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STUDY OF FERROELECTRIC SWITCHING PROCESS  
IN HAFNIUM OXIDE AND HZO CRYSTALS 

K.K.Abgaryan1, A.A. Zhuravlev1, D. L. Reviznikov1 

1Federal Research Centre “Computer Science and Control” (FRCCSC),  
of the Russian Academy of Sciences, (FRC CSC RAS). Vavilov st. 44,  
119333 Moscow, Russia 

 

Abstract. paper is dedicated to study of ferroelectric switching process in 
hafnium oxide and HZO crystals using quantum mechanical methods. 

Key words: ferroelectrics, hafnium oxide, HZO, quantum mechanical 
simulation, polarization. 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ МГД-ВОЗДЕЙСТВИЯ НА ТЕЧЕНИЕ 
РАСПЛАВА КРЕМНИЯ В ПРОЦЕССЕ ЧОХРАЛЬСКОГО 

Верезуб Наталия Анатольевна, 
 к.ф.-м.н., старший научный сотрудник1, 

 verezub@ipmnet.ru 
Простомолотов Анатолий Иванович,  

д.т.н., доцент, ведущий научный сотрудник1,  
aprosto@inbox.ru  

1ИПМех РАН, г. Москва 

Аннотация. Обсуждается применение вращающегося магнитного 
поля (ВМП) в технологии выращивания кристаллов полупроводников из 
расплава методом Чохральского, в том числе рассматриваются и приме-
няются для верификации результатов данной работы известные данные 
физического моделирования течений электропроводящего раствора KOH 
в цилиндрическом тигле в ВМП. Рассматривается математическая мо-
дель гидродинамических процессов применительно к выращиванию мо-
нокристаллов кремния диаметром 100 мм на установке Редмет-30, осна-
щенной ВМП-магнитом. Приводятся результаты теста расчетного 
профиля азимутальной скорости с данными измерений в растворе KOH. 
В виде диаграммы устойчивости обобщаются результаты параметриче-
ских исследований устойчивости течений расплава в зависимости от ча-
стоты и величины индукции ВМП.  

Ключевые слова: рост кристалла, магнитная гидродинамика, моде-
лирование. 
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Введение 

Конструктивная реализация трехфазного магнитогидродина-
мического (МГД)-вращателя состоит в горизонтальном размеще-
нии относительно тигля трех катушек со сдвигом в горизонталь-
ном направлении под углом 120o, подводимая мощность и частота 
тока в обмотке катушек могут варьироваться. В простейшем слу-
чае катушки соединяются трехфазным автотрансформатором, ра-
ботающим на уровне сетевой частоты 50 Гц. Согласно обзору [1], 
в технологических экспериментах с МГД-вращателем обнару-
жены три характерных структуры полосчатой примесной неодно-
родности в выращенных кристаллах: 1 – малые значения питаю-
щего магниты тока не приводят к искажению хаотической 
структуры полос; 2 – средние значения тока приводят к их упоря-
дочению; 3 – большие значения тока приводят к появлению на по-
верхности слитка периодично расположенных микрополос с боль-
шим расстоянием между ними, чем при малых и средних 
значениях тока (50 вместо 70 мк). При более высоких скоростях 
вращения кристалла и действии МГД-вращателя в последнем ре-
жиме возможно получение плоского фронта кристаллизации при 
отсутствии промежуточных полос и межполосных участков. В [2] 
проведены измерения скорости вращения расплава в ВМП.  

Моделирование воздействия МГД-вращателя 

Предполагается, что определяющую роль играют гидродина-
мические процессы в расплаве. Движение расплава кремния опи-
сывается уравнениями Навье-Стокса для вязкой несжимаемой 
жидкости, которые решаются совместно с уравнением переноса 
тепла. Периодическое изменение магнитной индукции от  
МГД-вращателя предполагается по следующей формуле:  
В() = B0(z)cos(0t + 0), что характеризуется следующими безраз-
мерными параметрами: Ha = RsB01/2()-1/2 – числом Гартмана и 
ReR = 0Rs

2/ – магнитным числом Рейнольдса, где:  – электро-
проводность кремния, B0 – амплитуда изменения магнитного поля 
и 0 – его угловая частота. При этом в уравнения Навье-Стокса для 
радиальной и осевой компонент скорости (u, w) и момента азиму-
тальной скорости (M) соответственно добавляются соответствую-
щие компоненты объемной силы в виде следующих слагаемых:  

𝐹𝐵
𝑢 ൌ

െ 0.5Ha2𝑢
Re
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Re
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Рассмотрены результаты математического моделирования 
применительно к устройству для электромагнитного вращения 
при выращивании кристаллов кремния на установке Редмет-30: 
радиусы кристалла – RS = 5 см и тигля – RС = 13.5 см, высота рас-
плава – H = 15.5 см. Обнаружено, что осевая пространственная 
ВМП неоднородность приводит к изменению структуры течения. 
Отмечается смещение максимума в распределении азимутальной 
компоненты скорости к боковой стенке тигля с увеличением чисел 
Ha и ReR. В зависимости от их значений в расплаве реализуются 
стационарные и колебательные режимы течения. При ВМП воз-
действии расплав вращается в направлении вращения магнитного 
поля, исключение составляет его слой вблизи боковой стенки 
тигля, где возникает вертикальный каскад вихрей. Возможная не-
устойчивость структуры течения в ВМП обусловлена торможе-
нием вынужденного движения в пограничном пристеночном слое, 
причем область неустойчивости меридионального движения со-
средоточена вблизи боковой стенки тигля. При увеличении Ha и 
ReR отмечается рост максимального значения момента азимуталь-
ной скорости и смещение положения ее максимума к боковой 
стенке.  

Выводы 

Построенная диаграмма устойчивости течений включает из-
вестные асимптотические решения для малых и больших значений 
числа Гартмана, которые подтверждают расчетные результаты 
данной работы. Рекомендуются оптимальные параметры ВМП для 
промышленного процесса выращивания монокристаллов кремния 
по методу Чохральского.  

Работа выполнена по теме госзадания ИПМех РАН 
(№ 123021700045-7). 
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SIMULATION OF MHD-INFLUENCE ON SILICON MELT FLOW 
IN CZOCHRALSKI PROCESS 

N.A. Vererzub, A.I. Prostomolotov 
 

Abstract. The applications of rotating magnetic field (RMF) in semicon-
ductor crystals growth technology from a melt by Czochralski method are dis-
cussed, including the known data of physical modeling of an electrically con-
ductive KOH solution flows in a cylindrical crucible under RMF are 
considered and verified. Mathematical model of hydrodynamic processes is 
considered in relation to silicon single crystal growth in 100 mm diameter on 
Redmet-30 furnace equipped by RMF-magnet. The test results of calculated 
azimuth velocity profile with the measured data in KOH solution are presented. 
The results of parametric studies of melt flows stability in depending on the 
frequency and magnitude of RMF induction are summarized in the stability 
diagram.  

Key words: crystal growth, magnetic hydrodynamics, modeling. 
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ВЛИЯНИЕ УПРУГИХ ДЕФОРМАЦИЙ И СТРУКТУРЫ 
ПОВЕРХНОСТИ Ge(111) НА ДИФФУЗИЮ АТОМОВ Ge  
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Аннотация. С помощью расчетов на основе теории функционала 
плотности исследовано влияние упругих деформаций и структуры по-
верхности Ge(111) на диффузию адсорбированных атомов Ge. Из полу-
ченных данных следует, что скорости диффузии Ge на поверхностях 
Ge(111) со структурами 5×5 и 7×7 должны быть близкими. Установлено, 
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