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用于制造高效低成本太阳能电池的单晶种铸造
大型单晶硅
Bing Gao1*, Satoshi Nakano1, Hirofumi Harada2, Yoshiji Miyamura2, Takashi Sekiguchi2, Koichi Kakimoto1

摘要：为了能以低成本生产优质大型单晶硅，笔者提出了单晶

种铸造技术。这项技术的实施，必须解决两个问题，即坩埚壁

上的多晶成核问题和晶体内的位错增殖问题。在本文中，笔者

尝试通过数值分析法来解决这两个问题。根据数值分析得出的

优化熔炉结构和工况进行了实验，在实验中采用单晶种铸造技

术来生长单晶硅。实验结果表明，该技术远优于常用的高性能

多晶和准单晶铸造技术。
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1 引言

光伏(PV)产业正处于快速发展阶段。在2000—2013

年年间，光伏设施的年增长率达到44 % [1]。2004年，中

国大陆和台湾地区加入了批量生产市场，这带动了光伏

产业的高速增长。截至2013年年底，中国大陆和台湾地

区的光伏产业市场份额约占世界总输出量的70 % [1]，但

其2013年的总安装份额仅占13 % [1]。因此，中国大陆

和台湾地区的市场有着巨大的发展潜力。

为了进一步发展中国大陆和台湾地区的光伏市场，

需要进一步降低成本和提高效率。另外，技术创新也很

重要，尤其是低成本硅生长技术方面的创新。从2013年

起，全世界90 %的太阳能电池都以硅为原材料[1]。文

献[1]报道，55 %的硅片都切割自多晶硅，这表明多晶 

硅是光伏市场使用的主要材料。虽然多晶硅价格不高，

但其换能效率低于单晶硅。近年来，进一步提高多晶硅

的换能效率已成为各研究机构和产业机构关注的主要 

问题。

通常，多晶硅锭采用铸造法制造。在多晶硅锭中，

许多晶核在坩埚底部成核，且每个核都可能生长成为一

粒晶粒。因此，一个铸锭中可含有许多晶粒和晶界，晶

界内会产生相当多的缺陷，这些缺陷的存在降低了铸造

多晶硅太阳能电池的换能效率。

为了减少这些缺陷，BP Solar [2–4]首先提出了用于

生长多晶硅的多晶种铸造技术。该技术需要将多个大面

积晶种置于坩锅底部，这些晶种会直接结晶，其生成的

晶锭中含有对太阳能电池的使用寿命几乎没有影响的较

大晶粒。利用这种技术生成的晶锭为准单晶(类单晶)结

构，与传统多晶硅相比，其晶锭缺陷更少。采用这种技

术，BP Solar生长出长度为156 mm、厚度为130 mm的

方形晶片，这种方形晶片的换能效率高达18 %。但是这

种技术也存在很多问题。其中的一个主要问题是，各晶

种之间在生长初期会形成位错，这些位错随后会沿晶界

爆发性增殖，这可能破坏结晶过程，并显著降低硅的换

能效率。因此，为了能让该多晶种铸造技术被行业认可，

首先必须减小位错密度。

研究人员尝试了很多种办法来攻克多晶种铸造技术

会产生位错和位错会呈爆发性增殖的问题。例如，将不
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同形式的晶种结合[5, 6]、控制晶界[7, 8]、控制杂质[9]以及用随机小型晶种
代替多晶种[10, 11]等。这些方法都能在一定程度上减少位错。

为减少位错的产生和抑制快速增殖，笔者提出了一项新的单晶种铸造技

术[12]。采用这项技术，坩埚底部仅放置一个晶种就可生长一块完整的单晶
锭。这种方法的优点是，所生成的晶锭是完全没有晶界的单晶体，因而不存

在位错沿晶界暴发性增殖的问题。采用这项技术，我们能够以与多晶硅相似

的成本生产出优质的大型单晶硅。

单晶种铸造技术的原理简单，但是要实行这项技术并不容易。为了生成

全单晶锭，必须避免沿坩埚壁出现多晶成核的问题[13]。理论上讲，当晶熔
界面沿着坩埚壁的方向推进时，多晶成核问题将可以避免。但是，晶熔界面

的推进方向是极难控制的，尤其是沿着坩埚底部推进时。因此，在坩埚底部

设计一个有效的热系统是该单晶种铸造技术是否可行的一个关键问题。

通过数值模拟法，笔者成功设计出最佳熔炉结构，并获得了要求的晶熔

界面推进模式。但笔者也注意到，晶熔界面曲度很大，这可能引起高热应

力和高位错密度。因此，在将这个想法付诸实施前，必须对位错密度进行

数值检查，以评估设计系统的可行性，这一点至关重要。

本文首先介绍了熔炉的设计，然后列出了晶体生长和位错增殖过程模拟

实验的结果，以证明本设计的可行性，最后介绍了本设计的实验结果，以证

明单晶种铸造技术的优点。

2 熔炉设计

2.1 关于所需温度分布的理论分析
为了使用铸造技术在坩埚底部生成全单晶，坩埚底部必须满足特定的温

度分布条件。图1为坩埚底部所需的温度分布和相应的热流图。坩埚底部分
为A区(位于支座范围内)和B区(位于支座范围外)。由于A区由支座支撑，在
凝固和冷却过程中会有一股强大的冷却流流过该区域。因此，坩埚上部的温

度应高于坩埚下部的温度，即在图1中T3 > T4。B区无支座支撑，该区域的热
流与结晶表面的行进方向相关。在本设计中，晶熔界面需沿着坩埚底部行进，

而结晶面与坩埚底部左边方向之间的夹角应大于90°，如图1中的结晶面1和
结晶面2所示。熔体内部的热流应垂直于这些结晶面，并径直流入晶体。考
虑到热流的贯通性，坩埚内底部的热流方向也应与熔体内部的流体流动方向

大致相同，如图1所示。这个流动方向表明，坩埚上部的温度应低于坩埚下
部的温度。因此，为了使用铸造技术生成全单晶，在坩埚底部，A区和B区内
的温度分布需相反。   

2.2 热系统设计原理
为了在一种材料内部获得两种相反的温度分布，必须隔离两个区域，如

A区和B区。但是这种隔离并不容易实现，因为A区和B区都是一种坩埚材料
的一部分。一种实用的隔离方法是，在A区和B区之间的坩埚下方加入充足的
绝热材料，如图1所示。这种绝热材料可以部分隔离A区内的冷却流和B区内
的加热流，但是A区与B区之间的相互作用很难完全避免。为了能够采用铸造
技术生成完全的单晶硅，热系统设计的一个基本原理是尽可能多地隔离A区
与B区。

3 晶体生长和位错增殖过
程数值模拟

3.1 晶体生长过程模拟
在一个540 mm × 540 mm × 430 mm

的坩埚内部，晶熔界面和质能转换通

过数值模型模拟。模拟包括在硅熔体

中进行对流传热模拟，在所有固体成

分中进行热传导模拟，以及在熔炉的

全部界限内进行辐射传热模拟。假设

坩埚中的熔体流动是不可压缩的层

流，所有辐射界限内的辐射热交换都

基于漫灰表面辐射的模拟，热场计算

中忽略了采用氩气的对流冷却，采用

焓法跟踪晶熔界面[14]。模拟时采用
图1所述的绝热结构设计。

图2显示了凝固过程中晶熔界面
和熔体对流的演变。图2中的时间间
隔为6000 s。从图2(a)~(e)中可以看
出，晶体形状类似蘑菇，它实质上是

一种非人工生长模式。接触角的定

义是坩埚–熔体–晶体三相点处的晶
熔界面切线方向与坩埚底部左边方向

之间的夹角(图2)。在图2(a)中，接
触角略大于90°，而在图2(b)~(h)中，
接触角明显大于90°。为了能够清 
楚观察到接触角的变化，图3显示了
图2(a)~(h)中的接触角。所有接触角
都大于90°。因此，晶熔界面沿着坩
埚底部推进，这样，在结晶过程中可

Pedestal Felt

A B

1 2

Quartz crucible

T3 T2

T1T4

图 1. 坩埚底部所需的温度分布和相应的热流。
位于坩埚下方底座周围的 A 区与 B 区之间布
置充足的绝热材料。
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数值模拟的结果表明本设计有效，且可以避免沿坩

埚侧壁出现多晶成核的问题。

3.2 位错增殖过程模拟 ※

在确定了晶体生长过程后，可以模拟结晶过程中产

生的热应力。热应力计算采用了两个假设：第一，应力

总是平衡的；第二，在热力过程中，由于材料的实际变

形小，所以材料形状总是保持不变的。

图5显示了结晶过程中的热应力分布。底座提供了
7.0 kW· s–1的最大冷却流。图5(a)~(d)显示了硅晶种的初
步生长。图5(e)~(h)显示了坩埚底部附近大曲率晶体的
生长。

在最初阶段，可以通过提供少量冷却流的方式来减

小最大热应力。仔细观察图5可以看出，热应力是逐步减
小的。图5(a)~(c)显示了晶体生长的最初阶段，由于界

(a) (e)

(b) (f)

(c) (g)

(d) (h)

图 2. 凝固过程中晶熔界面推进和熔体对流。
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图 3.  晶熔界面与坩埚底部左边方向之间的接触角随时间的变化。

以避免沿坩埚底部出现多晶成核问题。

图2(e)~(h)显示晶熔界面沿着坩埚侧壁行进，可以
看出能够避免坩埚侧壁附近出现多晶成核的问题。在坩

埚上角附近，由于此处的热耗散大，所以会出现少量多

晶成核问题。在坩埚顶部周围放置额外的绝热材料可以

避免上述多晶成核问题出现。图4显示了生成的单晶与
多晶的体积比。可以看到，单晶硅占据了绝大部分比例，

说明本设计能够生成全单晶体。

Single crystal

Polycrystalline silicon

图 4. 单晶硅与多晶硅的体积比。

※ Reprinted with permission from Ref. [12], copyright 2012, American Chemical Society.

图 5. 晶体生长过程中用于形成单晶硅新形状的冯米斯应力分布。
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面曲率较大，所以沿晶熔界面的热应力较大。然而，随

着晶体的生长，虽然曲率会增大到大于初始阶段的曲率，

沿着晶熔界面的热应力仍会逐渐减小。这可以用热应力

与热流之间的关系来解释。热应力由温度梯度来确定，

而温度梯度与热流成正比[15]，我们可以通过热流大小
确定热应力的大小。在本文的设计中，几乎所有的热流

都由位于坩埚底部中心处的支座提供，由支座提供的总

热流确定了每个晶熔界面点的热流幅度。如果底座处的

冷却流总量保持恒定，那么当在最初阶段晶熔界面面积

较小时，每个晶熔界面点处的冷却流量相对较大。随着

晶体生长，晶熔界面总面积变大，从而每个晶熔界面点

处的冷却流会变得相对较小。综上所述，晶体生长最初

阶段的热应力相对较大，而后期的热应力相对较小。因

此，减小支座处的冷却流总量是在最初阶段减小热应力

的一个有效的方法。

在获得热应力后，可以用Alexander-Haasen模型来模
拟位错密度[12]。图6显示了各个阶段的位错演变。球形
晶体内部的位错密度约为105 cm–2，该值大于采用Czoch-
ralski法(Cz法，又称直拉单晶制造法)和悬浮区熔法(FZ
法)制造的单晶硅的位错密度。但是，位错密度的实际值
可能大大小于该值，因为所用的Alexander-Haasen模型
中没有包含位错的湮没效应。另外，在晶体生长过程中，

位错的行进方向呈散开式推进，这种新的生长方法可以

有效降低位错交叉滑移的可能性。

位错分布还证明了最初阶段的重要性。如图6(a)~(c)
所示，在最初阶段，位错密度沿晶熔界面逐渐增大。如

图6(d)~(e)所示，在后期，位错密度不会增大太多，且由
于前一个凝固表面对新的凝固表面存在投射效应，所以

仅会保持前一个凝固表面的近似值。因此，只要控制最

初的位错就可以减小晶体内部的位错密度。

位错模拟结果表明，本文的设计是有效的，且可以

使用少量初始冷却流将球形晶体内的位错密度控制到最

小程度。

4 实验结果 ※

笔者改造了原设计用于生产多晶硅的大型工业熔炉的

结构。在新熔炉中，涂有一层氮化硅 (Si3N4) 的石英坩埚被
置于熔炉中心的碳基座上，坩埚的尺寸为540 mm × 540 mm 
× 430 mm。同时，直径为20 mm、厚度为20 mm的一个硅
晶种被置于坩埚底部中心位置，坩埚中装入120 kg的初始
原材料，以生成高度为200 mm的晶体。熔炉内氩气压力
的范围控制在1 Pa至1 atm (1 atm = 101.325 kPa) 之间。加
热器从底座处提供一股热流，应小心控制该热流，使其仅

熔融原材料，而不熔融晶种。在原材料完全熔融后，逐渐

减小加热器功率，直到原材料凝固，然后冷却至室温。

图7比较了新、旧熔炉中生长出的晶体。如图7(a)所
示，在旧熔炉中生长的晶体表面很脏，满是碳和氮化物

杂质。与之相反，图7(b)所示的在新熔炉中生长出的晶
体表面则非常清洁，这个清洁表面的形成是由于在晶体

生长过程中采用了笔者研发的坩埚盖子的设计[17]。杂
质的减少可以大大减少晶体内部沉淀成核，降低位错发

生的可能性。减少位错可以极大地帮助我们实现单晶种

铸造技术。

为了检查晶体的细节，从每个晶体顶面上取下一块

尺寸为156 mm × 156 mm的薄片。图8比较了两块薄片，
图8(a)中所示是从采用本文的技术生长的单晶硅上取下

图 6. 晶体生长过程中的位错密度分布。

※ After Ref. [16] with permission from Elsevier.

(a) (b)

图 7. (a) 旧熔炉与 (b) 新熔炉内生长的晶体比较。
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的，而图8(b)中所示是从采用传统铸造技术生长的多晶
硅上取下的。前者没有晶界，而后者却有很多。可见，

本设计可以在晶锭中成功生长出单晶。

铸造技术在今后应用于制造低成本高效太阳能电池的希

望很大。

5 结论

笔者提出了一项单晶种硅铸造技术，它可用于制造

作为太阳能电池生产原料的低成本、高质量单晶硅。该

技术可以生成大型全单晶晶锭，其性能优于采用通用的

高性能多晶硅和多晶种铸造技术配制得到的晶锭。

这项技术实施之前，有两个问题需要解决，即坩埚

壁上的多晶成核问题和晶体内部的位错增殖问题。为避

免坩埚壁上多晶成核的出现，晶熔界面必须沿着坩埚壁

推进；为减少位错增殖，必须将支座提供的初始冷却流

控制在一个很小的值。
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图 8. (a) 单晶硅和 (b) 多晶硅硅锭表面照片。

笔者使用了X射线形貌(XRT)技术和腐蚀坑观察法来
检查利用本文技术生长的晶体质量。图9显示了从晶锭中
心处竖直切割的XRT图像。可以看到，晶种与所生长晶
体之间的接口为中间的一条水平线，在晶种界面和顶部

由位错滑移产生的直线也清晰可见。晶种表面产生的位

错可能是由粗糙的晶种表面导致的。

图 9. 用本文技术生长的单晶硅中竖直切片的薄片样本 XRT 图像。标签 a、
b、c 和 d 表示腐蚀坑观测图像的采集位置 ( 见图 10)。

图10中观测到的各个腐蚀坑为我们提供了详细信息，
这些图像从图9中标明的相应区域内采集。可以看到，位
错密度从下到上逐渐减小，这一结果远优于多晶种铸造

法。使用多晶种铸造法，位错密度会逐渐增大。采用本

文技术获得的位错密度为104~105 cm–2，远小于采用多晶

种铸造法得到的值。

Kyocera Solar Inc.测试了采用笔者研发的单晶种铸
造技术制造的太阳能电池。结果表明，整个晶锭的平均

效率达到19.6 %，远高于通用高性能多晶硅的性能[11]。
采用晶锭上部制造的太阳能电池与采用晶锭下部制造的

太阳能电池之间的效率差别很小，因此，利用本文技术

制造的整个晶锭的质量很高且均匀。本文所述的单晶种

图 10. 用本文技术生长的单晶硅的竖直切片经 Secco 蚀刻后得到的扫
描电子显微镜 (SEM) 图像。
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