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КОМП’ЮТЕРНА ОПТИМІЗАЦІЯ МЕТОДУ ВЕРТИКАЛЬНОЇ  

ЗОННОЇ ПЛАВКИ ДЛЯ ВИГОТОВЛЕННЯ ПЛОСКИХ ЗЛИТКІВ 
ТЕРМОЕЛЕКТРИЧНИХ МАТЕРІАЛІВ НА ОСНОВІ Ві2Те3 

Представлено результати комп’ютерного моделювання процесу виготовлення плоских 
злитків термоелектричних матеріалів на основі Ві2Те3 методом вертикальної зонної плавки. 
Наведено залежності форми фронту кристалізації від геометричних розмірів нагрівника та 
холодильників, їх температур, швидкості руху та інших технологічних параметрів. 
Проведено багатофакторну комп’ютерну оптимізацію технологічних режимів та 
конструкції обладнання для вирощування плоских злитків термоелектричних матеріалів на 
основі Ві2Те3. Бібл. 20, рис. 14. 
Ключові слова: моделювання, вертикальна зонна плавка, термоелектричний матеріал, 
телурид вісмуту. 

Вступ 

Термоелектрика знаходить все більше практичних застосувань у різних галузях. За 
оцінками [1] ринок термоелектричної продукції на сьогодні складає понад 800 млн. доларів США 
і щороку зростає орієнтовно на 9%. Випускається понад 55 млн. термоелектричних модулів. При 
цьому основними при їх виготовленні залишаються термоелектричні матеріали на основі Ві-Те. 

Особливо перспективними є автономні термоелектричні джерела електрики, що працюють 
від тепла спалювання довільного палива, і можуть застосовуватись в якості автономних 
малопотужних джерел електрики для живлення апаратури різного призначення. Вони мають 
високий ресурс роботи, володіють підвищеною надійністю та стійкістю до кліматичних і 
ударних навантажень, є універсальними, безшумними в роботі та зручними в експлуатації. Над 
створенням таких джерел активно працюють вчені та інженери багатьох країн. Термоелектричні 
генератори електричною потужністю 2 – 20 Вт, що призначені для зарядки мобільних телефонів, 
MP3-плеєрів, навігаторів під час мандрівок та туристичних походів розроблено рядом 
закордонних фірм (TES, Power Pot, Biolite) [2-7]. Розроблено також термоелектричні генератори, 
робота яких заснована на використанні тепла від печей на твердому паливі [8 – 10]. Вони серійно 
виробляються рядом підприємств [10 – 12]. При цьому, головною перепоною для їх широкого 
практичного використання є відносно висока вартість, в першу чергу зумовлена високою 
вартістю термоелектричного матеріалу, з якого вони виготовлені. Тому вдосконаленню методів 
отримання термоелектричних матеріалів на основі Ві-Те приділяється багато уваги [13 – 18]. 
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Однією з можливостей зниження вартості матеріалу та зменшення технологічного браку 
при розрізанні злитків на термоелементи є виготовлення злитків у вигляді плоских стрижнів. 
Створення технології виготовлення таких злитків вимагає проведення багатопараметричної 
оптимізації керованих параметрів процесу вирощування. 

У роботі [19] наведено результати створення комп’ютерної моделі процесу виготовлення 
плоских злитків термоелектричних матеріалів методом вертикальної зонної плавки, що є одним 
із найпоширеніших промислових методів вирощування полікристалічних термоелектричних 
матеріалів на основі Ві-Те. 

Метою цієї роботи є багатофакторна комп’ютерна оптимізація технологічних режимів та 
конструкції обладнання для виготовлення плоских злитків термоелектричних матеріалів на 
основі Ві2Те3. 

1. Фізична, математична та комп’ютерна моделі процесу вертикальної зонної плавки 

На якість термоелектричного матеріалу, отриманого методом вертикальної зонної плавки, 
впливають різні фактори, наприклад: коефіцієнт розподілу домішки; довжина розплавленої зони; 
швидкість руху зони; ступінь перемішування розплавленої зони; температура нагрівача тощо. 
Основною технологічною характеристикою росту є кривизна фронту кристалізації, що 
визначається величинами радіального і осьового градієнтів температури в злитку при 
вирощуванні.  

 

Рис. 1. Фізична модель вирощування термоелектричних матеріалів методом вертикальної зонної 
плавки: 1 – термоелектричний матеріал; 2 – контейнер; 3 – кварцові вставки;  

4, 6 – охолоджувачі; 5 – нагрівник; 7 – матеріал в твердій фазі (структурно орієнтований кристал);  
8 – фронт кристалізації; 9 –зона розплаву; 10 – фронт розплаву  

11 – матеріал в твердій фазі (полікристал). 

Форма фронту кристалізації може бути опуклою в рідку фазу, плоскою або увігнутою в 
тверду фазу. Найбільш сприятливим для вирощування монокристалів з низькою щільністю 
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дефектів є плоский фронт кристалізації. Для створення комп’ютерної моделі процесу 
вирощування плоских злитків термоелектричних матеріалів на основі Ві2Те3, що дозволяє 
досліджувати залежності форми фронту кристалізації від різноманітних технологічних 
параметрів, побудовано фізичну модель, наведену на рис. 1. На рисунку зображено фрагмент 
злитка, що включає полікристалічний матеріал 11, розплавлену зону 9 та монокристал 7. Злиток 
поміщено в контейнер 2. За допомогою нагрівника 5 та системи охолоджувачів 4 та 6, 
формується розплавлена зона 9, яка, переміщуючись разом із нагрівником вздовж злитку, 
забезпечує плавлення полікристалу та кристалізацію розплаву нижче границі 8, яку називають 
фронтом кристалізації. 

Для комп’ютерного моделювання процесу вирощування термоелектричного матеріалу 
Bi2Te3 використовувався пакет прикладних програм COMSOL Multiphysics [20]. 

Розподіл температури в досліджуваному зразку знаходиться із вирішення 
диференціального рівняння теплопровідності, доповненого залежностями фізичних 
властивостей досліджуваного матеріалу, як функції від фазового стану в даній точці при заданій 
температурі: 

 ρ 𝐶
డ்

డ௧
  ρ 𝐶𝑢 ∇𝑇  ∇𝑞 ൌ 𝑄, (1) 
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ଶ
∙
ሺଵିሻೌೞమ ିೌೞభ 

ೌೞభ ାሺଵିሻೌೞమ 
, (5) 

 κ ൌ θκ௦ଵ  ሺ1 െ θሻκ௦ଶ, (6) 

де ρ – густина, 𝐶 – теплоємність матеріалу, κ – теплопровідність, 𝑢 – швидкість руху 

середовища, яка в досліджуваній задачі рівна нулю, T — температура, θ – співвідношення фаз 

при даній температурі, α – масове відношення між фазами, 𝐿 – прихована теплота фазового 

переходу, 𝑄 – зовнішній тепловий потік. Індекси 𝑝ℎ𝑎𝑠𝑒1 та 𝑝ℎ𝑎𝑠𝑒2 вказують до якої фази 

відносяться властивості, тверда фаза чи рідка, відповідно.  
При моделюванні зонної плавки розглядався стаціонарний режим, тобто рух теплового 

вузла, що включає нагрівник та охолоджувачі, не враховувався. Відомо, що кристали на основі 
телуриду вісмуту вирощують зі швидкістю 1.5 – 2.5 см/год. Оцінивши час, необхідний системі 
для досягнення теплової рівноваги, було визначено, що за цей час нагрівник зміститься менше 
ніж на 0.2 мм. Втрати тепла на даній ділянці будуть на два порядки меншими за тепло, що 
передається від теплового вузла ампулі. Таким чином, цими втратами можна знехтувати при 
комп’ютерному моделюванні, оскільки вони мало вплинуть на загальний розподіл температур. 

Для проведення розрахунків у створеній комп’ютерній моделі задаються геометричні 
розміри елементів системи, температури нагрівника та охолоджувачів, температури ліквідусу та 
солідусу термоелектричного матеріалу на основі Bi2Te3, а також температурні залежності 
властивостей вирощуваного матеріалу.  
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2. Результати комп’ютерної оптимізації 

На рис. 2 наведено приклад форми фронту кристалізації, отриманий моделюванням за 
описаною вище методикою для випадку плоского злитка Bi2Te3 товщиною 12 мм при діаметрі 
контейнера d = 24 мм, висотах нагрівача hh = 72 мм та холодильника hс = 24 мм (висота нагрівача 
рівна 3d, холодильника – 1d), температурі нагрівника Тh = 760 ℃, температура холодильників 
Тс = 30 ℃.  

 

Рис. 2. Приклад форми фронту кристалізації (для плоского злитка товщиною h = 12 мм,  
діаметру контейнера d = 24 мм, висот нагрівача hh = 72 мм та холодильника hс = 24 мм,  

температури нагрівника Тh = 760 ℃). 

Форму фронту кристалізації у перерізах YZ (x =0) та XZ (y = 0) при різних розмірах злитку, 
нагрівника та холодильників, а також різних температурах нагрівника показано на рис. 3 – 13. 

 

Рис. 3. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x = 0) для різних температур 
нагрівника Тh (при товщині злитка h = 16 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  

висоті нагрівача hh = 1d = 24 мм, висоті холодильника hс = 1d = 24 мм). 
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Рис. 4. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x = 0) для різних температур 

нагрівника Тh (при товщині злитка h = 16 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  
висоті нагрівача hh = 2d = 48 мм, висоті холодильника hс = 1d = 24 мм). 

 

 
Рис. 5. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x = 0) для різних температур 

нагрівника Тh (при товщині злитка h = 16 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  
висоті нагрівача hh = 3d = 72 мм, висоті холодильника hс = 1d = 24 мм). 

 

 
Рис. 6. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x = 0) для різних температур 

нагрівника Тh (при товщині злитка h = 16 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  
висоті нагрівача hh = 4d = 96 мм, висоті холодильника hс = 1d = 24 мм). 
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Рис. 7. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x = 0) для різних температур 

нагрівника Тh (при товщині злитка h = 16 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  
висоті нагрівача hh = 3d = 72 мм, висоті холодильника hс = 0,25d = 6 мм). 

 

 
Рис. 8. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x= 0) для різних температур 

нагрівника Тh (при товщині злитка h = 16 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  
висоті нагрівача hh = 3d = 72 мм, висоті холодильника hс = 0,5d = 12 мм). 

 

 
 

Рис. 9. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x = 0) для різних температур 
нагрівника Тh (при товщині злитка h = 16 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  
висоті нагрівача hh = 3d = 72 мм, висоті холодильника hс = 0,75d = 18 мм). 
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Рис. 10. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x = 0) для різних температур 

нагрівника Тh (при товщині злитка h = 12 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  
висоті нагрівача hh = 3d = 72 мм, висоті холодильника hс = 1d = 24 мм). 

 

 
 

Рис. 11. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x = 0) для різних температур 
нагрівника Тh (при товщині злитка h = 14 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  

висоті нагрівача hh = 3d = 72 мм, висоті холодильника hс = 1d = 24 мм). 

 

 
Рис. 12. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x = 0) для різних температур 

нагрівника Тh (при товщині злитка h = 18 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  
висоті нагрівача hh = 3d = 72 мм, висоті холодильника hс = 1d = 24 мм). 
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Рис. 13. Форма фронту кристалізації у перерізах XZ (y = 0) та YZ (x = 0) для різних температур 

нагрівника Тh (при товщині злитка h = 20 мм, діаметрі контейнера d = 24 мм,  
висоті нагрівача hh = 3d = 72 мм, висоті холодильника hс = 1d = 24 мм). 

 
Як видно з рис. 3 – 13, із збільшенням висоти пічки, для заданої температури, фронт 

кристалізації вирівнюється. Можна також побачити, що при hh = 3d та 4d фронт кристалізації є 
плоским при однакових температурі нагрівника 820℃, що оптимальною для вирощування 
заданого матеріалу, а також зробити висновок, що і hh = 3d є оптимальним параметром 
нагрівника. При цьому оптимальною висотою охолоджувачів є hс = 1d. 

Також за результатами моделювання було оцінено відсоток виходу матеріалу з 
покращеною структурою при застосуванні запропонованої технології вирощування плоских 
злитків в залежності від товщини злитку h (рис. 14). Коефіцієнт К – відношення відсотку 
матеріалу з покращеною структурою для плоского злитку до відсотку матеріалу з покращеною 
структурою для круглого злитку при однаковому діаметрі контейнера, умовах вирощування та 
критерію оцінки одномірності фронту кристалізації. 

 
Рис. 14. Залежність коефіцієнту зростання виходу матеріалу з покращеною структурою при 

вирощуванні плоских злитків в залежності від товщини злитку h. 

 
Отже, при вирощуванні матеріалу у вигляді плоских злитків відсоток виходу матеріалу з 

покращеною структурою є у 1.2 – 1.3 рази вищим у порівнянні з вирощуванням круглих злитків 
у контейнері такого ж діаметру. При цьому оптимальною товщиною злитку для контейнера 
діаметром 24 мм є товщина 15 – 16 мм. 
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Висновки 

1. Представлено результати комп’ютерного моделювання процесу виготовлення плоских 
злитків термоелектричних матеріалів на основі Ві2Те3 методом вертикальної зонної плавки. 
Наведено залежності форми фронту кристалізації від геометричних розмірів нагрівника та 
холодильників, їх температур, швидкості руху та інших технологічних параметрів. 

2. Визначено оптимальні геометрію контейнера, розміри нагрівача та холодильників, їх 
температури. Показано, що із збільшенням висоти нагрівника при заданій температурі фронт 
кристалізації вирівнюється. Встановлено, що при температурі нагрівника 820 ℃ та 
холодильників – 30 ℃, оптимальна висота нагрівника рівна трьом діаметрам контейнера, а 
оптимальна висота охолоджувачів – одному діаметру контейнера. 

3. Показано, що вирощування термоелектричних матеріалів у вигляді плоских злитків дозволяє 
підвищити відсоток виходу матеріалу з покращеною структурою у 1.2 – 1.3 рази у порівнянні 
з круглими злитками для такого ж діаметру контейнера. 
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COMPUTER OPTIMIZATION OF THE VERTICAL ZONE MELTING  
METHOD FOR MANUFACTURING FLAT INGOTS  

OF THERMOELECTRIC MATERIALS BASED ON Ві2Те3 

The results of computer simulation of the process of manufacturing flat ingots of thermoelectric 
materials based on Ві2Те3 by the method of vertical zone melting are presented. The dependences of 
the crystallization front shape on the geometric dimensions of the heater and coolers, their 
temperatures, speed of movement and other process parameters are given. Multifactor computer 
optimization of process modes and equipment design for growing flat ingots of thermoelectric 
materials based on Ві2Те3 is carried out. Bibl. 20, Figs. 14. 
Key words: simulation, vertical zone melting, thermoelectric material, bismuth telluride. 
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