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МОДЕЛЮВАННЯ ТЕПЛОВОГО СТАНУ АПАРАТА ВИСОКОГО ТИСКУ  

ПРИ ДОСЛІДЖЕННІ РОЗЧИННОСТІ НІТРИДУ ҐАЛІЮ В ЗАЛІЗІ 
 

З використанням комп’ютерного моделювання досліджено тепловий стан комірки апарата 

високого тиску, що використовують для визначення розчинності нітриду ґалію у залізі. Результати 

розрахунків представлені стаціонарними температурними полями в різних елементах апарата. 

Отримано, що при температурі в контрольній точці комірки в 1800 С максимальний її перепад в 

об’ємі досліджуваних зразків нітриду галію і заліза становить 25 С. Змодельована конфігурація 

комірки і визначені для неї умови нагрівання є прийнятними для експериментальних досліджень 

розчинності GaN в контакті із Fe в умовах високих тисків і температур. 

 

Ключові слова: нітрид ґалію, апарат високого тиску, комірка високого тиску, метод 

скінченних елементів. 

 

Нітрид ґалію – це широкосмуговий напівпровідник, що в теперішній час має зростаюче 

технологічне застосування. Так, в 2014 р. за винахід ефективних блакитних світлодіодів на 

основі GaN, що привели до появи яскравих та енергозберігаючих білих джерел світла, 

присуджено Нобелівську премію з фізики. Виготовлення таких світлодіодів потребує 

наявності монокристалічних підкладок з GaN для їх епітаксіального нарощування. 

Створення ефективного способу кристалізації GaN є актуальним питанням, оскільки 

його фізичні властивості значною мірою визначаються виникненням різних дефектів. Серед 

методів вирощування GaN відома гідридна парофазна епітаксія, що дозволяє кристалізувати 

GaN при атмосферному тиску та температурі 1000 °С зі швидкістю біля 100 мкм/год. 

Недосконалістю цього методу є висока дефектність вирощених кристалів, що виникає 

внаслідок залишкового напружено-деформованого стану як в кристалах, так і в підкладках, на 

яких вони зростають. 

Іншим методом вирощування кристалів GaN є амонотермія з використанням 

надкритичного аміаку (NH3) як розчинника для GaN при тиску 0,2–0,3 ГПа та температурі 600–

800 °С. Серйозним недоліком цього методу є надзвичайно низька швидкість росту (1–2 

мкм/год) та відносно низька чистота вирощених кристалів. 

Перші високоякісні кристали GaN, які можуть бути використані для епітаксіального 

нарощування та виготовлення процесорних пристроїв, були отримані при температурі 1500 °С 

і тиску азоту 1 ГПа в газостатичній установці в Інституті фізики високих тисків Польської 

академії наук. 

Новим підходом в отриманні нітриду ґалію є його кристалізація із багатокомпонентної 

розчин-розплавної системи Fe–Ga–N при високих тисках (~ 6 ГПа) і температурах (~ 1800 °С). 

Основною проблемою при розробці комірки до апарату високого тиску (АВТ) є 
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конструювання схеми її резистивного нагріву, що забезпечує необхідний розподіл 

температури в КВТ.  

На рис. 1–4 наведено відповідні температурні залежності коефіцієнтів 

теплопровідності і електроопору, що були отримані апроксимацією табличних даних із 

доступних джерел інформації [1–15]. 

 
 - армко-залізо,  - сталь 30ХГСА, ▲ - графіт МГ-1, ▼ - графіт ГМЗ, ♦ - твердий сплав 

ВК6, ◄ - твердий сплав ВК15, ► - нітрид ґалію 

а 

 
 - літографський камінь пресований,  - літографський камінь точений, ▲ - діоксид 

цирконію, ▼ - хлорид цезію 

б 

Рис. 1. Теплопровідність матеріалів складових елементів АВТ 
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 - графіт МГ-1,  - графіт ГМЗ, ▲ - графіт ГСМ-1 (за тиску 6 ГПа), ▼ – армко-залізо, 

сталь 30ХГСА, твердий сплав ВК6, твердий сплав ВК15 

Рис. 2. Електроопір матеріалів складових елементів АВТ 

 

  

Рис. 3. Електроопір діоксиду цирконію Рис. 4. Електроопір хлориду цезію 

 

Аналізуючи представлені графіки зміни характеристик з температурою, можна 

констатувати наступні закономірності. Теплопровідність армко-заліза у порівнянні з 

теплопровідністю легованої сталі (рис. 1, а) значно більша за рахунок відсутності вуглецю і 

легуючих. З підвищенням температури теплопровідність залізовмісних матеріалів 

зменшується внаслідок значного впливу структурних перетворень і плавлення [13]. 

Значення коефіцієнтів теплопровідності графіту, твердого сплаву ВК15, нітриду ґалію 

(рис. 1, а), хлориду цезію, літографського каменю (рис. 1, б) з підвищенням температури 

зменшуються, натомість діоксиду цирконію – збільшуються (рис. 1, б). Теплопровідність 

твердого сплаву ВК6 (рис. 1, а) має коливальну залежність від температури. 

Електроопір залізовмісних матеріалів, твердих сплавів (рис. 2) з підвищенням 

температури збільшується, а ізоляційних матеріалів – діоксиду цирконію (рис 3) і хлориду 

цезію (рис. 4) – навпаки, зменшується. В [14] відмічають, що електроопір діоксиду цирконію 

при температурі 25 С становить 105–107 Ом·м, а при температурі 2000 С він зменшується до 

10-2 Ом·м, що відповідає електропровідному стану матеріалу. 
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Електроопір графіту (рис. 2) зменшується до температури ~500 С, потім – монотонно 

збільшується. Електроопір нітриду ґалію – 4·106 Oм·м [15]. Електроопір літографського 

каменю приймали рівним 1·105 Oм·м. 

Електро- і теплофізичні властивості композиційних матеріалів елементів КВТ (графіт 

+ оксид цирконія, хлорид цезія + оксид цирконія) визначали за теорією стохастичних 

неоднорідних матеріалів [16]. Такий підхід є достатньо виправданим з огляду на попередній 

досвід з моделювання температурних полів в АВТ, що використовують для технологій 

отримання надтвердих матеріалів і виробів на їх основі [17–21]. Згідно з цією моделлю, 

коефіцієнт теплопровідності N-компонентної суміші визначається наступним чином: 
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Ефективне значення питомого електроопору композита підраховується як обернене значенню 

його питомої електропровідності *=1/*, де 
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Таким чином, проведений аналіз літературних даних з електро- і теплофізичних 

властивостей матеріалів, що використовують в АВТ, засвідчив їх суттєву температурну 

залежність, що необхідно враховувати при моделюванні теплового стану комірки для 

дослідження розчинності нітриду ґалію. 

Експериментальне визначення необхідних форм, складів та розмірів нагрівачів і 

елементів теплоізоляції комірки високого тиску (КВТ) є надзвичайно трудомістким та 

довготривалим. В цьому випадку доречно застосовувати методи комп’ютерного моделювання.  

Використовуючи сучасні обчислювальні методики, можна достатньо детально 

аналізувати процес резистивного нагріву КВТ для створення в ній ефективних умов 

кристалізації GaN з урахуванням термобаричних залежностей провідних властивостей 

матеріалів, конфігурацій і складу провідних і ізоляційних елементів, схем охолодження 

елементів АВТ, фазового складу ростового об’єму. 

Відомі безліч робіт, присвячених розрахунку полів електричного потенціалу і 

температури в АВТ різних типів [17–21]. Виділимо, зокрема, роботу [22], в якій розраховані 

теплові режими в АВТ типу «белт» з метою оцінки градієнтів температури в ростовому об’ємі 

для реалізації конвективного масопереносу в процесі вирощування кристалів нітриду ґалію. 

Нагрів АВТ проводять прямим пропусканням електричного струму, а заданий 

температурний режим в комірці досягається балансом потужності джерел джоулевого тепла і 

тепловідводом в системі охолодження апарата. Тепловий стан комірки в такому випадку 

моделюється розв’язанням зв'язаної задачі електро- і теплопровідності, яка для стаціонарного 

випадку в припущенні про відсутність електричних зарядів описується системою нелінійних 

рівнянь: 

div[(T)grad] = 0,      (1) 

div[(T)gradT] + (T)grad2 = 0,     (2) 

де  – коефіцієнт електропровідності, T – температура,  – потенціал електричного поля,  – 

коефіцієнт теплопровідності, (T)grad2 – питома потужність джерел джоулевого тепла. 

Рівняння (1, 2) доповнюються граничними умовами першого та другого роду (на поверхнях 
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S, SТ та Si, Sh відповідно), а також умовою конвективного теплообміну на поверхні S (S + Si 

= SТ + Sh + S): 

 


=

S
,      (3) 

iS
iT −= grad)(n ,      (4) 

TS
TT = ,      (5) 

hS
hTT −= grad)(n ,      (6) 

)(grad)( −−=


TTT
S

n ,     (7) 

де 
iSi и 

hSh – щільність струму і тепловий потік по нормалі n до поверхонь, 



S

– коефіцієнт 

тепловіддачі,  – температура зовнішнього середовища. 

Систему зв'язаних нелінійних 

рівнянь (1)–(7) вирішували 

методом скінченних елементів 

при покроковій корекції 

властивостей матеріалів і 

досягненні заданого критерію 

збіжності. В якості 

програмного забезпечення 

використовували власну 

розробку [20] та пакет ANSYS, 

що забезпечувало 

достовірність розрахунків. 

Розрахункова схема 

АВТ показана на рис. 5. З 

огляду на осьову симетрію 

розглядали 1/2 частину 

апарата. Сітка елементів і граничні умови представлені на рис. 6. Відзначимо, що на поверхнях 

23, 45, 67 задаються умови конвективного 

теплообміну при охолодженні повітрям, а 

на поверхнях 34, 56 – при охолодженні 

водою. 

Результати розрахунків 

стаціонарних температурних полів в 

різних зонах АВТ представлені на рис. 7–

9. Метою розрахунку було отримання в 

центрі комірки температури 1800 С із 

одночасним забезпеченням якомога 

меншого перепаду температури в зоні 

досліджуваних зразків GaN і Fe 

(відповідно елементи 2 і 1 на рис. 5). В 

першому варіанті розрахунків, коли 

падіння напруги між підкладними плитами 

АВТ становило 3,65 В, максимальний 

перепад температури в зразках становив 

30 С (див. рис. 7, в). У другому варіанті 

(при напрузі 3,46 В) максимальний 

 
Рис. 5. Розрахункова схема АВТ типу «тороїд» (а) і 

комірки для проведення експериментів з визначення 

розчинності нітриду ґалію у розплаві заліза (б) : 1 – 

залізо, 2 – GaN, 3 – CzCl + ZrO2, 4 – графіт МГ-1, 5 – 

графіт+ZrO2, 6 – пірофіліт, 7 – літографський камінь 

 
Рис. 6. Скінченноелементна сітка і граничні 

умови для задачі електро- і теплопровідності: 

φ12 = (3,65; 3,46; 3,40) В, φ78 = 0 В, Т12 = T78 

= 40 C, 23 = 45 = 67 = 50 Вт/(м2C), 34 

= 56 = 7500 Вт/(м2C),  = 20 C 
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перепад температури становив 28 С (див. рис. 8). І тільки при напрузі 3,4 В ми отримали як 

бажане значення температури (1800 С) в центрі комірки, так і мінімальне значення 

максимального перепаду температури в об’ємі зразків GaN і Fe (25 С) (див. рис. 9, б). 

 

 

 

а б 

 

 

 

 

 

 

Рис. 7. Температурні поля в АВТ (а), комірці 

(б) і зоні досліджуваних зразків комірки (в) за 

падіння напруги в 3,65 В 

в 

 

 

 

 
Рис. 8. Температурне поле в зоні досліджуваних зразків комірки за падіння напруги в 3,46 В 
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а 

 
б 

Рис. 9. Температурні поля в комірці (а) і зоні досліджуваних  

зразків комірки (б) за падіння напруги в 3,4 В 

 

Отже, запропонована методика розрахунку теплового стану комірки АВТ дозволяє 

достатньо швидко отримувати розподіли температури в ній з урахуванням температурних 

залежностей провідних характеристик матеріалів, граничних умов різних типів, складності 

форм конструктивних елементів і їх композиційного складу. 
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SIMULATION OF THE THERMAL STATE OF THE HIGH-PRESSURE APPARATUS  

IN THE STUDY OF THE SOLUBILITY OF GALLIUM NITRIDE IN IRON 

The thermal state of the cell of the high-pressure apparatus used to determine the solubility of gallium 

nitride in iron was investigated using computer simulation. The results of calculations are presented by 

stationary temperature fields in various elements of the apparatus. It was found that at a temperature at the 

control point of the cell of 1800 C its maximum difference in the volume of the studied samples of gallium 

nitride and iron is 25 C. The simulated cell configuration and the heating conditions defined for it are 

acceptable for experimental studies of the solubility of GaN in contact with Fe under conditions of high 

pressures and temperatures. 

 

Key words: gallium nitride, high-pressure apparatus, high-pressure cell, finite element method. 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ТЕПЛОВОГО СОСТОЯНИЯ АППАРАТА ВЫСОКОГО ДАВЛЕНИЯ 

ПРИ ИССЛЕДОВАНИИ РАСТВОРИМОСТИ НИТРИДА ГАЛЛИЯ В ЖЕЛЕЗЕ 

С использованием компьютерного моделирования исследовано тепловое состояние ячейки 

аппарата высокого давления, применяемой для исследования растворимости нитрида галлия в 

железе. Результаты расчетов представлены стационарными температурными полями в различных 

элементах аппарата. Определено, что при температуре в контрольной точке ячейки в 1800 С 

максимальный ее перепад в объеме исследуемых образцов нитрида галлия и железа составляет 25 С. 

Смоделированная конфигурация ячейки и определенные для нее условия нагрева являются 

приемлемыми для экспериментальных исследований растворимости GaN в контакте с Fe в условиях 

высоких давлений и температур. 

 

Ключевые слова: нитрид галлия, аппарат высокого давления, ячейка высокого давления, метод 

конечных элементов. 
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