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Abstract The average Nusselt numbers in the source and crystal region for the variation of thermal Grashof number (Grt)
in the range of 2.31 × 104

 Grt  4.68 × 104 are obtained through numerical simulations. It is shown the average Nusselt
number in the crystal region is more than twice as large as the average Nusselt number in the source region. The average
Nusselt number in the source region shows an increasing tendency with increasing the thermal Grashof number, Grt, while
the average Nusselt number in the crystal region shows a decreasing tendency with increasing thermal Grashof number, Grt.
For the variation of the solutal Grashof number (Grs) in the range of 3.28 × 105

 Grs  4.43 × 105, the average Sherwood
number in the source region and crystal region tends to decrease as the solutal Grashof number, Grs increases. The average
Sherwood number in the crystal region is about four times greater than the average Sherwood number in the source region.
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브로민화 수은(I)(Hg2Br2) 물리적 증착공정의 2차원 밀폐공간에서 이중확산 자연

대류에서의 물질전달 연구: Part II. 물질전달
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요 약 2.31 × 10
4
 Grt  4.68 × 10

4
의 범위에서 온도 Grashof 수(Grt)의 변화에 대하여, 소스와 결정영역에서의 평균

Nusselt수를 나타내고 있다. 결정영역에서의 평균 Nusselt 수가 소스영역에서의 평균 Nusselt 수 보다 2배 이상 큰 것으로

나타나고 있다. 소스영역에서의 평균 Nusselt 수는 온도 Grashof 수(Grt)에 대하여, 증가하는 경향을 보여주고 있으며, 반면

에 결정영역에서의 평균 Nusselt 수는 온도 Grashof 수(Grt)에 대하여, 감소하는 경향을 나타나고 있다. 3.28 × 10
5
 Grs 

4.43 × 10
5
의 범위에서 농도 Grashof 수(Grs)의 변화에 대하여, 소스와 결정영역에서의 평균 Sherwood 수를 나타내고 있다.

소스영역과 결정영역에서의 평균 Sherwood 수는 농도 Grashof 수(Grs)가 증가함에 따라, 감소하는 경향을 보이고 있다. 결

정영역에서의 평균 Sherwood 수는 소스영역에서의 평균 Sherwood 수보다 약 4배 정도 크다.

1. 서 론

최근에는 탈륨비소셀렌화물(Tl3AsSe3), 염화수은(I)(Hg2Cl2)

및 브로민화수은(I)(Hg2Br2)에 대한 음향 광학 재료 및

신호 처리 광학의 응용에 많은 관심이 모아지고 있으며,

이로 인해 광범위한 연구가 이루어졌다[1-10]. 최근 재료

가공에서 중요한 주제 중 하나는 결합된 열 및 농도 대

류에 관한 것이다. Yang and Zhao[11]는 다양한 기하학

적 구조를 가진 직사각형 밀폐공간에서 이중 확산대류의

2차원 전산수치해석 연구를 했으며, Liu et al.[12]는 이

중 확산대류 시스템에서 다중 이완 시간 격자 Boltzmann

모델을 사용하여 Dufour 및 Soret 효과를 수치해석의

연구를 진행했다. Chakkingal et al.[13]은 단열 원통형

†
Corresponding author
†
E-mail: shha@hnu.kr



146 Sung Ho Ha

장애물이 있는 입방체 밀폐공간에서 유동흐름을 연구했

으며, Meften[14]은 조건부 안정성의 관점에서 이중 확

산대류에 대한 연구를 수행했다. Hamimid et al.[15]는

이중 확산 대류에 대한 부력 효과의 한계에 대하여 연구

했으며, Chauhan et al.[16]은 사각형 밀폐공간에서 열-

농도 대류에 대한 점성 소산의 영향을 연구했다. 거의

20년기간에 걸쳐, Kim et al.[17-27]은 밀폐된 결정성장

반응기에서 염화수은(I)(Hg2Cl2)과 브로민화수은(I)(Hg2Br2)

증기의 물리적 증착공정에서 증기상에서의 이동현상을

시스템적으로 전산수치해석 연구를 수행했다. Weaver

and Viskanta[28]는 2차원 직사각형 밀폐공간에서, 고온

벽면에서 승화과정의 질량 플럭스와 저온 벽면에서 응축

과정의 질량 플럭스가 존재하는 이중확산 대류 확산대류

시스템을 전산수치해석으로 연구했다.

본 연구에서는 비선형(nonlinear) 및 커플링(coupling)

편미분 방정식과 관련된 2차원의 Navier-Stokes 지배방

정식과 온도 편미분방정식, 농도 편미분방정식을 수치해

석을 Patankar[29]의 SIMPLER(Semi-Implicit Method

Pressure-Linked Equations Revised) Algorithm을 이용

하여, 밀폐된 결정성장 반응기에서 열 및 농도 대류(이

중 확산대류)에 대한 유동흐름을 전산수치 해석하는 것

이다.

2. 물리적 및 수학적 모델

Figure 1은 2차원, 종횡비(aspect ratio, Ar)가 Ar = 1

인 정사각형 밀폐공간에서, PVT(물리적 증기 수송) 결

정성장 시스템을 설명하고 있다. 하나의 수직면이 고온

으로 유지되는 소스영역(source region) 및 반대쪽 수직

벽이 저온으로 유지되는 결정영역(crystal region)으로 지

칭된다. 소스영역의 Hg2Br2(성분 A)는 결정영역으로 수

송된다. Hg2Br2(성분 A)에 불용성인 불활성 운반 기체인

아르곤(성분 B)은 밀폐공간내에서 기체 상태로 존재한다.

이중확산 자연대류 시스템에 대한 수학적 모델에 대한

분석은 다음과 같은 가정을 기반으로 이루어진다.

• 유체는 Newtonian이며 비압축성이라고 가정한다.

• 유체는 층류로 가정한다.

• 2차원적 유동흐름이며, 정상상태라고 가정한다.

• 유체는 연속체로 거동하고 벽에서 no-slip 경계조건

이라고 가정한다.

• 부력항의 밀도변화를 제외한 유체의 화학물리적 특성

은 상수로 간주되며, 밀도는 이상기체법칙에 따른다.

• 복사 및 점성소산 효과는 무시한다.

2.1. 무차원 형태의 방정식

무차원변수:

x* = x/H, y* = y/H, u = vx/U, v = vy/U, p* = p/0U
2
,

T* = (T  Tc)/(Th  Tc), *A = (A  A, c)/(A, s  A, c),

U = /H,

여기서 x, y는 각각 이동 길이와 밀폐공간의 높이에 따

른 직각 좌표이고 p는 압력이다. U는 특성 속도이고 H

는 밀폐공간의 높이이다. 다음 지배 방정식에서 사용된

무차원 매개변수(Grashof 수, Gr; Prandtl 수, Pr; Lewis

수, Le; Peclet 수; 농도 수, Cv)는 참고문헌[30-35]에서

찾을 수 있다. 는 열부피 팽창계수이다. 질량농도 A는

다음과 같이 정의된다.

여기에서, x는 성분 A의 몰분율이며, M은 혼합물의 평

균 분자량이다.

무차원 변수를 적용하면 지배 방정식을 무차원 형식으

로 표현한다:

(1)

(2)

(3)

(4)

관련 경계조건은 다음과 같이 표현된다.

용기벽면(0 < x
*

< 1, y
*

= 0 and 1):

(5)

A = 
xAMA

xAMA + xBMB

---------------------------------

*
V = 0,

V *
V = *

p
*
 + Pr*2

VGr Pr
2 1* 
T

------------------, 

V *
T

*
 = *2

T
*
,

V *A

*
 = 

1

Le
------*2A

*
.

u x
*
, 0  = u x

*
, 1  = v x

*
, 0  = v x

*
, 1  = 0

A

*
x
*
, 0 

y
*

------------------------- = 
A

*
x
*
, 1 

y
*

------------------------- = 0,

Fig. 1. System schematic descriptions and coordinates for two-
dimensional numerical simulations of a PVT crystal growth 
enclosure of major component Hg2Br2 (A) and impurity argon 

(B).
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소스영역(x
*

= 0, 0 < y
*

< 1):

(6)

결정영역(x
*

= 1, 0 < y
*

< 1):

(7)

밀폐공간내 확산대류의 열전달은 무차원 Nusselt 수

Nuy = hH/k 및 평균 대류 Nusselt Nu =   Nuy (y*) dy*,

국소 Nuy로 표현된다. 밀폐공간내 확산대류의 물질전달

은 무차원 Sherwood 수 Sh = hmH/DAB로 표현된다.

2.2. 수치해석방법

수치해석은 SIMPLER(Semi-Implicit Method Pressure-

Linked Equations Revised) Algorithm을 활용하였으며,

x
*
,
 
y

*
 방향으로

 
61 × 61 mesh를 사용하였다.

T
*

x
*
, 0  = x*

 + 1.

u 0, y
*  = 

1

Le Cv1 
--------------------------

A

*
0, y

* 

x
*

-------------------------,

v 0, y
*  = 0,

T
*

0, y
*  = 1,

A

*
0, y

*  = 1.

u 1, y
*  = 

1

Le Cv1 
--------------------------

A 1, y 

x
*

-----------------------,

v 1, y
*  = 0,

T
*

1, y
*  = 1,

A

*
1, y

*  = 1.

Table 1
Process parameters for the physical vapor transport of mercurous bromide (Hg2Br2), based on Ar = 1, T = 30 K, Ts = 290

o
C

Case

Thermal
Grashof
number
(× 10

4
), Grt

Solutal
Grashof
number
(× 10

5
), Grs

Prandtl
number,
Pr

Lewis
Number,
Le

Peclet
Number,
Pe

Concentration
Number,
Cv

Partial
Pressure of
Component B,
PB (Torr)

A 2.31 3.28 0.89 0.54 1.1 1.4 100

B 2.73 3.44 0.82 0.84 0.9 1.67 200

C 3.28 3.73 0.79 1.1 0.76 1.86 300

D 3.94 4.07 0.77 1.31 0.67 2.03 400

E 4.68 4.43 0.75 1.49 0.60 2.2 500

Table 2
The average Nusselt and Sherwood numbers corresponding to Table 1

Case

Average
Mass flux
(× 10

4
)

(source region),
V (g/cm

2
sec)

Average
Nusselt
number
(source region),
Nus

Average
Sherwood
number
(source region),
Shs

Average
Mass flux
(× 10

4
)

(crystal region),
V (g/cm

2
sec) 

Average
Nusselt
number
(crystal region),
Nuc

Average
Sherwood
number
(crystal region),
Shc

|U|max

(cm/sec)

A 10.9 1.8 21.6 10.3 11.1 43 17.75

B 6.92 2.61 16.5 6.92 7.79 29.9 13.88

C 5.24 2.88 14.6 5.01 6.47 24.6 11.7

D 4.29 2.96 13.6 4.10 5.71 21.7 10.35

E 3.66 2.97 13.1 3.49 5.19 19.8 9.3

3. 결과 및 고찰

Hg2Br2의 분자량(MA = 560.988 g/gmol)이 아르곤의 분

자량(MB = 39.944 g/gmol)과 같지 않을 때, 즉 MA  MB,

물리적 증기 수송 중 증기상에서의 물리적 증착공정에서

의 이동현상은 열 및 농도 자연 대류와 소스 및 결정

인터페이스에서 Hg2Br2(A)의 질량 플럭스때문에 상당히

복잡하다. Table 1은 Ar = 1, T = 30 K, Ts = 290
o
C 조

건하에서, 브로민화수은(I) (Hg2Br2)의 물리적증착공정의

공정매개변수를 나열한 것이다. Table 2는 Table 1의 A

부터 E의 경우에 상응하는 평균 Nusselt와 Sherwood

수를 나열한 것이다. Table 1과 2에 사용된 무차원 수와

공정 매개변수는 참고문헌[24]에 수록되어 있다. 여기에

서, 고려되는 종횡비(aspect ratio, Ar, L/H) = 1이다.

Figure 2는 농도 Grashof 수(Grs)와 아르곤(성분 B)의

부분압력, PB(Torr)의 관계를 설명하고 있다. 농도 Grashof

수(Grs)와 아르곤(성분 B)의 부분압력, PB(Torr)의 관계

는 100 Torr  PB  500 Torr의 영역에서 직접이고 선형

적으로 비례관계에 있으며, 287 Torr
1
의 기울기를 가지

고 있다. Figure 3은 2.31 × 10
4  Grt  4.68 × 10

4
의 범

위에서 온도 Grashof 수(Grt)의 변화에 대하여, 소스와

결정영역에서의 평균 Nusselt 수를 나타내고 있다. 결정

영역에서의 평균 Nusselt 수가 소스영역에서의 평균

Nusselt 수 보다 2배 이상 큰 것으로 나타나고 있다. 소

스영역에서의 평균 Nusselt 수는 온도 Grashof 수(Grt)

에 대하여, 증가하는 경향을 보여주고 있으며, 반면에 결
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정영역에서의 평균 Nusselt 수는 온도 Grashof 수(Grt)

에 대하여, 감소하는 경향을 나타나고 있다. 특히, Table

1을 참조하였을 때, case A, B의 온도 Grashof 수(Grt)

의 영역에서, 평균 Nusselt 수는 급격히 감소하는 현상

을 보여주고 있다.

Figure 4는 3.28 × 10
5  Grs  4.43 × 10

5
의 범위에서

농도 Grashof 수(Grs)의 변화에 대하여, 소스와 결정영

역에서의 평균 Sherwood 수를 나타내고 있다. 소스영역

과 결정영역에서의 평균 Sherwood 수는 농도 Grashof

수(Grs)가 증가함에 따라, 감소하는 경향을 보이고 있다.

Table 1과 2를 참조하면, 결정영역에서의 평균 Sherwood

수는 소스영역에서의 평균 Sherwood 수보다 약 4배 정

도 크다.

Figure 5는 100 Torr  PB  500 Torr의 범위에서, 아르

곤(성분 B)의 부분압력, PB(Torr)가 최대 속도 벡터의

크기 |U|max(cm/sec)에 미치는 영향을 설명하고 있다.

Figure 5에서 보는 바와 같이, 최대 속도 벡터의 크기

Fig. 2. The relationship of solutal Grashof number, Grs (× 10
5
) 

and partial pressure of component B, PB (Torr).

Fig. 3. The average Nusselt numbers for the source and crystal 
region as a function of the thermal Grashof number (× 10

4
), Grt.

Fig. 4. The average Sherwood numbers for the source and crys-
tal region as a function of the solutal Grashof number (× 10

5
), Grs.

Fig. 5. The maximum magnitudes of velocity vector, |U|max (cm/
sec) as a function of the partial pressure of component B, 

PB(Torr).
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|U|max(cm/sec)는 아르곤(성분 B)의 부분압력, PB(Torr)에

1차원적 지수적(exponentially)으로 감소한다. 최대 속도

벡터의 크기 |U|max(cm/sec)는 밀폐공간내에서의 대류의

크기를 의미한다.

Figure 6은 3.28 × 10
5  Grs  4.43 × 10

5
의 범위에서

농도 Grashof 수(Grs)의 변화에 대하여, 소스와 결정영

역에서의 평균 물질플럭스 V(g/cm
2
sec)를 나타내고 있

Fig. 7. Variation of the local Nusselt number, Nuy (base case A: 
Grt = 2.31 × 10

4
, Grs = 3.28 × 10

5
, Pr = 0.89, Le = 0.54, Pe = 1.1, 

Cv = 1.4, PB = 100 Torr, Ar = 1, T = 30 K, Ts = 290
o
C at the 

source and crystal region.

Fig. 8. Variation of the local Sherwood number, Shy (base case 
A: Grt = 2.31 × 10

4
, Grs = 3.28 × 10

5
, Pr = 0.89, Le = 0.54, Pe = 1.1, 

Cv = 1.4, PB = 100 Torr, Ar = 1, T = 30 K, Ts = 290
o
C at the 

source and crystal region.

Fig. 6. Average mass flux (× 10
4

), V (g/cm
2
sec) for the source 

and crystal region as a function of the solutal Grashof number 
(× 10

5
), Grs.

다. 소스와 결정영역에서의 평균 물질플럭스는 농도

Grashof 수(Grs)가 증가함에 따라, 지수적으로 감소하고

있다. Table 1과 2에서 보는 바와 같이, 소스와 결정영

역에서의 평균 물질플럭스는 거의 변화가 없으며, 같은

order 범위에 있다.

Figure 7은 소스와 결정영역에서의 무차원 y*(y/H)에

서의 Nusselt 수를 나타내고 있다. Figure 7에서 보면,

소스영역에서 Nusselt 수는 무차원 y*(y/H)의0  y*(y/

H)  1 범위에서 Nusselt 수는 완만히 증가하고 있다. 결

정영역에서는 y*(y/H) = 0.3 근처에서 최대의 Nusselt 수

를 가지고 있으면, 이 지점을 변곡점으로 하여 Nusselt

수가 증가하다가 갑자기 감소하기 시작한다. Figure 8은

소스와 결정영역에서의 무차원 y*(y/H)에서의 Sherwood

수를 나타내고 있다. Figure 8에서 보면, 소스영역에서

Sherwood 수는 무차원 y*(y/H)의 0  y*(y/H)  1 범위

에서 Sherwood 수는 비교적 가파르게 증가하고 있다.

결정영역에서 Sherwood 수는 무차원 y*(y/H)의 0 
y*(y/H)  0.2 범위에서 Sherwood 수는 비교적 변화가

없다가, y*(y/H) = 0.2 이후부터 급격히 감소한다. Figure

7과 Fig. 8은 Table 1에서의 case A: Grt = 2.31 × 10
4
,

Grs = 3.28 × 10
5
, Pr = 0.89, Le = 0.54, Pe = 1.1, Cv =

1.4, PB = 100 Torr, Ar = 1, T = 30 K, Ts = 290
o
C의 조

건에 기초한 것이다.

Figure 9는 속도벡터분포(|U|max = 17.75 cm/s), 스트림

라인(min = 0, max = 31.5,  = 4), 등온선(T* = 0.18),

등농도선(* = 0.18)을 보여주고 있다. Figure 9는 Table

1의 case A를 기초로 한 것이며, 이에 상응하는 공정매
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개변수는 Grt = 2.31 × 10
4
, Grs = 3.28 × 10

5
, Pr = 0.89,

Le = 0.54, Pe = 1.1, Cv = 1.4, PB = 100 Torr, Ar = 1,

T = 30 K, Ts = 290
o
C이다. Figure 9는 밀폐공간내에서

속도벡터분포도, 스트림라인 분포도을 통하여, 1개의 대

류 셀(convective cell)이 존재함을 보여주고 있으며,

x* = 0.5 기준으로 볼 때, 비대칭현상을 보여주고 있는데,

이것은 확산에 의한 물질전달의 크기보다는 대류현상에

의한 물질전달의 크기가 크다는 것을 의미한다.

4. 결 론

2.31 × 10
4  Grt  4.68 × 10

4
의 범위에서 온도 Grashof

수(Grt)의 변화에 대하여, 소스와 결정영역에서의 평균

Nusselt 수를 나타내고 있다. 결정영역에서의 평균

Nusselt 수가 소스영역에서의 평균 Nusselt 수 보다 2배

이상 큰 것으로 나타나고 있다. 소스영역에서의 평균

Nusselt 수는 온도 Grashof 수(Grt)에 대하여, 증가하는

경향을 보여주고 있으며, 반면에 결정영역에서의 평균

Nusselt 수는 온도 Grashof 수(Grt)에 대하여, 감소하는

경향을 나타나고 있다. 3.28 × 10
5  Grs  4.43 × 10

5
의

범위에서 농도 Grashof 수(Grs)의 변화에 대하여, 소스

와 결정영역에서의 평균 Sherwood 수를 나타내고 있다.

소스영역과 결정영역에서의 평균 Sherwood 수는 농도

Grashof 수(Grs)가 증가함에 따라, 감소하는 경향을 보이

고 있다. 결정영역에서의 평균 Sherwood 수는 소스영역

에서의 평균 Sherwood 수보다 약 4배 정도 크다. 또한,

3.28 × 10
5  Grs  4.43 × 10

5
의 범위에서 농도 Grashof

수(Grs)의 변화에 대하여, 소스와 결정영역에서의 평균

물질플럭스 V(g/cm
2
sec)를 나타내고 있다. 소스와 결정

영역에서의 평균 물질플럭스는 농도 Grashof 수(Grs)가

증가함에 따라, 지수적으로 감소하고 있다. 소스와 결정

영역에서의 평균 물질플럭스는 거의 변화가 없으며, 같

은 order 범위에 있다.

Fig. 9. (a) velocity vector fields (|U|max = 17.75 cm/s), (b) streamlines (min = 0, max = 31.5,  = 4), (c) isotherms (T* = 0.18), (d) 
iso-mass concentrations (* = 0.18), for case A of Table 1: Grt = 2.31 × 10

4
, Grs = 3.28 × 10

5
, Pr = 0.89, Le = 0.54, Pe = 1.1, Cv = 1.4, 

PB = 100 Torr, Ar = 1, T = 30 K, Ts = 290
o
C.
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