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Разработана методика моделирования газодинамических и тепловых условий получения порошко-
образного кремния из тетрахлорида и тетрафторида кремния в высокочастотном индукционном
плазмохимическом реакторе. Модель включает в себя описание турбулентного течения смеси иде-
альных вязких сжимаемых газов с учетом индуктивного нагрева газа посредством теплопроводно-
сти, конвекции и излучения, а также с учетом влияния силы электромагнитного поля на движение
плазмы. Образование порошкообразных частиц реализуется в соответствии с результатами термо-
динамических расчетов, а распределение частиц в потоке описывается механизмом диффузии.
Приведены результаты моделирования конверсии летучих хлорида и фторида кремния в высокоча-
стотном индукционном плазмотроне с вихревой стабилизацией потока.
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ВВЕДЕНИЕ
Галогениды кремния SiX4 (X = Cl, F) являются

основными участниками различных технологиче-
ских цепочек получения высокочистого кремния.
Тетрахлорид кремния представляет собой основ-
ной побочный продукт при получении кремния во-
дородным восстановлением трихлорсилана [1], си-
лана при диспропорционировании трихлорсилана
[2] и при синтезе гексахлордисилана [3]. Содержа-
ние примесей в тетрахлориде кремния находится
на уровне чистоты исходного трихлорсилана. По-
этому важной задачей является перевод этого вы-
сокочистого побочного продукта как в хлорсила-
ны, так и собственно кремний [1]. Особенно пер-
спективны для этой цели плазмохимические
методы гидрирования тетрахлорида кремния. В
ранних патентах [4, 5] гидрирование тетрахлори-
да кремния проводили в условиях ВЧ-разряда
(13.56 МГц), а в [6] – в условиях дугового (12.5 кВт)
разряда в водородной плазме. В [7] разработан
метод получения трихлорсилана в разряде посто-
янного тока в аргоно-водородной плазме. В [8–
10] исследовался процесс разложения тетрахло-
рида кремния с образованием элементарного
кремния в СВЧ-разряде. В [11] изучалось приме-
нение низкочастотной плазмы (880 кГц) для оса-
ждения тонких пленок кремния из SiCl4. Была до-
стигнута высокая скорость роста и степень нано-

кристалличности. В целом, однако, несмотря на
многочисленные исследования процесса восста-
новления тетрахлорида кремния в различных ти-
пах разрядов, плазмотрон с технологическими ха-
рактеристиками, пригодными для промышлен-
ного применения, до сих пор не разработан.

Структурный аналог тетрахлорида кремния –
тетрафторид кремния SiF4 – содержит в своем со-
ставе максимальное количество кремния (27%) и
поэтому перспективен для его получения, тем бо-
лее что он является отходом различных произ-
водств и доступен в промышленных количествах
[12, 13]. Хорошо известна технология компании
Ethyl Corporation, по которой тетрафторид крем-
ния переводится в силан [14] с последующим вы-
делением поликремния. Прямое восстановление
фторида кремния или его термическое разложе-
ние до элементарного кремния практически не-
возможно из-за высокой энергии связи Si–F, рав-
ной 540 кДж/моль [15]. Альтернативой может
быть вновь плазмохимический метод конверсии
SiF4 в кремний. Известны многочисленные рабо-
ты (см., например, [16–19]), посвященные полу-
чению тонких пленок аморфного и микрокри-
сталлического кремния из низкотемпературной
неравновесной плазмы как на основе чистого
SiF4, так и его смеси с силаном, поддерживаемой
разрядами различных типов. Необходимость ис-
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пользования этого производного кремния в дан-
ном случае обусловлена модификацией поверх-
ности слоев кремния активными радикалами
фтора. Однако для получения поликристалличе-
ского порошка кремния этот подход впервые
был реализован только сравнительно недавно в
работе [20]. В высокочастотном индукционном
разряде при 13.56 МГц и введенной мощности
4 кВт при давлении газовой смеси SiF4/Н2/Ar от
0.1 до 30 торр получали мелкодисперсный поро-
шок Si, причем процесс был организован таким
образом, что частицы кремния укрупнялись в хо-
де процесса разложения фторида. Скорость оса-
ждения составляла от 0.5 до 5 г/ч. Авторы патента
[20] полагают, что с целью повышения производи-
тельности процесс осаждения можно проводить
при мощности до 50 кВт, давлении 100–1000 торр и
соотношении потоков фторида и водорода 1/1. К
сожалению, в этой работе не приводятся количе-
ственные данные о реализации предложенной тех-
нологии и о степени чистоты получаемого кремния.

Перспективным методом одностадийного вос-
становления галогенидов до элементарного крем-
ния может быть термическая аргоно-водородная
плазма мощного высокочастотного индукционно-
го (ВЧИ) плазмотрона [21, 22]. Данный тип плаз-
мотронов успешно применяется для различных це-
лей, например в процессах высокотемпературной
обработки поверхностей [23], сфероидизации по-
рошков [24], для получения материалов (напри-
мер, нитрида бора [25]). Использование плазмы и
плазмотронов данного типа позволяет получать
локализованную внутри кварцевой трубы терми-
ческую плазму, не загрязненную конструкцион-
ными материалами реактора [26], что является
важным фактором при получении высокочистых
веществ и материалов.

На начальном этапе конструирования ВЧИ-
плазмотрона целесообразно провести анализ эф-
фективности газодинамических и тепловых усло-
вий получения кремния из его галогенидов в сме-
си с водородом и аргоном в термической плазме,
поддерживаемой ВЧИ-разрядом. Такой анализ
возможен с помощью методики моделирования
термогазодинамических процессов, основанной
на сочетании термодинамического расчета соста-
ва термической плазмы [27] и моделирования
плазмохимического реактора методами вычисли-
тельной гидродинамики (CFD-моделирования)
[28–32]. Термодинамические расчеты позволяют
получить температурную зависимость концен-
трации веществ, образовывающихся в плазме. В
свою очередь, с помощью CFD-моделирования
можно получить газодинамическую картину дви-
жения в плазмохимическом реакторе как исход-
ных компонентов газовой смеси, так и продуктов
реакции. Совместное использование инструмен-
тов вычислительной гидродинамики и методик
термодинамических расчетов позволяет предска-

зать оптимальные режимы работы и конструк-
цию ВЧИ-плазмотрона.

В работе [33] методами вычислительной гид-
родинамики исследовано течение аргоно-водо-
родной плазмы в ВЧИ-плазмотроне мощностью
до 50 кВт с вихревой подачей плазмообразующего
газа, определены тепловые и кинетические усло-
вия индуктивного нагрева плазмы.

Цель настоящей работы – сравнительный теоре-
тический анализ процессов водородного восстанов-
ления тетрахлорида кремния и тетрафторида крем-
ния в ВЧИ-плазме при совместном использовании
методов вычислительной газодинамики и термоди-
намики. Её применение определяет газодинамиче-
ские, тепловые и термодинамические условия полу-
чения кремния из его летучих хлорида и фторида в
ВЧИ-плазмотроне с вихревой стабилизацией пото-
ка аргоно-водородной плазмы.

ТЕОРЕТИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ

Математическая модель плазмохимического ре-
актора. Вычислительные эксперименты проведе-
ны для модели плазмохимического реактора
мощностью до 50 кВт с вихревой подачей плазмо-
образующего газа (рис. 1). Рассматривается течение
в плазмотроне I, в котором реализуется формирова-
ние и индуктивный нагрев аргоно-водородной
плазмы; в реакционной камере II, в которую осу-
ществляется подача газа-носителя водорода и газа-
реагента; а также в охлаждаемом канале III, в кото-
ром целевой продукт конверсии конденсируется.

Задачу моделирования газодинамики плазмо-
химического реактора целесообразно разбить на
два этапа. На первом этапе решается задача тече-
ния в аргоно-водородной индуктивно связанной
плазме в зоне плазмотрона I. Соответствующие ме-
тодика и результаты моделирования приведены в
[10]. Модель включает описание турбулентного те-
чения вязкого сжимаемого газа в неоднородном
температурном поле с учетом индуктивного нагре-
ва газа посредством теплопроводности, конвекции
и излучения, а также с учетом влияния силы элек-
тромагнитного поля на движение плазмы.

На втором этапе решается задача течения арго-
но-водородной плазмообразующей смеси и по-
ступающих из входных трубок 4 (рис. 1) газа-но-
сителя и газов-реагентов в зонах II и III (рис. 1).
Определенные в результате решения задачи в зо-
не I поля скоростей и температур аргоно-водо-
родной смеси используются при задании гранич-
ного условия на границе плазмотрона и реакци-
онной камеры при решении задачи в зонах II и
III. Ниже изложена математическая постановка
газодинамической и тепловой задачи в зонах II и
III (рис. 1) с учетом образования целевого продукта
на основании термодинамических расчетов.
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Процесс рассматривается как задача о гомо-
генном движении вязких сжимаемых идеальных
газов (аргоно-водородная смесь, газ-носитель во-
дород и газ-реагент) в неоднородном температур-
ном поле с учетом теплообмена посредством теп-
лопроводности и конвекции. Режим течения газа
полагается турбулентным. На основании [33] и
предварительных расчетов по верификации мо-
дели образование порошкообразных частиц целе-
вого продукта рассматривается в следующих до-
пущениях.

1. На этапе развития и формирования плазмы в
зоне I реактора еe химический состав считается
близким к равновесному состоянию вследствие
высокой температуры и существенно активирован-
ной электронной подсистемы. Совместное дей-
ствие указанных факторов в значительной степени
снимает кинетические ограничения на достижение
термически и химически равновесных состояний,
состав которых, соответствующий температурам
по сечениям реактора, представлен на рис. 2. В не-
равновесном процессе термической и химической
релаксации реакционной смеси, протекающем за
зоной еe плазмохимической активации, превали-
рующий по концентрации водород связывает ак-
тивный фтор или хлор с образованием HF или HCl
и качественно обосновывает упрощающее допуще-
ние о диффузионном формировании фазы дис-
персного кремния из газообразных атомов крем-
ния. Отметим, что скорость достаточно быстрых
безактивационных процессов релаксационной ки-
нетики является диффузионно определяющей.

2. Из всех возможных продуктов реакции в га-
зодинамическую модель течения включается
только целевой продукт (кремний). Его образова-
ние описывается температурным законом, полу-
ченным на основании соответствующего термоди-
намического расчета, в зависимости от концентра-
ции в данной ячейке расчетной области газов-
реагентов. Авторами были проведены физические
эксперименты по водородному восстановлению
фторида кремния при атмосферном давлении в
ВЧИ-плазмотроне мощностью до 16 кВт, кон-
струкция которого была аналогична исследуемо-
му плазмохимическому реактору. В эксперимен-
тах наблюдалось осаждение конденсированного
кремния на внутренней поверхности формирова-
теля газового потока. На основании указанных
результатов физических экспериментов полага-
ется, что газообразный и ионизированный крем-
ний в охлаждаемом канале III перейдет в конден-
сированную форму. Процесс конденсации в зада-
че не моделируется.

3. Радиус порошкообразных частиц кремния
составляет около 100 нм, что позволяет отнести
их к классу высокодисперсных коллоидных ча-
стиц. Определение размера частиц порошка про-
водили на анализаторе размера частиц SALD 2300

(Shimadzu) методом лазерной дифракции, а так-
же методом сканирующей электронной микро-
скопии на электронных микроскопах SUPRA
50VP и NEON 40 (Carl Zeiss, Германия). Движе-
ние таких частиц в газообразной и жидкой средах
имеет характер хаотического броуновского движе-
ния. Для описания распределения порошкообраз-
ных частиц целевого продукта в газовой смеси
справедливо диффузионное представление и при-
менимо уравнение диффузии.

Ввиду отсутствия физической симметрии те-
чения задача решалась в трехмерной постановке.
Расчетная область задачи включает в себя реакци-
онную зону плазмохимического реактора (зона II,
рис. 1) и охлаждаемый канал (зона III, рис. 1). Те-
чение газов описывается следующей системой
уравнений [34]:

(1)

(2)

(3)

В уравнениях неразрывности (1), движения (2)
и энергии (3) индекс i = 1 соответствует аргоно-
водородной плазмообразующей смеси, i = 2 – га-
зу-носителю (водороду); i = 3 – газу-реагенту; fi,
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Рис. 1. Схема ВЧИ-плазмохимического реактора: 1 –
входные трубки для подачи смеси Ar–Н2 (8 трубок);
2 – выход; 3 – индуктор; 4 – входные трубки для по-
дачи газа-носителя и газа-реагента (3 трубки); I – зо-
на индуктивного нагрева плазмы; II – реакционная
зона; III – охлаждаемый канал; D = 0.1 м, lI = 0.3 м,
lII = 0.4 м, lIII = 4 м.
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ρi – объемная доля и плотность соответствующей

среды, при этом  ; V – ско-

рость; p – давление,  – удельная теплоемкость

при постоянном давлении ( ), Т – тем-

пература,  – эффективные динамическая вяз-
кость и теплопроводность, , ,

=
=

3

1
1;i

i

f
=

ρ = ρ
3

1
i i

i

f

pc

=
= 

3

1
p i pi

i

c f c

μ λ,e e

μ = μ + μe t λ = λ + λe t

 – ламинарные вязкость и теплопроводность

( , ),  – турбулентные

(вихревые) вязкость и теплопроводность, Sreag –
массовый источниковый член (сток) газа-реаген-
та в единице объема. Система уравнений (1)–(3)
замыкается SST-моделью (Shear Stress Transport)
турбулентности Ментера [35].
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Рис. 2. Температурная зависимость состава продуктов превращения при давлении 1 атм для следующих смесей: (а) –
1SiCl4 + 10H2 + 50Ar; (б) – 1SiCl4 + 5H2 + 25Ar; (в) – 1SiCl4 + 3H2 + 15Ar; (г) – 1SiF4 + 10H2 + 50Ar; (д) – 1SiF4 + 5H2 +
+ 25Ar; (е) – 1SiF4 + 3H2 + 15Ar.
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Распределение целевого продукта описывает-
ся уравнением диффузии

(4)

где с и Di – массовая концентрация и коэффици-
ент диффузии в соответствующей среде порош-
кообразных частиц целевого продукта.

Величина источникового члена Sreag определя-
ется в соответствии с результатами термодинами-
ческих расчетов состава термической плазмы:

(5)

где  – изменение мольной концентрации
целевого продукта в единицу времени; M*, M3 –
молярные массы соответственно целевого про-
дукта и газа-реагента.

Коэффициенты диффузии порошкообразных
частиц целевого продукта в расплавах оценива-
ется по формуле Стокса–Эйнштейна [33]:  Di =

=  где R – радиус частицы.

Система уравнений (1)–(3) дополняется гра-
ничными условиями, которые задаются в соот-
ветствии с экспериментальными условиями про-
цесса конверсии в плазмохимическом реакторе с
вихревой стабилизацией потока. На входы трубок 4
(рис. 1) подается смесь водорода и газа-реагента
комнатной температуры с заданным объемным
расходом и соотношением компонентов в смеси.
На входную границу, отделяющую зоны плазмот-
рона I и реакционной камеры II, подается плаз-
мообразующий газ с заданными на границе поля-
ми скоростей и температур, определенными из
решения задачи в зоне плазмотрона I [33]. На вы-
ходной границе 2 задаeтся нулевое избыточное
давление. На всех твердых стенках ставится усло-
вие прилипания, при этом в зоне реакционной
камеры II температура боковой стенки составляет
1450 К, в зоне охлаждаемого канала III – 573 К;
стенки входных трубок 4 полагаются адиабатиче-
скими.

Граничными условиями уравнения (4) явля-
ются нулевая концентрация с на входных грани-
цах 1, 4 и отсутствие потока целевого продукта че-
рез твердые стенки расчетной области.

В начальный момент времени в расчетной об-
ласти находится покоящаяся смесь газа-носителя
и газа-реагента комнатной температуры под ну-
левым избыточным давлением, концентрация
целевого продукта равна нулю.

Значения плотности, вязкости, удельной теп-
лоемкости и теплопроводности плазмообразую-
щего газа и газа-носителя водорода в модели за-
даются функциями температуры [36–38].

=

 
ρ = ρ + 

 


4

reag
1

div( ) div grad ,i i
i

Vc D c S

= ρreag * 3 3 3( ) * ,MS c T f M M

*( )Mc T

πμ
,

6 i

kT
R

Для исследованных газов-реагентов (SiF4, SiCl4,)
удельная теплоемкость определяется по аддитив-
ной схеме с использованием базы данных NIST,
входные параметры для расчета – коэффициенты
полиномиального эмпирического уравнения за-
висимости удельной теплоемкости газа от темпе-
ратуры. Вязкость рассчитывается по формуле
Лихта и Штехерта [39], входные параметры для
расчета – молярная масса, критическое давление
и температура газа, средняя погрешность форму-
лы по результатам экспериментов составляет
4.7% [39]. Теплопроводность рассчитывается по
формуле Гильзенрата и Тулукяна, входные пара-
метры для расчета – удельная теплоемкость и вяз-
кость газа со средней погрешностью 8% [39].

Система уравнений (1)–(4) и дополнитель-
ные соотношения (5) с соответствующими гра-
ничными и начальными условиями представля-
ют собой математическую модель термогазоди-
намики ВЧИ-плазмохимического реактора с
завихрителем с учетом образования порошкооб-
разных частиц целевого продукта. Проведено се-
точное исследование задачи. Оптимальная се-
точная модель содержит 800000 элементов.

Термодинамическое моделирование много-
компонентной плазмохимической системы вы-
полнено с помощью программного комплекса
Chemical Thermodynamics Calculator [40], объ-
единяющего компьютерную реализацию метода
Гиббса [41] с его расширением на анализ так на-
зываемых условно-равновесных состояний вместе
с банком термодинамических функций. В расчетах
использован банк данных ИВТАН ТЕРМО [42].

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
Предложенная модель использована для срав-

нительного исследования конверсии тетрахлори-
да (SiCl4) и тетрафторида кремния (SiF4) в Si.
Проведены вычислительные эксперименты для
оценки производительности исследуемого плаз-
мохимического реактора при образовании Si в за-
висимости от расхода газа-реагента (SiCl4 или SiF4).
Расходы на входе в реактор соответствовали экспе-
риментальным и составляли: 150 : 18 л/мин для
плазмообразующей аргоно-водородной смеси
Ar:Н2; 12 л/мин для газа-носителя водорода. Расход
газа-реагента в расчетах являлся варьируемым
параметром и составлял QГР = 3, 6 и 10 л/мин.
Энерговыделение в плазме составляло 38 кВт. Ра-
диус порошкообразных частиц Si задавался рав-
ным R = 100 нм.

На рис. 2 приведены термодинамически рас-
считанные зависимости количества вещества ос-
новных продуктов реакции от температуры при
соответствующих расходах газов и в соответству-
ющем задаче температурном диапазоне. Данные,
представленные на рис. 2, использованы при за-
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дании в математической модели источникового
члена Sreag в уравнениях (1) и (4).

Ввиду малости концентраций продуктов реак-
ции и, как следствие, незначительного влияния
их на газодинамику плазмохимического реакто-
ра, из всех продуктов реакции, полученных по ре-
зультатам термодинамического расчета, учитыва-
лись только целевые продукты – газообразный
кремний и его ионизированная форма. При этом
общее изменение молярной концентрации целе-
вого продукта (Si) при расчете массового источ-
ника Sreag составляет

(6)

где  – изменения молярных кон-
центраций соответственно газообразной и иони-
зированной форм кремния.

В газодинамической модели также не учиты-
валась диссоциация молекулярного водорода в
атомарную форму на начальных этапах развития
и формирования плазмы при температурах выше
3000 К (рис. 2), ввиду малости объема расчетной
области (<7% от всего объема), температура в ко-
торой превышает 3000 К. Таким образом, образо-
вание кремния происходит согласно температур-

+= +* Si Si( ) ( ),M M g M gc c T c T

+Si Si( ), ( )M g M gc T c T

ной зависимости концентрации (6), а его после-
дующее диффузионное движение учитывается
уравнениями модели (1)–(5).

Результаты моделирования тепловых и газоди-
намических условий в реакторе при конверсии
SiCl4 в Si для случаев минимального и максималь-
ного расхода газа реагента  = 3 и 10 л/мин
приведены на рис. 3.

Увеличение расхода  с 3 до 10 л/мин при-
водит к более резкому охлаждению плазмообра-
зующего газа потоком, поступающим из трубок 4
(рис. 3а). Так, средняя температура газовой смеси
в реакционной камере II падает на 8% (на 400 К),
а в охлаждаемом канале III на 10% (на 130 К).
Средняя осевая скорость потока при этом увели-
чивается незначительно. Отсутствие геометриче-
ской симметрии при вводе смеси H2 и SiCl4 при-
водит к нарушению осевой симметрии темпера-
турного поля (рис. 3а). Приведенные результаты
свидетельствуют о завихренном течении газового
потока, что обусловлено, в свою очередь, завих-
ренностью потока, поступающего в плазмотрон
из входных трубок 1. Поступающие из трубок 4 H2
и SiCl4 вовлекаются в общий вихревой поток

4SiClQ

4SiClQ

Рис. 3. (а) – поле температур в осевом сечении реактора; (б) – изоповерхность Т = 4000 К и линии тока в верхней части
реактора; (в) – распределение объемной доли SiCl4 в осевом сечении.
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(рис. 3б), в результате распределение SiCl4 в объ-
еме реактора имеет спиральный характер (рис. 3в).

Результаты расчетов по массовой концентра-
ции кремния в реакторе при конверсии SiСl4 в Si
для различных расходов газа-реагента  при-
ведены на рис. 4.

Производительность конверсии SiCl4 в Si, по-
лученная по результатам вычислительного экспе-
римента, составляет 39 г/ч при степени конвер-
сии γ = 18% для  = 3 л/мин, 46 г/ч при γ = 11%
для  = 6 л/мин, 50 г/ч при γ = 7% для  =
= 10 л/мин. Степень конверсии γ характеризует
процентную долю газа-реагента, превратившую-
ся в ходе химической реакции в целевой продукт:

где QMSi-2 и QMГР-4 – массовые расходы соответ-
ственно кремния через выходную границу 2 и га-
за-реагента через входную границу 4.

При увеличении расхода SiCl4 выход целевого
продукта несколько возрастает, но степень кон-
версии падает. Это связано с понижением темпе-
ратуры реактора (рис. 3а) и уменьшением объема
высокотемпературной зоны (>3000 K), в которой,
по результатам термодинамических расчетов,

4SiClQ

4SiClQ

4SiClQ
4SiClQ

γ = ×Si-2 ГР-4 3* 100%,M MQ M Q M

должно происходить образование Si (рис. 2). Вме-
сте с тем термодинамические расчеты свидетель-
ствуют, что чем выше соотношение H2 : SiCl4 в га-
зовой смеси, тем больше образуется в ходе хими-
ческой реакции целевого продукта Si (рис. 2).
Данный результат объясняется необходимостью
избытка водорода для эффективного протека-
ния реакции водородного восстановления Si.
При увеличении  в CFD-расчетах соотно-
шение H2 : SiCl4 уменьшается, что, наряду с
уменьшением температуры, приводит к неэф-
фективному расходованию газа-реагента в плаз-
мохимическом реакторе. Таким образом, для уве-
личения выхода целевого продукта реакции вместе
с повышением расхода газа-реагента необходимо
и повышение расхода H2. При этом можно ожи-
дать, что существует некий максимально допусти-
мый для рассматриваемой конструкции реактора
расход H2. Так, при увеличении доли H2 в плазмо-
образующей аргоно-водородной смеси темпера-
тура плазмы и диаметр разряда уменьшаются [33],
что, в конечном счете, может привести к необхо-
димости увеличения нагрузки на генератор для по-
вышения энерговыделения в плазме с целью обес-
печения наличия стабильного плазменного разря-
да. В свою очередь, увеличение расхода водорода

4SiClQ

Рис. 4. Распределение концентрации Si при его конверсии из SiCl4 в осевом (а) и поперечных сечениях реактора 1–5
(б–г) при  = 3 (б), 6 (в) и 10 (г) л/мин.
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через трубки 4 может негативно сказаться как на за-
вихренном характере течения потока, обеспечива-
ющем охлаждение стенок реактора, так и на сни-
жении температуры в реакционной камере II, что
приведет к еще большему уменьшению высоко-
температурной зоны, оптимальной для образова-
ния Si. Определение оптимального расхода H2 и
газа-носителя целесообразно проводить сред-
ствами разработанной математической модели.

Расчеты по модели (1)–(5) показывают, что
использование в качестве газа-реагента SiF4 вме-
сто SiCl4 приводит к уменьшению средней темпе-
ратуры газовой смеси в реакционной камере II на
3% (на 150 К), а в охлаждаемом канале III на 5%
(на 60 К). Средняя осевая скорость потока при этом
увеличивается менее чем на 5% (менее 0.1 м/с). В
целом газодинамические и тепловые условия в
плазмохимическом реакторе при конверсии SiF4
аналогичны условиям для конверсии SiCl4 (рис. 3).

На рис. 5 приведены полученные по модели
(1)–(5) массовые концентрации порошкообраз-
ного Si в реакторе при подаче в реактор в качестве
газа-реагента SiF4. Производительность при кон-
версии SiF4 в Si составляет 6 г/ч при γ = 3% для

 = 3 л/мин, 6 г/ч при γ = 1.5% для  = 6 л/мин,
4 г/ч при γ = 0.5% для  = 10 л/мин.

4SiFQ
4SiFQ

4SiFQ

Таким образом, результаты расчетов для ис-
следованной конструкции плазмохимического
реактора свидетельствуют о низкой производи-
тельности при конверсии SiF4 в Si в условиях
термической ВЧИ-плазмы. Для ее повышения
необходимо изменение конструкции плазмотро-
на с целью обеспечения доставки летучего фто-
рида в высокотемпературную область (>5000 K).
Предложенная математическая модель будет по-
лезна при проектировании новой конструкции
плазмохимического реактора, отвечающей ука-
занному критерию.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
С помощью математической модели газодина-

мических и тепловых условий получения матери-
алов в ВЧИ-плазмохимическом реакторе с вихре-
вой подачей газа, основанной на сочетании тер-
модинамических расчетов термической плазмы и
моделирования конструкции реактора средствами
вычислительной гидродинамики, проведены срав-
нительные вычислительные эксперименты для
конверсии кремния из его тетрахлорида и тетрафто-
рида в элементарный кремний. Получены значения
прогнозируемой производительности и степени
конверсии для различных расходов газа-реагента.
Установлено, что газодинамические условия в ис-

Рис. 5. Распределение концентрации Si при его конверсии из SiF4 в осевом (а) и поперечных сечениях реактора 1–5
(б–г) при  = 3 (б), 6 (в) и 10 (г) л/мин.
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следуемом плазмохимическом реакторе более эф-
фективны для конверсии кремния из его тетрахло-
рида по сравнению с использованием в качестве га-
за-реагента тетрафторида кремния.

В дальнейшем планируется использование раз-
работанной методики моделирования при проекти-
ровании конструкции плазмотрона для повышения
производительности процесса конверсии тетрафто-
рида кремния как в части определения оптимально-
го расхода газа-носителя и газа-реагента, так и
обеспечения доставки газа-реагента в высокотем-
пературную зону.

Работа выполнена при финансовой поддержке
Министерства образования и науки (программы
№ 0095-2019-0008 и №0095-2019-0003).
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