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The thermodynamic analysis of silicon synthesis in transport reaction with aluminum flu-

orides was performed by HSC Chemistry program. A mechanism for the process of silicon 

formation, which consists of 4 stages, is proposed. 

 

Несмотря на широкое применение кремния в современной промышленности, 

исследование новых технологий, которые повысят экономическую эффектив-

ность процесса синтеза и позволят получить кремний с заданной морфологией, 

остается актуальным вопросом. Недавно был предложен новый газофазный ме-

тод синтеза кремния из оксида за счет восстановления субфторидом алюминия в 

ходе транспортной химической реакции [1]. Этот метод основан на следующих 

превращениях:  

 

2Al+AlF3(g)=3AlF(g)                                                 (1)  

3SiO2+6AlF(g)=3Si+2AlF3(g)+2Al2O3     (2)  

 

Стоит отметить, что реакция (2) носит только формальный характер и не ха-

рактеризует процессы, происходящие в реакционном пространстве, поскольку 

согласно законам химической кинетики, не существует реакций с молекулярно-

стью выше трёх. С другой стороны, понимание кинетики протекания процесса 

синтеза важно для подбора оптимальных технологических параметров, которые 

позволят получать кремний с максимальным выходом при минимальных ресур-

созатратах.  

В настоящей работе проведено термодинамическое моделирование процес-

сов в системе Al-AlF3-SiO2 с помощью программы HSC Chemistry 9.3.0, имею-

щей наиболее полную базу современных термодинамических взаимосогласован-

ных данных. Предложен механизм протекания процесса образования кремния, 

состоящий из 4 стадий:  
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2SiO2+2AlF(g)=SiF2(g)+SiO(g)+2Al2O3    (3)  

SiO(g)+AlF(g)=Si+AlOF(g)                                   (4)  

3AlOF(g)=Al2O3+AlF3(g)       (5)  

SiF2(g)+AlF(g)=Si+AlF3(g)      (6)  

 

Стадия 1 соответствует реакции с участием 4 молекул, что противоречит за-

конам химической кинетики. Мы предполагаем, что она протекает с участием 

промежуточных метастабильных соединений, не представленных среди извест-

ных термодинамических данных.   

На рисунке 1 приведён пример изменения равновесного состава продуктов 

реакций 1-2 в зависимости от температуры. На диаграмме не отмечены AlF2(g), 

Al2F6(g), SiO(g), Si2OF6(g), Al2SiO5, которые присутствуют в системе в следовых 

количествах.  

 

 
Рис. 1. Значения равновесных содержаний продуктов взаимодействия в закрытой 

системе «Al-AlF3-SiO2». 
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