0 (5.6)

Para o calculo de ¥ no programa,as equagoes (5.4)

e (5.5) sao derivadas e somadas:

32 2
B 42 - a4y (5.7)
A 3r2 z r

N e

Este procedimento visa utilizar os valores de u
e w da resolucao das equagoes do escoamento e resolver a equa
cdo (5.7) pelo método de Elementos Finitos com aproximagoes qua
draticas para Y e condigoes de contorno de ¥ = 0.

A Tabela V.l mostra a comparagao entre os resul
tados de Crochet et alii e os nossos. Como eles trabalham com
adimensionais seus resultados sao controlados pelo nimero de

Reynolds (Re,) onde:

wib2
Re; = — (5.8)
onde: w, = rotagao do componente i (i = C » cadinho

i =8 » cristal)

Para o nosso programa utilizamos b = 1 cme v =
= 0.01 cm?/s e variamos a velocidade angular w, . O raio do cris

tal € igual a 0.5 cm.
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29

Tabela V.I ~ Comparagao com os Resultados de Crochet et alit

* * * * %
Reg Re¢ ¥ nax max 3 Ypin min
DESVI0
|29] 0BTIDO DESV10 |29] 0BTIDO
0 100 | 0.80 0.80 0.0 0.0 0.0 0.0
125 |-375 | 2.08 2.20 5.45 | -0.110| =-0.097 11.82

Na Tabela V.l os nossos valores da funcao

de Corrente sao tornados adimensionais:

tados obtidos por Mihelcic et alii e os nossos. Em nosso

A Tabela V.2 mostra a comparagao entre os

lo utilizamos v

metros:

raio do

altura do fluido

*
b4

cadinho

= 4 cm.

2
=3 !

7
0.06 cm?/s e

= 3.4 cm,

32

= 1.124 g/cm3

raio do cristal =

Linha

(5.9)

resul
calcu

. Para

l1.2 cm e

7

Tabela V.2 - Comparagao com os Resultados de Mihelcic et alii .

we (RPM) we (RPM) vmaxf Vox %
(cm/s) 0BTIDO DESV10
0 15 0.33 0.33 0.0
-50 10 0.64 1.08 4o .74
60 15 0.83 1.22 31.19

Da Tabela V.1l pode-se ver que a concordancia com

os resultados de Crochet et alii & muito boa, principalmente a

baixa velocidade. Das Figuras 5.1, 5.2 e 5.3 nota-se que quali
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tativamente, a concordancia é excelente. Para taxas maiores de
velocidade, porém os valores maximo e minimo da funcao 1linha
de corrente mostra que a concordancia quantitativa nao €& per
feita, mas ainda assim o desvio relativo é rézoavelmente peque
no. No trabalho de Croéhet sao utilizados redes de elementos
finitos maiores que as nossas (200 elementos,desigualménte es
pacados),e assim, & possivel que os resultados obtidos por eles
sejam mais precisos. Nossa rede contém 120 elementos finitos o
que significa 143 pontos de cialculo de pressao, 525 pontos de
cidlculo das componentes da velocidade (1575 valores discretos).
Para aumentarmos o sua precisao teriamos que dispor de mais me
mdria do computador e aumentariamos consideralvemente o tempo
de processarento do programa, que ja é bem grande. Conforme se
ra visto no Capitulo 6, a rede atuallé perfeita para a aplica
géo a que se destina - resultados qualitativos para creséimeg
to de Silfcio. Com tantas hipoteses (interface plana, superfi
ces livre fixa, estado estacionario, axissimetria, temperatura
constante) o desvio de 11,82% pode ser considerado irrelevante,
ja que a estimativa da distribuicao de velocidades, que é o
que realmente nos importa, foi obtida satisfatoriamente.

Com relacao a Tabela V.2, nota-se que OS valores
de velocidade méxima (que & o parametro fornecido por Mihelcic
et alii) diferem significativamente a alta velocidade e ainda
mais, por comparacao entre as Figuras 5.1, 5.4 a 5.6 verifica
-se que a posigdao dos vbrtices por nds obtidos estda um pouco
deslocada em relacao as figuras da literatura. Os desvios veri
ficados provavelmente estao relacionados com as diferengas en
tre os métodos numéricos empregados.

De qualquer forma, a medida que se trabalha com

valores mais altos de velocidade, tende-se a um regime turbu
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lento e independente de métodos numéricos, vai ficando mais
dificil um levantamento do perfil de velocidades. Desta forma
podemos dizer que nossos resultados sao muito bons para veloci

dades baixas e razoaveis a médias e altas velocidades.
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CAPITULO VI

SIMULACAO NUMERICA PARA SILICIO

Nosso principal objetivo € melhorar a quaiidade
do silicio obtido em nossos laboratérios. Desta forma um mode
lo do escoamento na fase liquida faz sentido a partir do que
adotemos como parametros de calculo as dimensdes de nossos apa
ratos, ou seja: raio e altura do cadinho e raio do cristal. O
tamanho do cristal nao € uma dimens3o fixa, porém o raio do ca
dinho € 5.8 cm e a altura 12.7 cm.Manteremos a altura do flui
do, obviamente, abaixo da altura do cadinho.

Ao tentarmos realizar a simulacao com as dimen
soes reais do cadinho, deparamos com o problema de que mesmo
para velocidades relativamente baixas' ocorria a nio convergén
cia do programa. A precisao do calculo estd relacionada com o
tamanho adotado para o elemento finito.Para as dimensoes reais
do cadinho, para que o programa tivesse uma precisao razoavel
seria necessario aumentar o tamanho da rede, ou seja, o nime
ro de elementos finitos‘que seriam, portanto, menores. Além do
aumento de espago de memdria que isso ocasionaria no computa
dor, teriamos um aumento consideravel no tempo de processamen
to. Para a rede atual com 120 elementos finitos, o tempo de
C.P.U. (Unidade Central de Processamento) & de no minimo 50 mi
nutos s& com o cdlculo numérico, para que se tenha uma boa pre
cisao. Considerando-se que o VAX-11/780 trabalha rodando simul
taneamente programas de todos os usuirios dividindo o tempo de

operagao do sistema em porcentagens entre os usuarios, num dia
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de uso intenso, o tempo de processamento da parte numérica che
ga a ser 3 a 4 vezes o tempo de C.P.U. Assim se aumentassemos
© nimero de elementos finitos da rede, & facil prever os inime
ros problemas que enfrentariamos, ja que para concluir o traba
lho tinhamos necessidade de rodar o programa um ndmero 'razég
vel de vezes.

Para contornarmos este problema optamos por.dimi
nuir as dimensoes do cadinho e consequentemente aumentarmos a
precisao do cdlculo para a mesma rede. Assim as dimensoes fo
ram divididas ao meio. Para a aplicagao a uma situagao real de
crescimento, ja que o raio do cadinho é 2 vezes : o valor do
raio no modelo obtido da simulagao numérica, a altura do flui
do também & dobrada. A veloéidade € corrigida pelo numero de
Reynolds, € assim o modelo de distribuigao de velocidades deve
ser aproximado na situagao real. E importante ressaltar que ape
sar de termos usado um fator 2 para a corregao, este tipo de
analise aplica-se a cadinhos com quaisquer dimensdes, e as cor
regoes podem ser feitas por um fator adequado dividindo-se (o)
raio do cadinho real pelo raio do cadinho no modelo e a altura
do fluido no modelo € multiplicada por este fator para se ter
a altura real do fluido.

Nosso estudo se concentrou na escolha de um con
junto de velocidades cujos mddulos pudessem ser atribuidos tan
to ao cadinho como ao cristal e os resultados obtidos tivessem
boa precisao. Em outras palavras fazemos uma simulagao onde a
rotagao do cadinho & 2 RPM e a do cristal 10 RPM e no caso se
guinte trocamos estas rotagoes. Foram também tomados como para
metros altura do fluido no cadinho e raio do cristal. Estes pa
rametros visam simular o que o prdprio crescimento do cristal
ocasionaria no movimento do fluido no cadinho. Apesar de ter

mos trabalhado com as ‘Equagoes em estado estacionario, conside
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rando-se que o puxamento se da a uma velocidade relativamente
baixa (0.5 a 3.5 mm/minl), podemos aceitar que cada estégio do..
crescimento € suficientemente lento para que o estado estacio
nario seja aproximado.

Existem controvérsias sobre o valor da viscosida
de de Silicio, provavelmente devido a grande dificuldade de me
dida. A Tabela VI.1l da alguns dos valores de literatura 'encog
trados. Optamos por trabalhar com o valor v = 0.025 cm?2/s por
se tratar de publicagao mais recente. Nas figuras cdlocadas nes
te capitulo, salvo indicagdao em contrario, o raio do cristal &

1.015 cm.

Tabela VI.1 - Valores de Propriedades Fisicas de Silicio Fundido

PROPRIEDADE UN | DADE VALOR REFERENCIA
Viscosidade ' 0.0106 | 14] ,|33]
cm?/s
Cinematica (v) 0.0035 | 34]
0.0250 | 8]
Densidade (p) g/cm? 2.54 | 34|

Conforme & bem conhecido da Mecanica dos Fluidos,
existe um regime laminar onde as velocidades de um determinado
ponto do fluido podem variar com o tempo (estado transiente)
ou serem constantes (estado estacionario), porém sempre presas
a limites bem determinados. Um outro regime seria o turbulento,
onde o perfil bem comportado do regime laminar 43 lugar a uma
distribuicao complexa de velocidades e de tratamento numérico
muito dificil. A faixa de transicao entre os dois regimes de
pende da geometria do problema que estd sendo tratado. Para a
geometria do crescimento de cristais, a transigao deveria mere

cer um estudo mais aprofundado, pois como € sabido, os trans

o TLOh s RAT o DE (1A E CUIRICA OF CAQ CARLOS - U2
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portes de guantidade de movimento, massa e energia estao inti
mamente ligados e diférem'grandemente de um regime para outro.
A Figura 6.1 € uma combinagao de rotagoes cadinho-cristal que
resultou num perfil complexo de velocidades. Poderiamos "incor
rer no erro de dizer que estamos num regime turbulento( porém
conforme discutido no Capitulo 5 o programa tende a apresentar
resultados piores a medida que se aumenta a zveIOCidadé, até
atingirmos uma combinacgao de rotagdes onde nao mais ocorra a
convergéncia do programa, resultando numa distribuicao de velo
cidades que pode nao estar traduzindo a situagao real que ain
da seria de um regime laminar. Assim baixamos o valor das rota
coes até atingirmos um valor onde a convergéncia era perfeita,
isto esta mostrado na Figura 6.2. Aplicando-se o0 mesmo conjun
to de rotagdes para um caso de rotagao contraria cadinho-cris
tal, novamente o programa deixa de convergir conforme mostra a
Figura 6.3. Citando-se novamente o Capitulo 5, estao la coloca
dos as definigoes dadas por Crochet et alii29 para o nimero de
Reynolds de cadinho e cristal. O nimero de Reynolds conforme
sua definicdo, de uma relagao das forgas de inércia pelas for
cas de atrito, deve caracterizar o movimento global e a transi
¢do laminar-turbulenta. Os nlmeros de Reynolds para cadinho e
cristal conforme definido por Crochet et alii nada mais s$ao que
vélocidades adimensionais e assim tanto no caso da Figura 6.2
como 6.3 tém os mesmos valores, apenas mudando os sinais,e nao
traduzem o quao diferentes sao os movimentos. Desta forma opta
mos por dar uma nova definigao ao nimero de Reynolds para esta
geometria:

lo . = w . b2
Re = (6.1)

Assim, na Figura 6.2 » Re = 915.5. Desta forma

~
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se escolhermos uma combinagao de rotagoes de tal forma que te
nhamos um Re de aproximadamente 915, o programa deveria apre
sentar bons resultados, e assim escolhemos o = 4 RPM e wg =
= —-22 RPM. Conforme a Figura 6.4, podemos ver que o perfil de
velocidades € bastante claro.

Os resultados discutiveis, obtidos a alta veloci
dade nos sugeriu que reduzissemos as rotagoes de cadinho | e
cristal para fazermos um modelo da incorporacao de impurezas e
/ou dopantes. Na Figura 6.5 dividimos por dois a combinagao de
velocidades angulares da Figura 6.4 e resultou um perfil de ve
locidades completamente diferente, inclusive o parametro velo
cidade maxima (Vmax) passa de 0.346 cm/s para 0.151 cm/s, ou
seja, cali para menos da metade. Isto seria de se esperar, pois
apesar da proporcionalidade entre as rotagoes, o cadinho & uma
superficie muito maior e domina o movimento numa maior parte
do fluido, sendo assim, a queda na rotagéo do cadinho de 4 RPM
para 2 RPM ocasiona um aumento na importancia da rotagao do
cristal para o movimento global e assim a c€lula de estagnagao
gerada abaixo do cristal passa a ser mais pronunciada.

Vamos trabalhar com baixas velocidades buscando
um modelamento da incorporagao de impurezas e/ou dopantes. Qua
iitativamente, o que for obtido pode ser aplicado para veloci
dades mais altas, pois conforme mostram as Figuras 6.4 e 6.5,
apesar de diferentes, os perfis de velocidade tém a mesma es
trutura basica.

A Figura 6.6 representa um caso de isorrotagao
de cadinho-cristal com o cristal a uma velocidade maior.Confor
me pode ser visto, o perfil de velocidades proximo da parede
lateral do cadinho & contrario a tendéncia de evaporagao de
SiO. A situacgao se agrava no fundo do cadinho de onde o oxigé

nio & transportado diretamente para o cristal. Com relagao a in
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Vv = 3.42 x 10_2
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corporacio de dopantes, para o caso onde ha tendéncia de acGmu
lo preferencial no centro, como no caso do silicio - |111] (Ca
pitulo 3), este tipo de rotacdao diminui esta tendéncia, pois
o perfil de velocidades proximo da interface de crescimento é
do centro para os lados. Quando diminuimos a altura do fluido
no cadinho para uma situagdo intermedidria no crescimento real,
pouca modificagao ocorre. A velocidade maxima (gue ocorre .pré
ximo da interface cristal liquido » conforme mostram as dimen
sSes dos vetores) conserva seu médulo (Tabela VI.2) e a dnica
mudanca é o encurtamento do caminho do oxigénio que desta for
ma tem menor possibilidade de se volatilizar: (Figura 6.7). Na
Figura 6.8, a largura do cristal é aumentada, tentando simular
uma possivel situagao real do crescimento. O aumento da super
ficie do cristal em contato com o fluido gera o aumento da ve
locidade maxima que tende a ser, porém, mais longe do centro,e
desta forma & discutivel se a distribuigao de dopantes  seria
melhor. A incorporacgao de oxigénio & péssima neste caso, Ppois
nao ha espago para a evaporagao de Sio. 'Ja no caso da
Figura 6.9, a velocidade na interface diminui e isto deve cor
responder a uma pior distribuicao radial de dopantes no fim do
cristal. ,

Na Figura 6.10, as rotagoes de cadinho e cristal
s3o trocadas em relagao as figuras anteriores e, como seria de
esperar, o unico efeito é a inversao do sentido do fluxo no 1i
quido. Nesta situagao ocorre o que chamamos de célula de Taylor
Proudman (Capitulo - 2), pois na parte mais externa do fluido
existe (praticamente) apenas movimento na diregao azimutal, ou
seja, o fluido apresenta a rotagao de um corpo sdlido. Na ver
dade existe um vOrtice nesta regiao, conforme mostra o diagra

ma de Linhas de Corrente, porém ele € cerca de 20 vezes menos
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intenso que o vOrtice positivo, e desta forma nao aparece no
diagrama de vetor-velocidade. Desta forma, podemos considerar
que praticamente nao. existe movimento nas diregoes ' radial: e
axial. Com este tipo de perfil de velocidades, a concentragéo
de oxigénio & diminuida e a distribuigao radial de dopantes
piorada.

| O nlmero de Ro para a situagao da Figura 6.6 &
de 1.33 e 0 ROy, = 2.64. Desta forma, segundo o raciocino expos
to no Capitulo 2, a situagao de axissimetria deve se: verifi
car experimentalmente. Raciocinio andlogo mostra que isto €
aplicavel a todas as situagdes de isorrotagao a partir da Figu
ra 6.6.

A partir da Figura 6.11, passamos a analisar o
caso em que se adotam rotagdes contririas de cadinho e cristal.
A distribuicdo de velocidades na Figura 6.11 € altamente con
veniente, tanto para a eliminacao de oxigénio como para a oti
mizacao na distribuicao de dopantes. A formagao da célula supe
rior de estagnagao, conforme prevista anteriormente (Capitulo
2). faz com que o oxigénio gerado pela parede do cadinho seja
eliminado sem ir para o cristal, e o sentido da velocidade na
interface de crescimento, do centro paia os lados, melhora a
distribuigéo radial de dopantes. Na Figura 6.12, a altura do
fluido é diminuida e n3o existe modificagao significativa do
movimento. A velocidade na interface tem um pequeno aumento(Ta
bela VI.2) que nao deve ser sensivel para a incorporacgao de do
pantes. Esta velocidade volta a cailr para o caso da Figura 6.13
O vortice devido ao cristal passa a quase dominar o movimento
global, restringindo o vdrtice positivo a um menor espago a di
reita. Isto faz com que o oxigénio gerado no centro da base do
cadinho possa subir e penetrar a célula superior de estagnagao,

indo para o cristal e assim poderia aumentar a concentragao de
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oxigénio no fim do cristal.

Visando, outra vez, simular uma possivel situa
gao real, fizemos a expansao do cristal para os lados, tentan
do cobrir todas as possiveis hipdteses do crescimento. No caso
da Figura 6.14, pode-se notar que a célula superior de estagna
gao cresceu e atingiu a parede do cadinho. Nesta situagao, o
Si0O gerado na parte inferior, devido a sua alta volatiiidade,
deve causar uma pressao na célula superior que deve ser pene
trada periodicamente, causando variagdes na distribuicao axial
de oxigénio no silicio em crescimento. Na Figura 6.15, ja qua
se nao existe espago para a evaporagdao de SiO que deve ir para
O cristal. Da Figura 6.12 para a Figura 6.15 ocorrem variacoes
sensiveis na velocidade do fluido prdximo da interface, o gue
corresponderia a diferentes situagoes para a incorporacgao - de
dopantes, conforme fosse a largura real do cristal numa situa
cao pratica.

A Figura 6.16 corresponde a situagao de inversao
de sinal nas velocidades de cadinho e cristal. Conforme compa
ragao com a Figura 6.11 e a Tabela VI.2, as situacdes sao idén
ticas. A diferenga entre estas situagoes estaria” na direcao
azimutal que nao aparece na Figura e cujos vetores teriam sen
tido inverso. Isto mostra que o sentidg do movimento relativo
entre cadinho e cristal nao &€ importante. Para as velocidades
nas diregoes que nao a direg@o de rotagdo do cristal, o movi
mento & determinado pelo mSdulo de cada velocidade e pelo modu
lo da velocidade relativa.

Na Figura 6.17 trocamos as velocidades de cadi
nho e cristal. A baixa rotagao do cristal nao é suficiente pa
ra a criagao da célula de estagnacao superior. Aparece também

a célula de Taylor-Proudman em uma situag3o idénticadquela dis
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cutida para a Figura 6.10. Na Figura 6.18, a igualdade nos mo
dulos das velocidades angulares (porém a velocidade relativa é
bem maior gue nos casos anteriores) nao &€ suficiente para a
criagao da célula de estagnagao em torno do cristal e a mesma
situagdo da Figura 6.17 & observada. Com relagao a incorpora
cao de dopantes e impurezas, a discussao para as Figuras .6.17

e 6.18 é analoga a feita para as Figuras anteriores.

Tabela VI.3 - Resumo das Discussoes em Relagao a Qualidade do

Silicio obtidos da Simulagao Numérica.

*
Legenda(])+ ~ melhoria de propriedade no cristal (distruibuigao ra
dial mais homogénea ou concentracao de oxigénio (ou

impurezas em geral) mais baixa).
— > cristal com tendéncia a pior qualidade.

0 > diffcil previs3o a partir dos dados disponiveis.
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Continuagao... Tabela VI.3

wc ws MODIFICAQAO EFEITOS
*(2 DISTRIBUICAD CONCENTRACAO
F1GURA (RPM) | (RPM) DI MENSOES (2) ¢ ¢
RADIAL OXIGENIO
DOPANTES '

6.6 2 10 — boa ruim
6.7 2 10 h = 3.5 cm 0 0

h = 3.5 cm
6.8 2 10 a=1.45cm 0
6.9 2 10 h =2.0 cm — 0
6.10 10 2 — ruim boa
6.11 2 -10 — boa boa
6.12 2 -10 h =3.5 cm 0 0
6.13 2 -10 h=2.0cm 0 -

” h = 3.5 ¢cm

6.14 2 | =10 a2 1.5 cm +

h = 3.
6.15 2 1 -10 =3.5cm 0 ~

a = 1.885 cm
6.17 10 -2 - ruim boa
6.18 10 -10 - ruim boa

*(1) » a legenda é referente a coluna de efeitos onde os simbolos sao coloca

a
dos sempre em relagao a Figura imediatamente acima, que possui a lacu

na preenchida com palavras.
%(2) - dimensoes originais: raio cristal (a) = 1.015 cm
radio cadinho (b) =2.9 cm

altura fluido (h) =4.5 cm
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CONCLUSAO

Os resultados obtidos fornecem um modelo do es
coamento na fase liguida. A partir deste modelo pode-se,a prin
cipio, partir para a obtengdo de Silicio com uma melhor quali
dade nos laboratdrios de Crescimento de Cristais do Insfituto
de Fisica e Quimica de S3o Carlos (I.F.Q.S.C.). E claro que is
to s6 pode ser afirmado com certeza, gquando, a partir de nos
sos dados, o Silicio for crescido e caracterizado. Além disso,
este trabalho pretende contribuir para o desenvolvimento de al
ta tecnologia de Silicio no pais.

Discutir o qudo eficiente & o método  empregado
ou quao confiadveis sao os resultados cbtidos ndo é simplesmen
te uma questao de suporte matematico da Teoria de Elementos Fi
nitos, mas também de comprovagao experimental. Paralelo a Simu
lacdo Numérica, desenvolve-se atualmente no I.F.Q.S.C. um pro
grama de simulagao experimental para o estudo da convecgao for
cada. Esperamos que, em breve, com os resultados desta simula
c2o, seja possivel a comparagao de dados numéricos e experimen
tais e a criagdo de um modelo com um grau ainda maior de con
fiabilidade;.

Assim, esta seria uma etapa €m diregao a um cO
nhecimento aprofundado da fase liguida do crescimento de Sili
cio pelo método Czochralski. E claro que este trabalho podeser
melhorado. Um prdximo passo seria a incorporagao do balango de
energia que deveria ser resolvido simultaneamente aos balangos
de massa e guantidade de movimento, e a etapa posterior seria
a incorporagao da variavel tempo. A partir de que passemos a

estudar o estado transiente, podem ser previstas as instabili

dades gue alteram os perfis de velocidade e temperatura, mesmoO
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com um regime praticamente estabelecido.

A desconsideragao da hipbtese de axissimetria,
que poderia ser uma nova etapa, ja tem sido feita por alguns

. 35,36 . , Cas

pesquisadores - » porem, passar a estudar o fluido tridimen
sionalmente exigiria o uso de computadores de maior capacidade
e mais velozes. Esperamos que com o crescente desenvolvimento
da indGstria eletrdnica, torne-se possivel para a universida

de, adquirir novos equipamentos a custos cada vez mais baixos,

e com isso este trabalho seja possivel em Sao Carlos.
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APENDICE I

TEOREMA DE TAYLOR-PROUDMAN - O FLUIDO EM ROTACAQ

Escrevendo~se os balancos de massa e quantidade

. . 37
de movimento numa forma vetorial, usando adimensionais ;en re
lagao a um sistema de coordenadas rodando com velocidade angu

lar constante:

3 >k % % -~ % * %
5tx vV T eV . VV +2kxV =-Vp -EVxVxV (I.l
- %
vV .V =0 (I.2)
> > :
onde: V - vetor velocidade adimensional (= v/Uu, U - velocida
de relatiwva)
k - vetor unitdrio na direcdo Z

pP* - pressao adimensional (p/Q UL p, Q - velocidade an

gular, L - dimensao caracteristica, p - densidade)

t* - tempo adimensional (t Q)

V - operador L. 2 i+ 2 J o+ 3 k | (em coordenadas
9 x ay 9z
- cartesianas)
E - nimero de Ekman (= v/Q L2) B
€ - nimero de Rossby (= U/Q L)

O nimero de Ekman & uma estimativa grosseira de
como as forgas viscosas se comparam as forgcas de Coriolis, e &
0 inverso do nimero de Reynolds. O nimero de Rossby, uma rela
cao da aceleragdo convectiva para as forcas de Coriolis, forne

ce uma estimativa da importancia dos termos n3o-lineares.
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O numero de Ekman que multiplica os termos mais
altamente diferenciados em (I.l), quando muito pequeno, torna
-se um critério formal para a existéncia de camadas-limite em
algum lugar no dominio fisico. E bem conhecido que finas cama
das-limite sao localizadas em torno das superficies de contor
no e sao regioes onde a velocidade tangencial & ajustada para
seu valor na parede pela viscosidade. Porém, camadas viséosas
podem ocorrer também no seio do fluido para balancear qualquer
efeito que tenda a produzir qualquer descontinuidade no perfil
de velocidades. Uma concentragao da agao viscosa em estreitas
camadas significa que em algum lugar o fluido comporta-se de
uma maneira inviscida, i. €, E = 0. Existem também camadas-1i
mite "inerciais". O critério matematico presente & guando
E =0, ¢ multiplica os mais altamente diferenciados termos.
Para 0 <E < <g. < <1 duas camadas limite se desenvolverao com
uma larga camada inercial contendo uma sub-camada viscosa mais
fina.

Considerando o caso simples da redugao da teoria
geral para o caso em que o movimento & lento € » 0, estaciona

3V

rio 5T - 0 e inviscido, E = 0, a equagao (I.l) torna-se:

.

2kxV=- Vp (I.3)

E consequéncia imediata de (I.3) que:

3p _
2 =0 (1.4)

O rotacional aplicado a equagao (I.3) fornece:

vV x (K x G) = - VxVp=20 (1.5)



106
apds algumas passagens:

-> > >
Vx(kx V) =(k.V) V- (V. V)E=0 (I.6)

Usando (I.2), temos o resultado conhecido como

Teorema de Taylor Proudman:
(K . Hv=0 (I.7)

Portanto, a velocidade de uma particula deve ser
independente da coordenada medida no eixo de rotagéorz, tal
que:

>

'+,
V=YV (x, ¥)

Desta forma, desde que toda particula em uma co
luna vertical de fluido tém a mesma velocidade, o pilar intei
ro move-se como um elemento de fluido simples alongado verti
calmente. Uma coluna de um dado comprimento, estendendo-se aos
contornos s0lidos de ambos os lados, e restringida a manter o

mesmo comprimento conforme ela roda.
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APENDICE TII

—_————— S

Espago de Funcgoes - série de funcdes onde certas

propriedades sao definidas. Cada funcdo depende de uma sdrie

de variaveis cujos intervalos sao definidos. No caso de espago

-fungao de Hilbert (H), as propriedades sao:

1.

2,

Linear ~ue veH=> (u+v) e au, a = cte também

pertencem,

‘A operacgao produto escalar ou ' produto interno
( <u, v >) & definida e aplicavel sobre a sé
rie:
- para fungoes reais: <u, v > = Jp w. vap
O produto escalar, pode ser mostrado, ter as se
guintes propriedades:
a) <u, v>=<v, u> -
b) < (aju; + a,u,), v >=ayry<u;, v> +
a <, v >
c) <u, u>>0; < u, u > =0 <=> u=090
- A eguagao de campo a ser resolvida (problema de

equilibrio - independente do tempo)

Au = f (I1.1)
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u - sujeita as condigoes de contorno impostas no pro

blema.

ue f£f - pertencem a H

u pertence a M - um subespago de Hilbert, que satis

faz:

a) é suficientemente diferenciavel para que Au tenha
sentido, isto &, u pertence ao campo de definigao

de A (u € DA)

b) satisfaz as condigoes de contorno do problema.

Nem todos os problemas da forma(II.l) podem ser
considerados pelo método variacional. Tré@s restrigdes sao im

postas ao operador A:

a) A & auto-adjunto: <Au, v > = <u, AV > u,v €Dy

b) A & definida-positiva: < Au, u > > 0

.
L4

< Au, u > =0 <=> u=20
c) A & um operador linear:

A(au; + bu, + ... * nun) = a Au; + b Au,+ ... +

+ n Au
n

- Se A é limitada inferiormente: <Au, u > > v? <u,u>,
Yy - real, entao a solugao de (II.l) existe para f
arbitrario. Se é positivo-definido entao sd se po
de garantir que se a solugao existe, ela € dUnica.
Porém isto & suficiente, ja que a existéncia é es

perada por argumentos fisicos e o que importa € se

ela € ou nao solugao Unica. A prova da unicidade
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- da solugaoc € consequéncia de A ser definido-positi
22
vo .

Um funcional é definido para a série M, se cada

u € M, gquando operado pelo funcional gera um numero. Para o)

caso: presente:

F(u) = <Au, u>=-2 <u, f > (I1.2)

minimizado para u_ (solugao de II.1):

Au = f (II.3)
o

entao:

F(u) = <Au, u > - 2 <u, A u, > (I1.4)

fazendo-se o seguinte procedimento:

F(u) = < Au, u> -2 < u, A ug >+ < Au, ué > =

- <Au,u > (I1.5)
o o

e utilizando as propriedades acima definidas, chega-se a:

= - — -— > .
F(u) <A(u uo), (u uo) > < A Ugr Uy (IT.6)
existe um minimo para u = u_ (A & definido-positivo) :

F. = - < Au, u > (11.7)
min o (o)
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Portanto a minimizacao de (II.2) leva a solugao
u  de (II.1) se tal solucao (Gnica) existe.

Se uma fungao admissivel u pode ser determinada
que faz (II.2) estaciondria, a questao que aparece € se esta
& a mesma funcido minimiza (II.2), isto &, a solugao de (II.l).

Considerando a fungao:

u = uo + en (IT1.8)

onde: u - funcao admissivel que faz F estacionario
n - fungado arbitraria da classe de fungoes admissiveis.

e - numero real arbitrario.

Substituindo no funcional:

F(u) => F(uo + en) => F(e) (I1.9)
Derivando:
JF(u_ + en) - F(u))
Fiee) = % = 1im 0 o (I1.10)
de >
e->0

utilizando _a propriedade de A auto-adjunta:

2 e < (pu - £, n> * €2 < An, n >

F'(e) = 1lim

e~>0 €
(IT.11)
no limite:
F'(e) = 2 < (AuO - £f), n > (I1.12)
Para F ser estacionaria a € = 0:
F'(€) =F'(0) =0 (1I1.13)

e =0
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. < (Auo -£f),n> =0 (IT.14)

Para n arbitrario:

Au - f£f=20 (II.15)

que mostra que u_ € uma solugdao de (II.1l). Ent3o a fungcao que
corresponde ao valor estacionario de (II.2) é a solugao (Gni
ca) de (II.1) se tal solugao existe. Além disso, o valor esta

cionario do funcional & também um minimo.
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