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[摘　 要] 　 ＣＶＤ 工艺在工业生产中得到广泛应用ꎬ但 ＣＶＤ 产物却受到许多参数的影响ꎬ而这些参数的变化如何

影响沉积质量则需要重复试验才能得出结论ꎮ 在 ＣＶＤ 领域中引入计算流体力学(ＣＦＤ)方法来对 ＣＶＤ 过程进行

数值模拟研究可以达到有效降低研发成本、提高沉积效率等目的ꎮ 简要介绍了计算流体力学的概念ꎻ接着以 ＡＮ￣
ＳＹＳ Ｆｌｕｅｎｔ 软件为例ꎬ简述了计算流体力学仿真分析的方法ꎻ最后分别综述了计算流体力学方法在建立 ＣＶＤ 反应

的研究模型、ＣＶＤ 反应器结构改进以及 ＣＶＤ 工艺优化等方面的应用ꎮ
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０　 前　 言

化学气相沉积(Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｖａｐｏｒ Ｄｅｐｏｓｉｔｉｏｎꎬ ＣＶＤ)是
一种薄膜材料制备工艺ꎬ其原理可概括为:首先将成膜元

素的前驱气体通入到反应器中ꎬ接着前驱气体在高温反

应器内分解并发生沉积反应ꎬ最后成膜元素沉积到基体

表面ꎮ ＣＶＤ 方法最初应用于物质表面沉积(耐热)涂层ꎬ
如今已在粉末材料、陶瓷材料、精制金属材料以及半导体

薄膜材料的制备等诸多领域得到广泛的应用[１－７]ꎮ 但

ＣＶＤ 工艺所沉积的产物受到反应器的几何结构、内部压

力、反应温度、前驱体流量(流速)等多方面因素影响ꎬ又

因反应器大多是负压的封闭空间ꎬ一些参数特别是不同

流速下前驱体的分布状况难以直接观察或用仪器精准测

量[８ꎬ９]ꎻ同时 ＣＶＤ 试验成本较高ꎬ难以通过重复试验来探

究上述因素的变化对 ＣＶＤ 沉积产物的具体影响ꎮ 因此ꎬ
引入计算机仿真技术来模拟反应过程逐渐成为了 ＣＶＤ
相关领域的研究热点ꎮ 本文综述了计算流体力学方法在

化学气相沉积领域模拟仿真中的应用ꎮ

１　 计算流体力学概述

１.１　 计算流体力学原理

计算 流 体 力 学 ( Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｆｌｕｉｄ Ｄｙｎａｍｉｃｓꎬ



１４２　　
ＣＦＤ)是利用计算机强大的求解能力ꎬ对流体力学中各

种复杂的控制方程进行数值方法的求解ꎬ同时对一些

相关的物理现象ꎬ如流体的流动及传热进行分析的技

术[１０]ꎮ 这种方法的本质是考虑如何在计算机上对连续

的流体进行离散化ꎬ其中涉及到了简化物理问题、建立

并求解控制方程、几何建模与网格划分、计算结果的后

处理等技术ꎮ ＣＦＤ 方法可总结为:以一系列有限离散点

上的变量值的集合来代替在时间域或空间域上连续的物

理量的场(速度场、温度场、压力场、密度场等)ꎬ并建立

关于这些离散点上的场变量之间关系的代数方程组ꎬ再
通过数值方法求解代数方程组获得这些场变量的近似

值ꎬ最终得到流场内各个位置上的基本物理量(如速度、
压力、温度、密度等)的分布以及随时间变化的关系[１１]ꎮ

１.２　 常用的 ＣＦＤ 软件

Ｆｌｕｅｎｔ、ＣＦＸ、Ｃｏｍｓｏｌ、Ｐｈｏｅｎｉｃｓ 和 Ｓｔａｒ ￣ ＣＤ 等均为

ＣＶＤ 领域中常用的 ＣＦＤ 仿真软件ꎬ其中 ＡＮＳＹＳ 旗下的

Ｆｌｕｅｎｔ 软件最受研究者们的青睐ꎮ 借助高性能计算集

群ꎬＡＮＳＹＳ Ｆｌｕｅｎｔ 可以让 ＣＦＤ 仿真运行得更快的同时

还能在拥有海量处理器的系统上进行线性扩展ꎮ ＡＮ￣
ＳＹＳ 还能优化处理器架构、模型分区算法、优化通信以

及处理器间的负载均衡ꎬ在各种复杂仿真模型上提供

准确的仿真结果ꎮ 也有学者采用小众的软件进行 ＣＦＤ
仿真计算ꎬ如 Ｍｏｒａｖｅｊｉａ 等[１２]使用了计算流体动力学开

源代码 ＭＦＩＸ[１３]、Ｒａｍｏｓ 等[１４] 利用了 ＳｉＳＩＭ 软件[１５－１７]

等ꎮ 当某些 ＣＶＤ 反应包含带有流动的燃烧过程中的

化学问题时ꎬ一些研究者选择运用 Ｃｈｅｍｋｉｎ 软件包来

模拟这些复杂化学反应的求解问题[１８－２１]ꎮ

１.３　 ＣＦＤ 的优点

ＣＦＤ 作为模拟流体流动的新手段ꎬ具有极高的经

济价值ꎬ因其可以与 ＣＡＤ 软件进行联合ꎬ从而缩短结

构设计的时间ꎬ同时节省了设备调试与实验操作的费

用ꎬ整体上降低了研发所需成本ꎮ ＣＦＤ 对于纯理论研究

方法来说ꎬ具有假设少、应用范围广的特点ꎻ对于实验来

说ꎬ计算流体力学很少被马赫数和物体尺寸限制[２２]ꎮ 掌

握 ＣＶＤ 反应器内的气体流动特性和反应动力学对改进

工艺和设计更有效的连续工艺具有重要意义[２３]ꎮ

２　 ＣＶＤ 中的 ＣＦＤ 仿真

２.１　 模型建立

ＣＦＤ 方法首先需对仿真对象建立几何模型ꎬ研究

者们通常将 ＣＶＤ 反应器作为仿真对象进行建模ꎮ 也

有研究者的建模对象选择更为具体ꎬ如朱黎明[８] 与相

颖杰[２４]对 ＣＶＤ 反应器内部结构中的前驱体流入喷嘴

建立相应的模型ꎮ 建立模型时研究者们可以选择建立

二维或者三维模型ꎬ若 ＣＶＤ 反应器结构简单且呈轴对

称分布ꎬ则建立二维模型可提高模拟效率ꎮ 但对于实

际应用至工业生产中的 ＣＶＤ 反应器来说ꎬ虽然二维模

型可以较好地模拟对称面上的沉积ꎬ却忽略了反应器

水平横截面方向上的传递现象ꎬ若考虑到反应器内部

的三维流动与传热ꎬ同时兼顾水平横截面方向上的沉

积均匀性ꎬ则选择建立三维模型更为合适[１９]ꎮ 此外ꎬ对
于非轴对称的 ＣＶＤ 反应器建立三维模型可以清楚地

观察到反应器内部沉积的位置和图案[２５]ꎮ

２.２　 网格划分

划分网格本质是将建立的二维或三维模型的计算

域划分为若干微小计算单元(计算节点)ꎮ 常见的网格

形状一般有三角形网格单元、四边形网格单元、四面体

和六面体网格单元ꎮ 而网格又分为结构化与非结构化

网格ꎬ结构化网格是指计算域内划分的若干计算节点

相互之间拥有相同或相似的拓扑结构ꎬ结构化网格仅

限于结构简单的模型ꎻ非结构化网格的定义与结构化

网格相对ꎬ非结构化网格可以对结构复杂的模型生成

高质量网格ꎮ 研究者需根据模型的结构复杂程度、计
算耗时、基础硬件条件、重点计算区域等多维度综合考

虑ꎬ最终来选择网格的形状与结构化、非结构化网格或

混合网格对模型进行划分ꎮ 由于对流、(层)湍流混合、
扩散和燃烧的耦合使得 ＣＶＤ 反应器某些区域附近流

动复杂ꎬ温度、速度、组分浓度等变量存在较大梯度ꎬ该
区域通常也是重点模拟区域ꎬ故需要小尺寸、高密度的

网格以保证整个 ＣＶＤ 反应器模型的模拟精度[２１ꎬ２５]ꎮ

２.３　 控制方程建立

ＣＶＤ 过程非常复杂ꎬ其中涉及到一些动量、能量以

及热量等的变化ꎬ故研究者一般对 ＣＶＤ 反应器内部流

场作出如下假设:(１)整个 ＣＶＤ 反应过程所涉及到的

气体均为理想气体ꎻ(２)气体的流动为定常不可压缩

流ꎬ即 ＣＶＤ 过程为稳态过程ꎬ气流状态与时间无关ꎻ
(３)忽略气体在构件内部的扩散问题ꎬ即气体仅在 ＣＶＤ
反应器中流动[２６]ꎮ 遵循假设可以推出流体流动的基本

方程ꎬ而 ＣＦＤ 可以看作是在流动基本方程(连续方程、
动量方程、能量方程、辐射传递方程、组分输运方程等)
控制下对流体流动的数值模拟[１１ꎬ２７]ꎮ
２.３.１　 连续方程

连续性方程又为质量守恒方程ꎬ将 ＣＶＤ 反应器内

部看作一个整体ꎬ无论气相沉积化学反应如何发生ꎬ反
应物与生成物的质量如何变化ꎬ整体质量维持不变ꎮ



１４３　　
根据质量守恒定律得出连续性方程的表达式:

Ñ ρｕ( ) ＝ ０ (１)
２.３.２　 动量方程

动量守恒方程满足牛顿第二定律ꎬ也称为纳维􀅰
斯托克斯方程(Ｎ－Ｓ 方程)ꎮ 即:整体的总动量等于各

微元体的动量之和ꎬ同时整体的动量变化率等于各微

元体动量变化率之和[２８]ꎬ其表达式为:
Ñ ρｕｕ( ) ＝ － ÑＰ ＋ ρｇ ＋

Ñ μ Ñｕ ＋ Ñｕ( ) Ｔ[ ] － ２
３
μæ

è
ç

ö

ø
÷ Ñｕ( ) Ｉ{ } ＝ ０ (２)

２.３.３　 能量方程

当 ＣＶＤ 过程存在热交换或者温度变化时ꎬ需满足

热力学第一定律ꎬ即能量守恒定律ꎬ方程表达式为:

Ｃｐ Ñ ρｕＴ( ) ＝ Ñ λ ÑＴ( ) － ∑
Ｎ

ｉ ＝ １
ｊｉ􀅰

ÑＨｉ

Ｍｉ

－ ∑
Ｎ

ｉ ＝ １
∑

Ｋ

ｋ ＝ １
Ｈｉ γｉꎬｋＲｇ

ｋ

(３)
２.３.４　 辐射传递方程

在计算流体力学中ꎬ辐射传递方程也称为辐射传

热方程ꎬＡＮＳＹＳ Ｆｌｕｅｎｔ 自带 ５ 种辐射传递模型ꎮ 马东

云[１]将 ５ 种辐射模型进行了对比ꎬ提出要在综合考虑反

射与发射、光学厚度、半透明与镜面边界以及局部热源等

因素后ꎬ再确定辐射传递模型ꎬ具体对比结果见表 １ꎮ
表 １　 ＡＮＳＹＳ Ｆｌｕｅｎｔ 辐射传递模型对比[１]

Ｔａｂｌｅ １　 Ｔｈｅ ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｓ ｏｆ ｒａｄｉａｔｉｏｎ ｔｒａｎｓｆｅｒ
ｍｏｄｅｌ ｉｎ ＡＮＳＹＳ Ｆｌｕｅｎｔ[１]

辐射模型 优点 缺点

ＤＴＲＭ
　 相对简单ꎬ适用光学厚度范
围广ꎬ可增加射线数量来提高
计算精度

　 ＣＰＵ 负荷较大ꎬ不包括散
射效应ꎬ不适用于并行计算

Ｐ ￣１
　 ＣＰＵ 负荷较小ꎬ适用光学厚
度范围较广ꎬ考虑散射的影
响ꎬ尤其适用于燃烧等问题

　 准确性差ꎬ较适用于预测
小范围热源或者接收器的辐
射通量

Ｒｏｓｓｅｌａｎｄ

　 无需求解额外入射辐射的
传输方程ꎬ计算速度快ꎬ ＣＰＵ
负荷较小ꎬ适用于光学厚度大
于 ３ 的问题

　 仅可用于光学深度比较大
的情况ꎬ不能用于密度基求
解器ꎬ 只 可 采 用 压 力 基 求
解器

Ｓ２Ｓ 　 耗时较短ꎬ非常适用于封闭
空间中没有介质的辐射问题

　 不可用于 ｐａｒｔｉｃｉｐａｔｉｎｇ ｒａｄｉ￣
ａｔｉｏｎ 问题、存在周期边界的
求解模型及存在对称边界的
问题等ꎬＣＰＵ 负荷较大

ＤＯ

　 使用范围最广ꎬ内存和计算
负荷适中ꎬ适用于求解燃烧以
及燃烧中的面对面辐射问题ꎬ
适用于半透明介质、表面辐射
等所有光学区间问题

　 无显著缺点

２.３.５　 组分输运方程

流体在运动过程中混杂有不同成分的物质或存在

相互之间的反应ꎬ还需要遵循物质组分守恒定律ꎬ即满

足组分输运方程[２８]ꎮ 其方程表达式为:

Ñ ρｕ Ｙｉ( ) ＝ － ÑＪｉ (４)
Ｊｉ ＝ － ρ Ｄｉꎬｊ ÑＹｉ (５)

２.４　 边界条件

将划分好的网格导入到 ＡＮＳＹＳ Ｆｌｕｅｎｔ 求解器中ꎬ
模拟计算前需对求解器进行设置ꎮ 少数研究者如

Ｓａｔｏｓｈｉ等[２９]以及 Ｓａｎｃｈｅｚ 等[３０] 选择 Ｈ２或 Ａｒ 气体作为

单一前驱体ꎬ而大多数研究者选择的前驱体为混合气

体ꎮ 若前驱体均为混合气体ꎬ在进入求解器后需选择

Ｓｐｅｃｉｅｓ Ｍｏｄｅｌ 组分输运模型ꎬ如图 １ 所示ꎬ同时拟定前

驱体成分、气体比例以及其物性参数ꎮ 流场状态是由

雷诺数 Ｒｅ 决定ꎬ当 Ｒｅ≤２ ３００ 时ꎬ流场状态一定为层

流ꎻ当 ２ ３００<Ｒｅ<４ ０００ 时ꎬ流场状态介于层流与湍流之

间ꎻ当 Ｒｅ≥４ ０００ 时ꎬ流场状态为湍流[３１]ꎮ 求解器给出

了层流模型以及多种湍流模型(大部分研究者选择的

湍流模型集中在 ｋ ￣ ε 与 ｋ ￣ ω 模型)ꎬ如图 ２ 所示ꎬＣＶＤ
反应器内部流场复杂ꎬ研究者需根据其研究的具体参

数来计算雷诺数 Ｒｅꎬ从而选择正确的流场状态ꎮ

图 １　 求解器中的组分输运模型
Ｆｉｇ. １　 Ｔｈｅ ｓｐｅｃｉｅｓ ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ｍｏｄｅｌｓ ｉｎ ｔｈｅ ｓｏｌｖｅｒ

图 ２　 求解器中流场状态的选择
Ｆｉｇ. ２　 Ｔｈｅ ｖｉｓｃｏｕｓ ｍｏｄｅｌｓ ｉｎ ｔｈｅ ｓｏｌｖｅｒ

虽然 ＡＮＳＹＳ Ｆｌｕｅｎｔ 提供了多种模型ꎬ但研究者一

般在 ＣＶＤ 反应器入口处选择速度入口(Ｖｅｌｏｃｉｔｙ Ｉｎｌｅｔ)
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或者质量入口(Ｍａｓｓ Ｉｎｌｅｔ)ꎻ反应器出口处一般选择压

力出口(Ｐｒｅｓｓｕｒｅ ｏｕｔｌｅｔ)或者完全发展流动(Ｏｕｔｆｌｏｗ)ꎻ
壁面(Ｗａｌｌ)为无滑移(Ｎｏ Ｓｌｉｐ)边界条件ꎮ 此选择及步

骤仅作为参考ꎬ研究者还需通过本身研究的内容和具

体参数来选择合适的边界条件ꎮ 最后ꎬ选择合适的收

敛精度与迭代步数ꎬ进行 ＣＦＤ 模拟计算ꎬ计算后的残差

曲线图如图 ３ 所示ꎮ

２.５　 后处理与结果分析

上述控制方程和边界条件构成了封闭的方程组ꎬ
在 ＡＮＳＹＳ Ｆｌｕｅｎｔ 软件中ꎬ根据 ＣＦＤ 原理ꎬ研究者们一

般采用 ＳＩＭＰＩＥ(Ｓｅｍｉ￣Ｉｍｐｌｉｃｉｔ Ｍｅｔｈｏｄ ｆｏｒ Ｐｒｅｓｓｕｒｅ ｌｉｎｋｅｄ
Ｅｑｕａｔｉｏｎｓꎬ即求解压力耦合方程组的半隐式方法)算法

对压力与速度进行耦合ꎻ对压力离散的数值方法通常

采用 Ｓｔａｎｄａｒｄ 算法ꎻ对各个控制方程(连续方程、动量

方程、 能量方程、 辐射传递方程及组分输运方程)通常

采用二阶迎风或二阶逆风差分格式进行离散化求解ꎬ

图 ３　 某 ＣＶＤ 法制备 ＳｉＣ 过程的模拟计算残差曲线图[４]

Ｆｉｇ. ３　 Ｔｈｅ ｒｅｓｉｄｕａｌ ｃｕｒｖｅ ｐｌｏｔ ｉｎ ａ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｆｏｒ ｔｈｅ ｐｒｏｃｅｓｓ
ｏｆ ＳｉＣ ｄｅｐｏｓｉｔｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ＣＶＤ ｍｅｔｈｏｄ[４]

最终得到数值模拟结果[９ꎬ１９]ꎮ 图 ４~图 ６ 列举了研究者

们对于 ＣＦＤ 数值模拟结果通常关注粒子的运动轨迹和

速度、温度、压力、浓度以及沉积速率等参数随时间变

化的云图ꎬ也称为等值线图ꎮ

图 ４　 某 ＣＶＤ 旋转圆盘反应器不同转速下反应物粒子运动轨迹图[３２]

Ｆｉｇ. ４　 Ｔｈｅ ｐａｔｈｌｉｎｅ ｐｒｏｆｉｌｅｓ ｏｆ ｒｅａｃｔａｎｔ ｐａｒｔｉｃｌｅｓ ｉｎ ａ ｒｏｔａｔｉｎｇ ｄｉｓｋ ＣＶＤ ｒｅａｃｔｏｒ ｗｈｉｃｈ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｐｅｅｄ[３２]

　 　 注: 图中出现的反应物粒子运动轨迹也可以称为流体粒子流动路径ꎬ指的是各个流体粒子遵循的轨迹ꎬ可以理解为“记录”了流

体在一定时间内的流动路径[３３] ꎮ

图 ５　 某制备铝化物涂层 ＣＶＤ 反应器内流体速度、温度、静压力分布等值线图[３４]

Ｆｉｇ. ５　 Ｔｈｅ ｃｏｎｔｏｕｒ ｐｌｏｔｓ ｏｆ ｆｌｕｉｄ ｖｅｌｏｃｉｔｙꎬｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅꎬａｎｄ ｓｔａｔｉｃ ｐｒｅｓｓｕｒｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｉｎ ａ ｒｅａｃｔｏｒ ｆｏｒ
ａｌｕｍｉｎｉｄｅ ｃｏａｔｉｎｇ ｄｅｐｏｓｉｔｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ＣＶＤ ｍｅｔｈｏｄ[３４]
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图 ６　 某 ＣＶＤ 法合成熔融 ＳｉＯ２过程主要组分质量分数分布等值线图[２１]

Ｆｉｇ. ６　 Ｔｈｅ ｃｏｎｔｏｕｒ ｐｌｏｔｓ ｏｆ ｔｈｅ ｍａｉｎ ｒｅａｃｔａｎｔｓ ｍａｓｓ ｆｒａｃｔｉｏｎ ｉｎ ｔｈｅ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｔｈｅ ｆｕｓｅｄ ｓｉｌｉｃａ ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ ｂｙ ｔｈｅ ＣＶＤ ｍｅｔｈｏｄ[２１]

３　 计算流体力学仿真在 ＣＶＤ 中的应用

ＣＶＤ 技术作为比较先进且成熟高效的材料制备方

法ꎬ国内外已有相当数量的研究者们在进行化学气相沉

积实验研究中引入计算流体力学方法进行仿真计算ꎬ本
节将综述 ＣＦＤ 在 ＣＶＤ 材料制备领域中的相关应用ꎮ

３.１　 应用于建立 ＣＶＤ 反应的研究模型

虽然化学气相沉积技术大多是前驱体在基体上发

生沉积反应ꎬ但不同类型材料的 ＣＶＤ 原理不同ꎬ有些

学者对其相关领域的 ＣＶＤ 反应机理做出研究ꎬ提出相

应的模型、算法或程序ꎬ并将结果应用于生产实践ꎮ
Ｒａｍｏｓ 等[１４]利用 ＣＦＤ 仿真结果对 ＣＶＤ 生产多晶硅的

沉积反应机理做出研究ꎬ分别提出了改良西门子法与

硅烷流化床法这 ２ 种 ＣＶＤ 法生产多晶硅的传热模型ꎻ
Ｌｉｕ 等[３５]基于计算流体力学框架ꎬ搭建了由欧拉 ￣颗粒

模型和粒子数平衡模型的耦合数值程序ꎬ用于模拟 ＣＶＤ
流化床反应器中的硅烷生产多晶硅的生长过程以及分析

硅烷热解动力学模型对气态物质和多晶硅生长的适用

性ꎻＬｉｕ 等[３６]基于计算流体力学框架以及 Ｃ２Ｈ２热解反应

沉积 ＳｉＣ 的机理ꎬ建立了一个计算流体力学 ￣离散元 ￣化
学气相沉积多物理场模型ꎬ该模型可以用于研究 Ｃ２Ｈ２热

解颗粒包覆过程以及 ＣＶＤ 反应器内流化床层温度与前

驱体流入速度对沉积速率和包覆效率的影响ꎮ

３.２　 应用于 ＣＶＤ 反应器结构改进

ＣＶＤ 产物的沉积质量由 ２ 个关键因素决定ꎬ分别

是反应器的结构以及 ＣＶＤ 的相关工艺参数ꎮ 一些学

者侧重于使用 ＣＦＤ 仿真计算来对 ＣＶＤ 反应器进行结

构改进ꎬ从而达到提升沉积质量的目的ꎮ 例如ꎬＨｕａｎｇ
等[２７]使用 ＣＦＤ 仿真结果提出了 １ 种将多个多晶硅

ＣＶＤ 反应器串联连接的阳极工艺ꎬ从而有效降低改良

西门 子 法 制 备 多 晶 硅 的 生 产 成 本ꎻ Ｌｉｎ 等[３７] 以

Ｇａ(ＣＨ３) ３和 ＡｓＨ３为原料制备 ＧａＡｓ 为例ꎬ采用 ＣＦＤ 数

值模拟方法考察了垂直旋转 ＣＶＤ 反应器中嵌入多孔

介质对沉积速率的影响ꎻ相颖杰[２４]基于 ＣＦＤ 数值模拟

方法ꎬ对制备 ６.５％Ｓｉ 硅钢 ＣＶＤ 反应器喷嘴进行了结构

优化ꎬ并提出了一种缝式喷嘴ꎮ

３.３　 应用于 ＣＶＤ 试验的工艺优化

一些研究者们则考虑利用计算流体力学来对反应

器内相关物理量场的变化做出计算ꎬ结果用于 ＣＶＤ 工

艺的优化ꎬ从而提升沉积质量ꎮ Ｍｏｒａｖｅｊｉａ 等[１２] 采用

ＣＦＤ 方法研究了 ＣＶＤ 反应器内部的流体动力学与传

热ꎬ分析了温度、气体流速以及前驱体气相组成对多壁

碳纳米管催化生长的影响ꎬ从而找到了前驱体的最佳

流速范围ꎬ对 ＣＶＤ 反应器的实验工艺进行了优化ꎻ
Ｓａｎｃｈｅｚ 等[３０]对反应前驱体的稳态层流与传热耦合问

题进行了 ＣＦＤ 数值求解ꎬ将结果用于预测碳纳米管在

ＣＶＤ 反应器中的沉积速率随工艺参数变化而改变的范

围以及整体工艺参数的优化ꎻＭｉｓｈｒａ 等[３８] 为研究自然

对流对传热和苯分解产生放热的影响ꎬ采用 ＣＦＤ 计算

方法模拟了反应器内部的温度场、速度场以及浓度分

布ꎬ模拟结果用于优化 ＣＶＤ 工艺ꎬ从而实现了碳纳米

纤维在 ＣＶＤ 反应器中的均匀生长ꎮ

４　 结　 语

ＣＶＤ 作为一种较为新颖的材料制备方法ꎬ计算流

体力学在其中的应用远不止上述所总结的几类ꎬ本文

仅综述了较为常见的应用类型ꎬ但计算流体力学方法

的本质是利用 ＣＦＤ 软件针对具体研究对象及其实验参

数推导出的若干控制方程进行离散化求解ꎬ从而得到

仿真结果ꎮ 因此本文根据以往的研究者们所进行的模

拟实验而总结出的 ＣＦＤ 使用方法可以推广至整个化学

气相沉积领域ꎬ从而对后续相关研究者提供理论指导

与支持ꎮ
此外ꎬ大多数研究者在运用 ＣＦＤ 方法研究 ＣＶＤ 沉
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积过程时ꎬ通常仅探究单一变量对沉积产物的影响ꎮ
但实际的 ＣＶＤ 沉积过程受多因素、多变量之间相互作

用的影响ꎬ因此后续相关研究者在进行仿真计算过程

中应设计正交实验ꎬ用来研究影响沉积结果的多种变

量之间的耦合ꎬ同时还应建立随时间变化的函数ꎬ以监

测整个 ＣＶＤ 沉积过程中各物理量的场的变化ꎮ
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