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摘  要：直拉单晶硅是当前集成电路制造的主流衬底材料。在直拉单晶硅生长过程中，石英坩埚的溶解会引入氧杂质，而

单晶硅中的氧浓度直接影响衬底的电阻率、机械强度、金属吸杂能力和载流子寿命，因此，深入研究掌握直拉单晶硅氧输

运的物理机制并实现晶体氧浓度的精确控制至关重要。本文首先介绍了直拉单晶硅生长的氧输运物理机制，并从坩埚溶解

控制、熔体流动控制和自由液面挥发控制 3 个方面综述了氧浓度控制技术的研究进展，最后展望了氧控制技术的未来研究

方向。 
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单晶硅材料是集成电路产业最主要的衬底材

料，其质量直接影响器件性能和工艺良率。在主

流制备工艺中，直拉法(CZ)凭借其大尺寸单晶硅

生长优势，制成的硅片占据了全球硅片产量的

90%以上。然而，由于直拉法工艺中使用石英坩

埚盛放硅熔体，石英坩埚(SiO2)在持续高温下溶

解，不可避免地向硅熔体引入氧杂质，最终氧杂

质随硅熔体结晶进入晶体。 
这种引入的氧杂质，在单晶硅材料中表现出多

种特性，对衬底性能产生重要影响。氧在硅中通常

以间隙氧原子、氧沉淀和热施主 3 种形式存在。间

隙氧原子[1]和氧沉淀可以有效阻碍位错的滑移和增

殖，增强衬底的机械强度[2–3]，此外，氧沉淀周围还

会形成应力场，可以吸收金属杂质[4]，热施主则会

导致晶体电阻率发生变化[5–6]。这对不同的器件产生

的影响不同，对于太阳能电池，较高密度的氧沉淀

和热施主导致的少子寿命下降和电阻率失真会降低

太阳能电池的光电转换效率，因此，通常需要控制

在 7×1017 atoms·cm–3 以内[7]。对于半导体级单晶硅，

不同类型的衬底对氧的要求也不尽相同。如逻辑器

件使用的衬底通常为外延片，其器件区域仅位于外

延层中，这要求衬底具有一定密度的氧沉淀，用于

吸收器件加工过程中的金属杂质，同时还要避免氧

沉淀过量而引起晶圆翘曲，导致光刻误差。而功率

器件如绝缘栅双极型晶体管(IGBT)是垂直型器件，

该器件使用整个衬底作为耐压区，耐压区的氧沉淀

会导致器件漏电流增加[8]，而热施主导致的电阻率

下降则会导致器件击穿电压降低，因此这要求衬底

具有极低的氧浓度以降低热施主和氧沉淀浓度，通

常要求氧浓度低于 2.5×1017 atoms·cm–3[9]。存储器件

如 3D-NAND 闪存采用数百层堆叠工艺，要求衬底

具有极佳的机械强度以平衡堆叠工艺产生的内应力[10]，

这也要求氧沉淀密度的精确控制。为保障器件性能

和工艺良率，直拉单晶硅生长过程中氧浓度的精确

控制至关重要。 
本文首先介绍了直拉单晶硅生长中的氧输运物

理机制，随后从坩埚溶解控制、熔体流动控制和自

由液面挥发控制 3 个方向综述了直拉单晶硅中氧浓

度控制技术的研究进展，最后展望了未来氧浓度控

制技术的发展方向。 
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1  直拉单晶硅氧输运物理机制 
目前，关于直拉单晶硅氧输运物理机制已基本

达成共识，如图 1 所示。由图 1 可见，直拉单晶硅

中的氧来源于高温下溶解的石英坩埚，在硅熔体中

通过熔体流动和扩散输运。输运至熔体自由液面的

氧原子会与硅原子结合形成 SiO 气体挥发后随氩气

流排出炉体，而输运至结晶界面的氧原子则会随硅

熔体凝固进入晶体。 

 
图 1  直拉单晶硅氧输运物理机制示意图 

Fig. 1  Schematic diagram of oxygen transport in Czochralski 
silicon crystal growth 

1.1  石英坩埚的溶解 
石英坩埚由高纯石英砂(二氧化硅)烧结而成，

其在高温下与硅熔体接触时会缓慢溶解，化学反应

方程式如式(1)所示。Ekhult 等[11]、Hirata 等[12]和

Huang 等[13]通过实验分别测量了二氧化硅和硅熔体

体系中氧在硅熔体中的溶解度，对比结果如图 2 所

示。其中，Hirata 等[12]的结果表明，氧溶解度随硅

熔体温度升高迅速增大。Ekhult 等和 Huang 等的结

果则表明[11,13]，氧溶解度随硅熔体温度变化不显著，

这是实验测量时，系统冷却速度快慢导致系统偏离

平衡态导致的。Huang 等 [13]的实验冷却速率在

20 ℃·s–1 ，而 Hirata 等 [12] 的实验冷却速率在

2~7 ℃·s–1，更高的冷却速率可以降低在冷却过程中

氧原子的扩散距离，使冷却后的系统中氧浓度更接

近高温时的平衡状态。 

2SiO Si(l) 2( l) )s O(⇔ +                   (1) 
在通过数值模拟方法研究氧输运过程中，通常认

为坩埚–熔体界面氧浓度和温度满足 Arrhnius 关系。

目前，较为常用的边界条件为方程(2)和方程(3)，分

别根据 Hirata 等[12]和 Huang 等[13]的实验结果分别拟

合获得。 
3 23 4

s (atoms cm ex) 4 10 [ 2 10 / K)]p (C T⋅ = × − ×  
(2) 

3 3
s ( ) 1.33 exp[ 3.2 10 / (K)]atoms cmC T−⋅ = × − ×  

(3) 

 
图 2  硅熔体中氧溶解度与温度的关系对比[13] 

Fig. 2  A comparison of the dependence of oxygen solubility 
on temperature of silicon melt[13] 

1.2  硅熔体中氧的输运 
溶解在硅熔体中的氧原子在硅熔体中通过分子

扩散和熔体对流输运，可用对流扩散方程描述，如

方程(4)所示。根据斯托克斯–爱因斯坦关系，氧的

分子扩散系数取决于熔体温度和黏度，通常在

10–5~10–4 cm2·s–1 量级[14]，由方程(4)等式右边的扩散

项描述。氧的对流输运则由等式左边第 2 项对流项

描述，等式左边第 1 项为瞬态项。随着晶体逐渐向

大尺寸发展，熔体体积随之增大，熔体流动状态从

层流逐渐转变为湍流，具有强烈的瞬态特性，使氧

的输运进一步复杂化。工业上通常采用雷诺时间平

均方法来求解湍流，其中，湍流效应通过向有效扩

散系数 Deff 中引入湍流扩散系数 Dt 来计算，Deff 的

计算公式如式(5)所示，其中，Dm为分子扩散系数。 

O O eff O( ) ( )C C D C
t
ρ ρ∂

+∇ ⋅ = ∇ ⋅ ∇
∂

U       (4) 

eff m tD D D+=                          (5) 

1.3  硅熔体自由液面氧的挥发 
通过硅熔体输运至熔体自由液面的氧原子会以

SiO 的形式挥发，其化学反应方程式如式(6)所示。

Togawa 等[15]测量出硅熔体自由液面的氧浓度约为

1015~1016 atoms·cm–3。进一步，Smirnov 等[16]通过化

学反应平衡推导出了硅熔体自由液面氧浓度和一氧
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化硅气体浓度关系，该关系可以考虑氩气压强对

SiO 挥发速率的影响[见式(7)]。 
Si(l) O(l) Si g)O(⇔+                    (6) 

O SiO Ar expC a C P b T c⋅= ⋅ （ / + ）            (7) 

式中：PAr为氩气压强；a、b 和 c 为常数。 
1.4  结晶界面氧的分凝 

从熔体中输运至结晶界面的氧原子会随着硅

熔体凝固进入晶体，由于氧在硅熔体和硅晶体中的

溶解度差异，在结晶界面处会产生分凝现象。可以

用式(8)来描述，式中：Cs和 Cl分别为氧在晶体和熔

体中的溶解度。目前，有大量关于氧分凝系数的实验

测量报导，但其结果存在较大偏差(0.25~1.48)[17–19]。

这是因为硅熔体中的氧浓度是动态变化的，与坩埚

的溶解和氧在自由液面的挥发相关，其分凝系数不

能简单通过测量晶体在生长轴方向的氧浓度变化

来确定。文献[18]通过将晶体直径增加到坩埚内径

相当的尺寸，消除了自由液面氧挥发的影响，结果

表明，氧的分凝系数约为 1。近年来的一些研究，

也通常采用氧分凝系数为 1 的假设[20–22]。 
s

0
l

Ck
C

=                               (8) 

在直拉单晶硅生长过程中，氧的输运主要涉及

3 个关键相界面(熔体–坩埚固液界面、熔体自由表

面的气液界面、晶体和熔体的液固界面)以及熔体内

复杂的流体动力学行为。其中：熔体–坩埚界面主导

着作为氧源项的坩埚溶解过程，熔体自由表面主导

着作为氧汇项的表面挥发过程，而结晶界面则决定

了氧进入晶体的分凝效应。与此同时，熔体内复杂

的流体动力学行为直接影响着氧的对流与扩散输

运，正是这种高度非线性的输运现象和熔体流动，

使得氧浓度的精确控制始终是直拉单晶硅生长过程

中的核心科学难题。 

2  直拉单晶硅氧浓度控制技术研究进展 
直拉单晶硅中氧的输运受坩埚高温溶解、熔体

流动输运、自由液面挥发和结晶界面分凝影响，其

中，分凝效应主要取决于氧在硅熔体和晶体中的溶

解度差异，通常难以控制。因此，直拉单晶硅氧浓

度控制技术研究主要集中在坩埚溶解控制、熔体流

动控制和自由液面挥发控制 3 个方面。 
2.1  坩埚溶解控制 

由于坩埚溶解速率和氧在硅熔体中的溶解度

受温度影响，常规方法通常通过改进热场设计来降

低坩埚温度，从而降低坩埚溶解速率。热场设计优

化通常可以通过优化加热器、隔热层和热屏结构来

实现。 
Zhou 等[23]、商润龙等[24]和 Liu 等[25]使用了一

种双加热器结构(见图 3a)，通过合理分配加热功

率可以有效避免坩埚局部高温。数值模拟研究表

明，该加热器系统相对于传统单加热器系统可将

坩埚温度从 1730 K 降低至 1712 K (见图 3c 和图

3d)，使晶体氧浓度下降约 3×1017 atoms·cm–3。Sim
等[26]和 Teng 等[27]的研究表明，加热器上沿与熔

体自由液面距离越大，坩埚温度越低，晶体氧浓

度越低。Zhao 等[28]和 Dezfoli[29]发现加热器开槽设

计也会显著改变加热器功率，进而影响坩埚温度。 
李建铖 等[30–31]、王新强等[32]和 Xiao 等[33]通过

在加热器底部添加隔热环，从而减少加热器向坩埚

底部的热辐射，降低坩埚底部温度，减少坩埚溶解。

Nguyen 等[34]通过增加加热器上方测保温层，使得加

热器温度降低，进而降低了晶体氧浓度。坩埚温度

分布还可以通过改变坩埚与加热器的相对位置来调

整，如图 4 所示。 
Zhang 等[35]研究 3 种不同的热屏结构，发现复

合热屏结构可以有效阻碍熔体自由液面和加热器对

晶体表面的辐射热输运，提高晶体冷却速率。在相

同晶体生长速率下，可降低加热器功率约 40%，从

而减少坩埚的溶解。Nguyen 等[36]发现坩埚温度分布

还会受到坩埚形状的显著影响，由于石英坩埚受热

会软化，异形坩埚的可靠性和热场适配问题还需要

进一步研究和解决。 
由于单晶生长炉的高温封闭环境导致难以直

接测量坩埚内壁温度，上述研究均基于数值模拟

开展，缺乏实验测量的坩埚温度数据支撑。且根

据图 2 的实验测量结果，除 Hirata 等[12]的数据外，

Huang 等[13]和 Ekhult 等[11]的数据均未体现出氧溶

解度和坩埚温度的明显依赖关系。Liu 等[37]的研

究表明，晶体氧浓度与坩埚温度相关性弱，而主

要受熔体流速影响，坩埚温度变化对晶体氧浓度

的影响，其背后机制是熔体对流形态的变化，而

非坩埚溶解速率的变化。因此，通过改变坩埚温

度分布来控制晶体氧浓度这一方法的物理机制还

有待进一步探究。 
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图 3  (a)双加热器系统结构示意图；(b)双加热器系统与传统单加热器系统晶体氧浓度对比；(c)传统单加热器系统熔体温度分

布与流动形态；(d)双加热器系统熔体温度分布与流动形态[23] 
Fig. 3  (a) Schematic diagram of dual heater system; (b) Comparison of crystal oxygen concentration between dual heater system and 

traditional single heater system; (c) Melt temperature distribution and flow structure of dual heat system; (d) Melt 
temperature distribution and flow structure of traditional single heat system[23] 

 
图 4  (a)加热器上沿与熔体自由液面距离(Melt level)示意图；(b)晶体氧浓度与 Melt level 的关系[33] 

Fig. 4  (a) Schematic diagram of the distance between upper edge of the heater and free liquid surface of melt (Melt level); (b) 
Crystal oxygen concentration as a function of Melt level[26] 

另一种减少氧溶解的方法是改变坩埚材质，如

在石英坩埚内壁增加涂层或将坩埚替换为不含氧的

材质。光伏行业较早开始使用钡离子溶液在坩埚内

表面形成致密的碳酸钡层，减少坩埚气泡进入熔体，

提高成晶率[38]，但对氧浓度的影响有限。Schwanke
等发现，石英坩埚表面增加150~350 μm厚度的Si3N4

涂层可以有效抑制坩埚溶解，降低晶体氧浓度[39]。

Sturm 等[40]则使用石墨坩埚替代石英坩埚并增加

Si3N4 涂层，生长出的单晶硅氧浓度低于检测限

1016 atoms·cm–3。但石墨坩埚的使用使晶体碳含量

高达 5×1017 atoms·cm–3 (见图 5)，比常规值高了 3 个

数量级，过高的碳杂质会影响氧沉淀密度，导致
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载流子寿命降低[41–42]。此外，Si3N4 涂层还引入了

3×1015 atoms·cm–3 的氮掺杂(见图 5)，这会显著影响

单晶硅中的原生缺陷和外延缺陷[43–45]。目前，在半

导体级单晶硅生长过程中，新坩埚和涂层技术仍未

被广泛使用，其带来的潜在影响和可能性还有待产

业界进一步评估和验证。 

 
图 5  不同坩埚和涂层材料下单晶硅的碳和氮浓度[40] 

Fig. 5  Nitrogen and carbon concentrations in silicon ingots in 
different crucible and coating materials[40] 

2.2  熔体流动控制 
直拉单晶硅中的熔体流动状态由多种驱动力共

同作用决定(见图 6)。熔体的自然对流主要源于 2 种

驱动力：一是熔体内部温度分布不均产生的热浮力；

二是熔体自由液面表面张力差异引发的马兰戈尼应

力。随着坩埚直径增大，熔体自然对流通常表现出

复杂的流动不稳定性，为抑制这种不稳定性并提升

晶体径向均匀性，常采用晶体和坩埚旋转的技术手

段，这种旋转会在熔体内部产生周向剪切力，既驱

动强制对流稳定流场，又显著影响氧等杂质的输运

过程。 

 
图 6  熔体流动驱动机制[46] 

Fig. 6  Driven mechanism of melt flow[46] 

然而，为满足大尺寸晶体生长的需求，坩埚尺

寸和熔体体积不断增加，熔体流动不稳定性也随之

显著增强。此时，仅依靠调整晶体和坩埚转速已难

以有效抑制不稳定性。因此，引入外加磁场成为必

要手段。当导电的硅熔体在外加磁场中运动时，将

产生感应电流及与其耦合的洛伦兹力，从而能有效

抑制熔体的不稳定流动。 
此外，熔体的深宽比也是影响熔体流的重要参

数[47–48]，但深宽比通常由投料量决定，并随晶体生

长过程而变化，难以人为精确控制。综合考虑以上

因素，在直拉单晶硅工艺中，对熔体流动进行有效

控制，主要侧重于精准调控晶体与坩埚的旋转速度

以及外加磁场的参数。 
2.2.1  晶体、坩埚转速控制    针对晶体转速这一

控制参数，在无外加磁场时，Hoshi 等[49]和 Nguyen
等[50]发现，随着晶体转速增大，晶体下方泰勒涡增

强，晶体氧浓度上升。在横向磁场下，Hoshi 等[49]、

Zhang 等[51]和 Liu 等[37]的结果表明，晶体转速的增

加会使晶体下方强迫对流涡增强，从而抑制了熔体

自由液面贫氧熔体向结晶界面的输运，导致晶体氧

浓度上升。而在勾型磁场下，晶体氧浓度随晶体转

速先降低后升高，即存在使晶体氧浓度最低值的最

佳转速[52]。 
针对坩埚转速这一参数，在无外加磁场时，

Hoshi 等[49]研究表明，晶体氧浓度随着坩埚转速上

升而显著上升，这是由于坩埚旋转使氧浓度边界层

变薄，增强了氧向熔体的输运。而在勾型磁场下，

随着坩埚转速的增加，熔体中由于剪切应力产生的

对流增强，抑制了氧的径向传输，晶体氧浓度逐渐

下降。随着坩埚转速的进一步提升，熔体中开始出

现次级涡，从而增强了氧的输运，晶体氧浓度开始

上升[53]。在横向磁场下，Hoshi 等[49]和 Chen 等[54–55]

研究表明，随着坩埚转速的增大，熔体圆周方向流

速显著增强，但径向和轴向流速显著减弱，自由液

面贫氧熔体难以进入结晶界面导致晶体氧浓度显著

上升。 
此外，晶体和坩埚同向和反向旋转对氧输运也

有显著影响。无磁场时以及横向磁场下，同向旋

转生长的晶体氧浓度比反向旋转时更低[37,52,56]。

而在勾型磁场下则相反，反向旋转生长的晶体氧

浓度更低[52]。 
上述研究表明，晶体和坩埚转速作为核心参数，

对晶体氧浓度具有决定性影响，但这种影响大小依

赖于熔体流动形态，缺乏普适规律。 
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图 7  晶体氧浓度随晶体转速变化趋势[37] 

Fig. 7  Trend of crystal oxygen concentration changing with 
crystal rotation[37] 

2.2.2  磁场参数控制    直拉单晶硅生长技术最初

使用过轴向磁场、横向磁场和勾型磁场 3 种磁场(图
8)，其中轴向磁场由于抑制了径向方向的熔体流动，

导致晶体径向均匀性差和坩埚局部高温，后被逐渐

弃用。目前，工业上常用的磁场主要是横向磁场和

勾型磁场。横向磁场可以提供高达 0.5 T 的磁场强

度，湍流抑制作用强，熔体流动较为稳定，且结晶

界面处温度梯度较为平坦，更容易控制晶体缺陷。

勾型磁场能达到的磁场强度则较低，通常在 0.1 T
左右，熔体脉动效应较为明显，但能提供更好的径

向均匀性。 
横向磁场通常由 2 个竖直放置的线圈通电产

生，其主要控制参数有磁场强度和磁场位置。研究

表明，随磁场强度升高，晶体氧浓度降低[51,58]，但

由于横向磁场会导致熔体流动呈非轴对称，因此，

晶体的氧径向均匀性通常较差[37]。近年来，磁场空

间分布不均匀性开始收到关注，由于超导线圈无法

产生绝对均匀的横向磁场，磁场中心位置的变化会

影响晶体和熔体中的磁场分布(见图 9)。Zou 等[59]

和 Lou 等[60]通过数值模拟和实验发现，当磁场中心

位置位于熔体自由液面下面 75~100 mm的位置区间

时，坩埚温度显著降低，晶体的氧浓度下降至最低。 

 
图 8  轴向、横向和勾型静态磁场示意图[57] 

Fig. 8  Schematic diagram of vertical, transverse and cusp magnetic field[57] 

 
图 9  不同磁场位置(MGP)时晶体和熔体中的磁场强度分布[60] 

Fig. 9  Distribution of magnetic field strength at various magnet positions (MGP)[60] 

勾型磁场通常由 2 个水平放置嵌套在炉体外部

的线圈产生，在 2 个线圈中心处会产生零高斯面，

其控制参数包括磁场强度、零高斯面位置、线圈电

流比等。勾型磁场的优势是在靠近坩埚壁面处可以

提供较高的磁场强度，从而抑制高氧熔体向晶体输

运；而在晶体区域，磁场强度几乎为零，对熔体的

抑制作用较弱，因此，晶体的径向均匀性较好。目

前，关于勾型磁场的研究较为充分。与横向磁场类
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似，勾型磁场强度越高，对熔体流动抑制作用越强，

晶体氧浓度越低[61–62]。针对零高斯面位置的研究结

论一致性较差，Cen 等[63]的结果表明，零高斯面位

置越低，晶体氧浓度最低。Chen 等[53]和 Liu 等[62]

的结果则没有体现出明显的趋势。Kakimoto 等[64]

和 Vegad 等[65]的结果则在零高斯面位于熔体自由

液面上方时，获得氧浓度最低值，这种结论的不

一致性来自设备和工况不同导致的熔体对流状态

差异。线圈电流比这一控制参数指的是勾型线圈

上下线圈的电流比值，这会影响勾型磁场的空间

分布。如图11所示，随着电流比增大，勾型磁场的

水平分量逐渐弱，轴向分量逐渐增强，且磁场强

度整体有所增强，从而有效抑制熔体流动，降低

晶体氧浓度[61,66]。 

 
图 10  不同勾型磁场强度下晶体氧浓度轴向分布[61] 

Fig. 10  Axial distribution of crystal oxygen concentrations 
with various cusp magnetic field intensity[61] 

 
图 11  线圈电流比对熔体磁场强度分布的影响[66] 

Fig. 11  Effect of coil current ratio on distribution of cusp 
magnetic field in melt[66] 

Ren 等[67]开发了一种新型四极磁场，其磁场分

布如图 12 所示。由图 12 可见，主要磁场分量为横

向，且呈中心弱边缘强的特征，有望在横向磁场基

础上改善晶体氧的径向均匀度。 

 
图 12  四极磁场分布俯视图[67] 

Fig. 12  Top view of quadrupole magnetic field distribution[67] 

上述研究表明，熔体流动受晶体和坩埚旋转速

度、磁场分布和熔体深宽比等多种因素综合影响。

在熔体不同流动状态下，氧输运随控制参数变化规

律也明显不同。传统控制变量法及正交实验极其耗

时且成本高昂，难以满足工业需求，亟须开发高效

率、低成本的熔体流动控制方法。 
2.3  熔体自由液面挥发控制 

在生长重掺杂磷、砷和锑单晶硅时，重掺杂剂

会与氧结合形成易挥发物，从而增强氧在自由液面的

挥发，导致晶体氧浓度随掺杂剂浓度升高而下降[68]。

在生长轻掺杂单晶硅时，氧的挥发速率则主要受外

部氩气气压和流速的影响。理论上讲，氩气气压越

低，外部气体分子越稀薄，更有利于 SiO 挥发反应

的进行。而氩气流速越高，挥发的 SiO 可以跟随氩

气越快排出炉体，从而提高 SiO 的挥发速率。如   
图 13 所示，Izunome 等、Teng 等和张文永等的结果

表明，氩气压强越低，晶体氧浓度越低 [69–71]。    
Sim 等[26]、Chen 等[53]和张文永 等[71]的结果表明，

氩气流速越大，氧浓度越低，这与理论相符。Teng
等[72]通过缩小热屏和坩埚之间的距离(相当于降低

氩气流域面积)来增强氩气流速，从而降低晶体氧浓

度。Zhang 等[35]、芮阳等[73]和王新强等[74]则通过优

化热屏结构，抑制了自由液面上方氩气的回流，从

而减少 SiO 气体积累，降低了晶体氧浓度。热屏结

构优化技术通常应用于光伏级单晶硅生长以降低晶

体氧浓度，延长少子寿命。而在半导体级单晶硅

生长过程中，除少子寿命外，对晶体微缺陷的控

制通常具有更高的优先级，这要求严格调控晶体

生长速度(v)与温度梯度(G)的比值(即 v/G 值)，以

生长出近完美单晶[75]。由于热屏结构的更改会显

著影响晶体温度梯度[76–77]，进而改变晶体缺陷，

因此，在半导体级单晶硅生长中，很少采用更改热

屏结构的方法来降低氧浓度。 
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(a)                                                 (b) 

图 13  (a)不同氩气气压下凝固熔体中氧浓度分布[69]；(b)不同氩气流量下晶体氧浓度分布[53] 
Fig. 13  (a) Oxygen concentration profiles for the solidified melts under different argon pressure[69]; (b) Distribution of crystal 

oxygen concentration under different argon flow rates[53] 

Machida 等[78]实验发现，在无磁场的情况下，

晶体氧浓度随氩气压强降低而升高，随氩气流速升

高而升高，这与传统的分压理论不符。而在横向磁

场下，晶体氧浓度随氩气流速升高而降低[79]，自由

液面的氧挥发过程并非仅由气体压强和流速控制，

还受熔体流动的影响。而在熔体自由液面，熔体流

动主要由温差导致的表面张力差异和氩气流动剪切

力驱动[80–81]，其对氧输运的影响还有待进一步研究。 

3  结论与展望 
直拉单晶硅中的氧杂质是影响太阳能电池转化

效率和半导体器件性能的关键因素，其浓度的精确

控制仍是该生长技术的核心科学问题。本文从坩埚–
熔体界面、熔体自由液面、晶体–熔体界面和熔体流

动输运 4 个方面系统阐述了直拉单晶硅生长系统中

氧输运的物理机制，并综述了氧浓度控制技术的研

究进展： 
1) 坩埚溶解控制：通过热场优化降低坩埚温

度，或采用坩埚涂层技术改变材料特性以抑制坩埚

溶解，从而减少熔体中氧的来源，降低晶体氧浓度。 
2) 熔体流动输运控制：通过调节晶体和坩埚

转速、磁场参数等控制熔体流动状态，进而优化氧

在熔体中的对流输运过程，实现对晶体氧浓度的

控制。 
3) 熔体自由液面挥发控制：通过控制外部气氛

的流量和压强，影响氧在熔体自由液面的挥发速率，

进而控制晶体的氧浓度。 
尽管上述技术在氧控制方面取得显著进展，但

若干关键科学问题尚未完全解决，仍需进一步探索： 

1) 氧溶解度与温度关系：硅熔体中氧溶解度随

温度变化的规律尚未完全明确，降低坩埚温度减少

氧溶解的内在物理机制仍需进一步研究。 
2) 磁场分布与熔体流动的关联机制：磁场线圈

的几何形状决定了磁场的空间分布，其对熔体流动

模式及氧输运规律的显著影响有待更细致的研究。 
3) 自由液面复杂作用机制：熔体自由液面的马

兰戈尼应力已受到了广泛关注，但气体流动所产生

的剪切应力对挥发过程的影响仍需深入探究。 
直拉单晶硅生长系统具有多变量、强耦合的特

征，传统控制变量法和正交实验面临时间和经济成

本高昂的挑战，难以适应工业技术的快速迭代需求，

也难以实现多变量系统的最优调控。近年来，人工

智能与机器学习的兴起正在改变这一传统研究范

式。已有研究开始探索基于数据驱动的方法来优化

氧浓度控制技术[82–84]。未来，工业级人工智能大模

型在复杂系统建模与优化方面的强大能力，有望为

氧浓度的精准预测与智能控制提供新路径，最终实

现多变量系统的协同优化与高效调控。 
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Abstract 

Czochralski (CZ) monocrystalline silicon is a dominant substrate material for integrated circuit manufacturing, accounting for 
over 90% of global silicon wafer production. During CZ silicon growth, oxygen impurities dissolve from quartz crucibles (SiO2) into 
silicon melt at sustained high temperatures, ultimately incorporating into the crystal lattice. Oxygen in silicon affects essential 
substrate properties, including resistivity, mechanical strength, metal gettering capability, and carrier lifetime. Different applications 
impose divergent oxygen specifications. For instance, solar cells require concentrations of <7×1017 atoms·cm–3 to minimize minority 
carrier lifetime degradation. Insulate Gate Bipolar Transistor (IGBT) power devices demand ultra-low oxygen (i.e., <2.5×1017 atoms·cm–3) 
to suppress leakage current and breakdown voltage fluctuations. Furthermore, 3D-NAND flash memory necessitates a precise oxygen 
precipitate control to balance thermo-mechanical stress in multi-layer architectures. It is thus paramount for device performance and 
manufacturing yield to understand oxygen transport physics and achieve precise concentration control. 

Oxygen transport in Cz silicon growth involves four primary mechanisms, i.e., 1) Crucible Dissolution: Oxygen dissolves from 
the quartz crucible wall into the silicon melt via the reaction (SiO2(s) Si(l)+2O(l)). The temperature dependence of oxygen 
solubility remains a subject of debate, 2) Melt Transport: Dissolved oxygen moves through the melt via convection and diffusion 
(governed by convection-diffusion equations), heavily influenced by melt flow dynamics, 3) Free Surface Volatilization: Oxygen 
evaporates at the melt surface as SiO gas (Si(l)+O(l)  SiO(g)), affected by argon ambient pressure and flow rate, and            
4) Crystallization Segregation: The amount of oxygen that incorporates into crystal at the solid–liquid interface is affected by the 
solubility difference of oxygen between the silicon melt and the crystal. The complex, highly nonlinear interplay between these 
mechanisms presents a core scientific challenge. As segregation effects are dominated by the intrinsic characteristics of oxygen and 
silicon atoms and are difficult to control, the related research advancements involve. 

1) Crucible Dissolution Control: Conventional approaches focus on thermal field optimization. Implementing dual-heater 
systems improves power distribution, compared to single heaters, effectively lowering localized crucible temperatures and 
subsequently reducing crystal oxygen content. Alternative strategies involve material modifications, such as applying Si3N4 coatings 
to quartz crucibles or using graphite crucibles with similar coatings, which can significantly suppress oxygen dissolution. However, 
these material substitutions introduce substantial trade-offs, including elevated carbon contamination (i.e., >5×1017 atoms·cm–3) and 
nitrogen doping (i.e., >3×1015 atoms·cm–3), requiring a further evaluation. 

2) Melt Flow Control: Melt convection plays a pivotal role in oxygen transport. Precise manipulation of crystal and crucible 
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rotation rates and directions impacts flow patterns and oxygen distribution, though identifying optimal settings becomes a challenge 
due to complex, field-dependent behavior. Magnetic fields are essential for stabilizing turbulent flow in large melts and reducing 
oxygen concentration consequently. Transverse Magnetic Fields (TMF) provide a strong turbulence suppression (i.e., 0.5 T) but often 
induce radial oxygen non-uniformity. Conversely, Cusp Magnetic Fields (CMF) offer a better radial uniformity but with lower field 
strengths (i.e., 0.1 T). The impact of Zero-Gauss plane (ZGP) position and coil current ratio varies considerably, indicating 
context-specific dependence. Innovations like quadrupole magnetic fields show a promise for unifying transverse-field stability with 
an enhanced radial homogeneity.  

3) Free surface Volatilization Control: This strategy is to control oxygen concentration via SiO evaporation via manipulating the 
ambient argon environment. Lower argon pressure and higher argon flow rates generally promote SiO volatilization kinetics and 
reduce crystal oxygen incorporation, as reduced gas-phase partial pressure facilitates oxygen evaporation at the melt-gas interface. 
This relationship is consistently determined in both experimental measurements and theoretical models. Complementing gas 
parameter adjustments, heat shield design optimization offers a secondary control via altering the gas flow geometry above the melt. 
Specifically, tailored shield structures minimize argon recirculation zones that otherwise trap SiO vapor, thereby reducing local 
saturation and enhancing overall volatilization efficiency. However, shield modifications are less common in semiconductor-grade 
silicon production because they affect thermal gradients near the crystal, potentially disrupting the critical v/G ratio required for 
defect-free crystal growth. Furthermore, volatilization efficiency is not solely governed by gas dynamics. Complex interface 
phenomena on the melt surface (i.e., Marangoni convection and argon shear stress effects) also significantly affect oxygen 
evaporation rates. The interaction between these melt-surface flows and gas-phase mass transfer remains inadequately quantified, 
representing an important area for future fundamental research to fully exploit volatilization-based oxygen control strategies. 

Summary and prospects  This review analyzes critical oxygen control strategies in CZ silicon growth, essential for achieving 
substrate specifications across diverse applications. The primary approaches focus on reducing oxygen dissolution through thermal 
field design and crucible modification, optimizing melt convection and oxygen transport via rotation and magnetic fields, and 
enhancing free surface volatilization by controlling argon atmosphere.  

Some challenges persist, requiring a further research to clarify fundamental mechanisms. Key uncertainties include the 
temperature dependence of oxygen solubility and the precise mechanism relating crucible temperature reduction to lower crystal 
oxygen levels (primarily due to reduced dissolution or altered flow patterns). Understanding the complex coupling among detailed 
magnetic field distributions, resulting melt flow patterns and oxygen transport also requires a further investigation. Quantifying the 
influence of argon shear stress interacting with Marangoni forces on the melt surface is equally essential for refining volatilization 
models. 

Furthermore, complicating these challenges is the multi-variable, strongly coupled nature of the CZ system, which makes 
conventional trial-and-error optimization approaches time-consuming and costly. A future research should therefore prioritize the 
developing intelligent control systems that leverage artificial intelligence (AI) and machine learning for data-driven modeling, 
prediction, and efficient multi-parameter optimization. 
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