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基于CFD的CVD布气装置模拟与优化设计
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摘 要：采用流体力学有限元模拟方法，对化学气相沉积(CVD)设备系统内流场进行模

拟分析，得到平板布气装置中孔径尺寸、孔径分布与预制体局部流场之间的关系，由此优化

设计了布气装置，提高了CVD设备布气的均匀性和稳定性。
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Optimization design of gas distributor for

CVD reactor by CFD simulation

WANG Yi，YANG Xiao-hui，BAI Long-teng
(Xi’an Aerospace Propulsion Institute，Xi’an 7 1 0 1 00，China)

Abstract：The simulation analysis on flow field in the CVD(chemical vapor deposition)reaction

chamber was performed with computational fluid dynamics(CFD)finite element simulation method．

The relationship of the pore size and pore distribution of the gas distributor with local flow field in the

prefabricated body was obtained，by which the design of the gas distributor was optimized，and the

uniformity and stability ofthe flow field in the reactor were improved．
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0引言

化学气相沉积(chemical vapor deposition，
CVD 1工艺能够在较低温度下完成材料制备，并

能实现材料在微观尺度上按照设定的化学成分计

量比进行生长，广泛应用于功能材料的制备领

域。采用CVD工艺制备的SiC陶瓷和C／SiC复合

材料在高温下强度和韧性高、耐腐蚀性好、密度

低，是高温结构材料之一，在航空航天领域应用

前景广阔㈣。

CVD工艺参数有：气流场、温度场、压力、

流速、预制体形状、预制体摆放位置等，其中

CVD反应器内部流场的均匀性对CVD沉积产物

表面质量和最终形态影响较大。本文利用CFD

技术模拟计算布气装置对CVD反应器内流场的

影响，根据模拟计算结果优化设计用于CVD设

备的布气装置。
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1建立布气系统气流分布数学模型

1．1建立模型

CVD工艺过程化学、物理变化比较复杂，基

本化学反应过程是载气(n2)通过“鼓泡”的方

式将液态先驱体一甲基三氯硅烷(CH3SiCl，，

MTS)，带人到反应器内，同时通人平衡气体Ar，

在一定的工艺条件下MTS在预制体表面发生(1)

式所示的化学反应，由此在预制体表面沉积生成

SiC层。

CH3SiCl3蛐+excess H蛐 950-1 200 oC

SiC(s)+3HCl(自+excess H2(自 (1)

实际应用的CVD反应器的反应过程和流体

环境比较复杂，为了确定布气系统气流分布数学

模型的边界条件，必须对真实的CVD反应器进

行理想化处理，理想的CVD反应器应具备以下

条件：1)反应物气体边界层均匀，各处沉积速

度和沉积厚度一致；2)不存在回流，控制气体在

反应器内的停留时间，减少非理想产物的形成；

3)气流在预制体表面形成层流，气体在预制体孑L

隙网络内扩散传质|3'7‘10l。

反应器内部的气体流动状态比较复杂，属于

典型的层流现象，其中还包括多种气体混合、反

应气体和生成气体的扩散与对流、相应的物理化

学反应等现象。建模时需要做以下假设：1)反应

器中的混合气体看作是一种理想气体；2)气体流

动为定常不可压缩流，即CVD过程为稳态过程，

气流状态与时间无关；3)忽略化学反应、浓度变

化以及浓度变化所引起的自然对流和重力变化：

4)不考虑气体在构件内部的扩散问题，即气体仅

在反应器中流动，把构件假定成没有气体通过的

实心体；5)反应器为圆柱型，在流场中异型构件

为轴对称几何形状，考虑到计算的准确性和

ANSYS—Fluent软件的适用性，对模型进行二维

简化。根据上述假设，反应器中二维不可压缩流

的连续性方程和运动方程如下111-121：

一O轧u．+誓=0 (2)
ox o～

iL粤+秽望：一上里堆f粤+粤) (3)——十秽_一=一——_一十正‘I——i一1．-厂J Ij J
毗 Oy P Ox。＼Ox av 7

u粤切望：一上里堆f粤+萼1 (4)OU——十口——=一———L十“l—亍一t——丁l I斗I
dz y P Oy’＼Ox‘ av。／

‘。

式中：iL和秽为混合气体在Y方向上的速度分量；

P为压力；P为混合气体密度；／．t为混合气体的粘

度系数。

1．2网格划分及边界条件的确定

CVD反应器模型如图1所示。反应气体从进

气口(gas inlet)进入缓冲腔(buffer chamer)，通

过布气板(gas distributor)将反应气体均匀地送

入沉积区，在预制体表面(悬空于腔体内，未在

图中标出)反应得到涂层，未反应的气体和反应

副产物通过出气孑L(gas outlet)排出反应器外。

图1沉积反应器立体模型

Fig．1 Stereo model of deposition reactor

模型为轴对称形状，为简化计算，可计算经

过人口一出口截面的流场，该截面可反映出模型

流场分布情况。对反应室内计算区域划分非结构

网格，并定义边界。对流场内结构参数梯度变化

较大的地方如布气板附近、沉积基体附近等区

域，利用网格自适应功能进行局部加密。其截面

网格划分如图2所示。

在CVD反应器流场模型中，主要流动介质

是进人反应器的混合气体以及反应生成的气体产

物。控制方程的边界条件为：1)人口处的径向速

度为0 m／s，根据管径、流量估算值，设定其轴

向速度的平均值为1 m／s；2)定义反应器器壁、构

件边界及其内部挡板为无滑移边界条件，各方向
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流速分量值均为0 m／s；3)出口边界取相对压强为

0 Pa，相对于系统出口处的压强为2．5 kPa(取实

际CVD反应器出口处的压力值)。反应器内部混

合气体可近似看成是H：，Ar，MTS以及HCl混

合成的理想气体，其混合气体的粘度和密度值分

别为0．507 9x104 Pa·s和23．82x10。3 kg／m3。在等

温CVD过程中，针对MTS—H：(沉积SiC陶瓷材

料)体系，反应器113-161的器壁上温度恒为工艺温

度l 273 K。根据粘度、截面平均速度、特征长

度计算反应器内流体雷诺数尺e来判断反应器内

流体类型，计算公式如下：

尺e：也旦． f51
肛

一

式中：P为流体密度；u为平均流速；d为管道直

径；肛为动力粘性系数。结合上述密度、流速及

反应器尺寸数据计算可知，Re一328，远小于工

程上常用的下临界雷诺数(Re。r)2 000。反应气

体为层流，需要采用层流模型进行计算M。

图2沉积腔体界面网格划分

Fig．2 Mesh generation of deposition reactor

2数值模拟结果与分析

2．1布气板中心开孔、入口气体流速1 m／s下对

反应器内流场的影响

图3为布气板中心开孑L(直径与入气孔相同，

为20 mm)、流速l m／s情况下反应器内流场流速

分布情况。由图可见，在反应器轴向方向反应气

体流速明显较快，而在预制体局部流速则明显下

降，同时出现流速不均、回流现象。
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lb)预制体岗边局部流速分布

图3布气板中心开20 him孔、

入口流速1 nffs情况下流速分布

Fig．3 Velocity distribution of gas distributor

with 20 mnl pore in center and flow velocity

of 1 m／s at inlet in CVD reactor

将预制体周围局部流场放大(见图3(b))。由

图可见，反应气体快速从预制体外侧靠近轴心方

向通过，而在预制体内部流速明显下降。预制体

靠近中心处流速快，反应气体浓度大，远离中心

区域流速下降，反应气体浓度较低。为了在预制

体表面得到均匀致密的SiC涂层，要求反应气体

尽可能具备稳定、均匀的层流流动，而如果布气

板中心位置开孔，会导致反应器内部轴向气流速

度过快，使预制体附近无法得到合适的反应气

体。因此，这种流场分布不利于在预制体表面形

成均匀致密的SiC涂层。
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2．2布气板中心无孔、孔均布状态下孔径对内流

场流速的影响

2．2．1孔径5 mm，入口处气体流速1．0 m／s

由图4(a)可见，在布气板中心无孔的情况下，

反应器轴心区域的反应气流的速度明显较开孔状

态下下降，同边缘区域流速差距不大，且没有明

显回流等现象，提高了反应器内部流场的均匀

性。进一步分析预制体周边局部流速分布(见图4

(b))可见，预制体内部气流流速较外部略低，在

喉部存在较大的反应气体聚集，这与预制体的形

状相关。同中心开孔的布气板相比，内流场均匀

性明显提高，有利于在预制体内外表面得到均匀

致密的SiC涂层。结合实际生产情况来看，开孔

直径不宜过小，如果布气板上孑L径过小，在沉积

过程中通孑L很容易被反应副产物填充，导致进气

不畅，反而影响实际流场的均匀性。

辫i麟

，i—ta山。。二dd‘ii0

流速分布

(b)预制体周边局部流速分布

图4布气板中心无孔、入口流速1 m／s、

孑L径5 mnl、均布情况下流速分布

Fig．4 Velocity distribution of gas distributor with

flow velocity of 1 m／s at inlet and pore size of

5 lnln，but without pore in the center

2．2．2孔径10 mm、入口处反应气体流速1．0 m／s

图5为将布气板上开孔直径调整至10 mm后

的内流场分布情况。同5 mm开孑L情况相比，内

流场总体上仍表现出较为均匀的流速分布(见图5

(a))，轴心处同其他区域流速差异并不明显。进

一步分析预制体周围局部流速的分布情况(见图5

(b))可见，同5 mm开孔相比，预制体周边流速

较快，但没有明显滞留区域，在预制体喉部反应

气体流速加快，这与预制体在喉部呈现收敛的形

状有关。总体上流速保持稳定，预制体内外均未

发现回流、乱流情况，说明内流场均匀稳定，有

利于沉积出致密、均匀的SiC涂层。

蝴黪
血d“ 盔；i江j：一

闷妒
(a)宏观流速分布

(b)预制体周边局部流速分布

图5布气板中心无孑L、入口流速lm／s、

孔径10 mill、均布情况下流速分布

Fig．5 Velocity distribution of gas distributor with

flow velocity of 1 m／s at inlet and pore size of

10 mm，but without pore in the center
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2．3布气板结构对SiC沉积形貌的影响

根据CFD理论计算结果，优化设计了布气

板，采用优化设计后的布气板完成了SiC涂层沉

积工艺试验，并对布气板改进前后所沉积的SiC

涂层形貌进行了对比(见图6所示)。

布气板结构改进后，SiC涂层的显微形貌发

生了较大变化。采用中心开孑L的布气板，相同工

艺制备的SiC涂层中SiC涂层存在较为明显的孑L

隙，颗粒粗大。而采用CFD辅助设计改进的布

气板，制备的SiC涂层，颗粒明显光滑，且颗粒

问孔隙较小，涂层致密。

(j)}斗一．L、九{’L、0’Lft J0 tfill]』匀，_J m LⅣi_[fR SiC i余』二：

图6改进布气板前后同一反应器内

SiC涂层沉积情况对比

Fig．6 Deposition quality comparison in the same

reactor before and after improvement of gas distributor

3布气板设计准则

通过CFD模拟，得到的CVD设备用布气板

设计准则是：1)布气板中心无孔，以避免反应

器轴心气流速度过快，工件附件反应器流速不

足，浓度下降；2)布气板孔径均布，孔径应在

CFD计算基础上适当扩大，以免过细孔径遭到堵

塞；3)布气板设计原则是必须降低反应器内回

流现象，使工件表面的反应气体尽可能为层流，

工件表面各处流速差异越小越好。图7为布气板

结构设计示意图。

布气板
，心无孔

缓冲腔

图7布气板(含缓冲腔)结构示意图

Fig．7 Structural diagram of gas distributor

with buffer chamber

4结论

采用CFD方法，对布气装置开孔位置和孔

径对CVD—SiC反应器内流场的影响进行了有限

元模拟分析，优化设计了布气装置，提高了CVD

设备布气的均匀性和稳定性。研究获得如下结

论：

1)布气板中心开孑L会导致反应器轴心区域流

速过快，影响预制体表面层流稳定性及预制体表

面涂层质量。

2)在布气板中心无孔的情况下，开孔直径较

小有助于提高反应器内部流场均匀性，但不宜开

孔过小，过小的孑L径在沉积过程中易被沉积产物

堵塞。开孑L直径10 mm较好。

3)采用CFD模拟计算技术，可有效模拟布

气板结构对CVD沉积SiC的影响，因此在使用

新的反应器前，应针对布气板设计、工件摆放等

多种情况展开CFD模拟计算，以确定最佳的反

应器设计。
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