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摘要"材料受到辐照时产生的位移损伤会导致其微观结构发生变化!从而使其某些使用性能退化!影响

其使用效率!减短其使用寿命$利用
c#)*!@

模拟了质子在氮化镓中的输运过程!计算了
;

'

;P

'

;PP

'

DPPB#[

能量质子入射氮化镓材料产生的初级撞出原子的种类'能量信息及离位原子数$获得了

;PB#[

质子产生的位移缺陷分布#计算了
@

种能量质子入射氮化镓材料产生的非电离能量损失

(

OEAC

)#研究了质子产生位移损伤过程的影响要素$研究发现!入射质子能量对其在材料中产生的初

级撞出原子的种类'能量'离位原子数等信息有着非常大的影响#单位厚度所沉积
OEAC

随着入射质子

能量的增大而减小#

;PB#[

质子入射氮化镓所产生的离位原子数随入射深度的增加而增加!但在超出

其射程范围以外有一巨大回落#能量并不是影响质子与氮化镓靶材料相互作用的唯一因素$

关键词"质子#氮化镓#位移损伤#
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氮化镓(

c)O

)作为一种具有较大禁带宽度

的半导体!在现代工业科技中被广泛应用于新

型电子器件'光电器件的研究与开发$其独特

的耐热与耐辐射特性!使它在军事和太空领域

应用尤其广泛%

;

&

$空间中的许多宇宙射线(如

质子流等)会与在宇宙环境中运行的卫星电子

系统通过核散射与核反应在其组成材料(如氮

化镓)内部产生具有较高能量的反冲原子或反

冲次级产物!这些反冲原子或反冲产物会在材

料内部沉积大量能量%

M'<

&

$这些能量通常分为

两部分!一部分为非电离能量损失(

OEAC

)!即

可使材料内部原子产生离位效应!在氮化镓中

引入位移缺陷!使材料性能退化#另一部分为电

离能量损失!引起材料内部原子进一步电离或

激发%

@'F

&

$位移损伤的计算归结为
OEAC

与粒

子通量的计算!所以器件
OEAC

的相关性研究

已成为位移损伤效应分析的趋势%

F

&

$质子辐照

实验是研究材料质子辐照效应最直接有效的方

法$目前国内外已在裂变实验堆及粒子加速器

上进行了大量材料的中子'质子辐照实验!也积

累了大量的实验数据用以研究粒子辐照对材料

的微结构'体积肿胀'力学性能'导热率等的影

响$这些实验主要是以不同辐照温度作为入口

讨论位移损伤的积累对材料晶体结构的改

变%

M

&

$但将这些数据应用于实际的半导体设计

与应用过程很明显是不够的$因为仅辐照实验

并不能将粒子与物质相互过程中的每一个细节

模拟出来!也不能用于分析产生这些缺陷的原

理$其较长的实验周期与高昂的实验成本都对

研究产生了较大的阻力$而且对于众多的辐照

实验!其产生的数据是否真实'可靠均需要一个

标准来进行判定$于是本文采用程序模拟的方

式!从另一个角度为实验提供参照的依据与标

准$本工作的模拟结果可用于与实验结果相对

比!进而分析实验过程中存在的不足之处$

c#)*!@

能模拟多种能量'多种粒子在具有

复杂几何结构'材料构成的器件中的输运过程!

同时!用户可对入射粒子及其产生的所有次级

粒子进行跟踪!并对反应的各个阶段进行控制

与输出$另外!

c#)*!@

支持通过增加自定义模

块与函数而增加额外的功能!即支持位移损伤

效应的计算%

F'H

&

$本工作利用
c#)*!@

对质子入

射氮化镓产生的反应产物进行跟踪!模拟计算

不同能量的质子在氮化镓中产生的非电离能量

损失与位移损伤及其空间分布$

)

!

程序设计

)*)

!

物理模型

质子与物质的相互作用过程主要有弹性散

射及一系列非弹性散射过程(非弹性散射'质子

俘获效应'核裂变反应)$弹性散射过程即参与

反应的元素在反应前后均不发生质的变化!材

料的原子被撞出原来的晶格位置!成为初级撞

出原子(

YW>

)#而不同的是!去弹过程会产生

具有较高能量的反应产物!参与反应的元素会

发生质的变化%

I';P

&

$由于
YW>

与去弹过程反

应产物产生位移损伤的机理一致!本文不再区

分二者!统称为
YW>

!即反冲原子或初级撞出

原子%

;;

&

$由上述可知!为准确描述质子在材料

中产生位移损伤的过程!必须正确描述质子输

运及其产生的
YW>

的慢化过程$

本文采用质子弹性散射'非弹性散射'俘

获'裂变物理模型模拟质子与物质的相互作用!

分 别 利 用
c@CA,)-!+(

'

c@\)-()1#E*!#$0)(#

'

c@"E&*+-)!+&*

模型模拟质子与氮化镓反应过

程中产生的质子的核弹性散射'核非弹性散射

及电离过程!对于除质子以外的反冲原子!利用

c@+&*E&*+-)!+&*

'

c@̂+*)$

6

C+

2

"!E&*?#)(!+&*

模

型分别描述其电离与核相互作用过程$

)*+

!

几何结构

本文模拟
;

'

;P

'

;PP

'

DPPB#[

质子在氮化

镓中产生的位移损伤及
;PB#[

质子在氮化镓

中产生位移缺陷的分布$由于入射质子的能量

分布区间较大!相对于不同能量的入射质子!若

氮化镓靶材料的厚度
;

仅为质子射程的

;

*

;P

#

;

*

;PP

!长与宽为几何厚度的
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原子产生率较低!故薄靶要足够厚!以使质子发

生核作用的概率能抵消随机性误差!生成足够

多的反冲原子%

F

&

$通过
?̀EB

软件模拟
@

种能

量的质子在氮化镓材料中的预期射程!来分别

定义每种能量质子入射时的靶材料厚度$

?̀EB

模拟的不同能量质子入射氮化镓的射程

与本工作所选择的射程列于表
;

$

表
)

!

15N8

模拟的不同能量质子入射氮化镓

射程与本工作选择射程

?6>9")

!
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15N8

能量*
B#[ ?̀EB

模拟射程 程序定义射程

; HXGG

)
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)

%

;P <<MXHM

)

% @PP

)

%

;PP ;HXF;%% MP%%

DPP MG<XP<%% <PP%%

+

!

T!=

信息总结

模拟计算的
;

'

;P

'

;PP

'

DPPB#[

质子入射

氮化镓材料产生的反冲原子信息列于表
M

$

从
;B#[

质子入射靶材料产生的
YW>

元

素种类可看出!质子入射后发生反应的类型基

本为弹性散射过程!即反应前后元素种类不发

生变化!只发生能量传递!使得
YW>

的种类只

有氮和镓两种元素$氮元素在产生的
YW>

中

的比例远大于镓元素!且其能量范围也远大于

镓元素!这是因为氮原子较轻!易获得足够的能

量离开自己原有的晶格位置$

从
;P B#[

质子入射氮化镓所产生的

YW>

元素种类情况来看!

YW>

种类较
;B#[

质子入射时明显更多!增加了氢元素和锗元素!

且产生的
YW>

能量也更大!范围也更广$可

推测!当
;PB#[

质子入射时!质子与靶材料原

子发生了除弹性散射以外的其他非弹性过程!

包括俘获或核反应过程$所以!此时反应产生

的
YW>

种类也不再只是氮元素或镓元素!而

产生了其他元素种类$

;PPB#[

质子入射氮化镓产生的
YW>

元

素种类更多!如氦元素'碳元素等$表
M

中的其

他元素包含铜'氧'镍'锂'铁'硼'铍等!其含量非

常低!占比均低于
;U

$可见!当质子能量达到

;PPB#[

时!虽然反应产生的
YW>

中氮元素与

表
+

!

不同能量质子入射氮化镓模拟所考虑的
T!=

信息
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!
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镓元素依然占据主导地位!但可发现相对于能

量较低质子入射时!其相对含量有了明显的降

低!可推测当入射质子的能量越来越高时!非弹

性散射过程发生的概率逐渐增加!非弹性散射

过程会逐步取代弹性散射过程$

DPPB#[

质子入射氮化镓产生的
YW>

中

又产生了一些新元素!如
]

'

^

'

\)

'

(̀

'

[

等元

素$可推测!能量达到
DPPB#[

的质子与氮化

镓内部原子发生了许多非常复杂的反应!弹性

散射部分不再是反应的主体!所以反应产物种

类也非常复杂$可见!当质子能量达
DPPB#[

时!

YW>

中的氮元素与镓元素在总
YW>

中的

占比相对于能量小的质子入射时产生的
YW>

中氮元素与镓元素所占的比例小很多!仅有

;<U

左右!证明入射质子能量非常高时!质子与

靶材料原子发生非弹性散射及核反应的概率会

大幅提高!弹性散射过程被取代$

,

!

位移损伤与
;N@E

计算

,*)

!

位移损伤计算

程序模拟计算出
YW>

的信息后!可通过

O&$

2

#!!'?&8+*-&*'9&$$#*-

(

O?9

)模型%

;;

&模拟

计算其产生的离位原子数
1

1

"

1

1

)

PXH

H

1)%

(

:

)

MH

1

(

;

)

式中"

H

1)%

(

:

)为能量为
:

的反冲原子在材料

中贡献于非电离能量损失的部分!即非电离能

量损失#

H

1

为材料的离位阈值!对氮化镓进行

O?9

计算时!以
MFXD#[

作为其平均离位阈值$

利用
?&8+*-&*

修正的
C+*1")$1

分离函

数%

;M';G

&可近似表达为"

H

1)%

(

:

)

)

:

;

0

9

1I

(

*

1

)

(

M

)

9

1

)

PXGI<[

M

*

<

;

[

;

*

M

M

(

3

;

0

3

M

)

<

*

M

(

[

M

*

<

;

0

[

M

*

<

M

)

<

*

@

3

<

*

M

;

3

;

*

M

M

(

<

)

*

1

)

:

<PXGM@[

;

[

M

[

M

*

<

;

0

[

M

*

<

槡 M

(

;

0

3

;

*

3

M

)

(

@

)

I

(

*

1

)

)*

1

0

PX@PM@@

*

<

*

@

1

0

<X@PPH

*

;

*

F

1

(

D

)

式中!

[

;

'

[

M

及
3

;

'

3

M

分别为
YW>

与靶原子

的原子序数及质量数$式(

M

)

#

(

D

)中所涉及的

原子序数与质量数针对计算
YW>

在单质中所

产生的损伤能$对于氮化镓化合物!可将化合

物中各元素的质量数
3

M

!

2

'电荷数
[

M

!

2

进行原子

密度加权平均得到平均质量数
3

M

!

)/#$)

2

#

与平均

电荷数
[

M

!

)/#$)

2

#

%

;;

&

!于是有"

3

M

!

)/#$)

2

#

)

"

2

%

2

3

M

!

2

"

2

%

2

(

F

)

[

M

!

)/#$)

2

#

)

"

2

%

2

[

M

!

2

"

2

%

2

(

G

)

式中!

%

2

为元素
2

在化合物中的原子密度$将

计算得到的
3

M

!

)/#$)

2

#

'

[

M

!

)/#$)

2

#

代替式(

<

)'(

@

)中

的
3

M

'

[

M

便可得到
YW>

在化合物中产生的非

电离能量损失$

,*+

!

;N@E

计算

非电离能量损失不同于电离或激发能!它

主要贡献于材料的位移损伤$由于本工作针对

不同能量质子入射氮化镓材料所采取的靶厚不

尽相同!所以采取
B#[

,

(%

M

*

2

作为
OEAC

的

单位来分析不同能量质子入射靶材料产生的

OEAC

值的变化情况%

F

&

$

OEAC

)

1

>

3

"

2

-

2

(

H

)

H

1)%

(

:

) (

H

)

式中"

-

2

为反冲原子
2

的反应截面#

1

>

为阿伏加

德罗常数#

3

为靶原子质量数$进一步推导得"

OEAC

)

H

1)%

(

:

)*

.

;

(

I

)

!!

即将
H

1)%

(

:

)除以每次模拟的靶材料的密

度与厚度的乘积!来分析不同能量质子入射所

产生的
OEAC

值的能力的大小%

F

&

$这里取氮化

镓材料的密度
.

QFX;

2

*

(%

<

$模拟所产生的

离位原子数与
OEAC

值的计算结果列于表
<

!

随能量的变化趋势如图
;

所示$

由表
<

可知!入射质子产生的平均离位原子

数随质子能量的增大而增加!这是因为
H

1)%

(

:

)随

入射质子能量呈现单调增加的趋势$而
OEAC

值并未随质子能量而增加!相反!

OEAC

值随入

射质子能量的增加而逐渐减小$出现此现象的

原因主要是"

;

)针对每种能量的入射质子所设

计的靶材料厚度不尽相同!从表
<

可见!

H

1)%

(

:

)

的增长速率并不及模拟中靶材料厚度的增长速

率!而靶材料厚度的设计又是根据该种能量质

子射程而设计的$可见!随入射质子能量的增

加!其射程增长的速率较其沉积
OEAC

的能力

要快$

M

)能量越高的质子入射时!虽然在整体

的靶材料中!能量越高的质子所沉积的非电离

能损越多!但是它们在单位厚度中所沉积非电

离能量的能力呈现下降趋势$此原因可能是随

F@D
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表
,

!

V"602-

模拟相关参数及离位原子数与
;N@E

值计算结果

?6>9",

!

T6&6A"2"&(%<V"602-(.A3962.%060'&"(392(%<'.(

B

967"A"02'6A6

:

"60';N@E

入射能量*
B#[

靶厚
;

*

%%

入射质子数
H

1)%

(

:

)*

B#[

OEAC

*(

B#[

,

(%

M

,

2

K;

)

1

1

; PXP;

;P

D

;M ;IFXG

;XHPJ;P

D

;P PX@

;P

D

;PH @@XM

;XFPJ;P

F

;PP MP

;P

D

MHHD M<XF

@X<FJ;P

G

DPP <PP

;P

D

MMI<G ;MXD

<X@FJ;P

H

着质子能量的增加!其运动速度也增加而导致

其
OEAC

沉积能力下降$

图
;

!

质子入射产生的离位原子数

和
OEAC

值与其能量的关系

N+

2

4;

!

OEAC)*1*.%8#$&01+-

7

,)(#%#*!1)%)

2

#

/-#*#$

26

&0

7

$&!&*

-

!

位移缺陷的分布

空间中存在的质子能量范围非常广!约为

;

#

;PPPB#[

!但其期望值较接近
;PB#[

$所

以!本模拟采用
;PB#[

质子束来轰击氮化镓靶

材料$将厚度为
PX@%%

的氮化镓靶沿厚度方

向平均分成
MP

份!采用在其表面处沿厚度方向

入射
;P

D 个
;PB#[

质子!分析质子产生的位移

缺陷数目(离位原子数)随入射深度分布的关系$

图
M

为
;PB#[

质子入射氮化镓靶材料产

生的位移缺陷随质子入射深度的分布!但做了

以下假设与近似"

;

)假设质子入射后在某一深

度产生了
YW>

!那么该
YW>

在其一生中所产

生的所有离位原子数均近似认为产生在此深度

中#

M

)将
PX@%%

的靶厚均等分为
MP

份!即

P

#

MP

)

%

'

MP

#

@P

)

%

'1!每份中产生的所有

离位原子数均等效近似为全部发生在区间中小

的那个位置$

从图
M

可看出!质子入射氮化镓靶材料时!

在靶的
<MP

)

%

前!虽然会有一些例外!但是离

位原子数总体是随着入射深度的增加而增加!

而在靶的后
HP

)

%

处!离位原子数随着入射深

度的增加而减小$对比前面
?̀EB

模拟的

;PB#[

质子入射氮化镓可知!

;PB#[

入射氮

化镓的期望射程大致在
<<P

)

%

处!这就解释

了上述现象出现的原因!即在
<MP

)

%

以前是

大部分质子能入射到的深度!也是发生反应即

大部分
YW>

产生的深度$根据前面所描述的

近似理论!不难得出大部分离位原子数会产生

在
<MP

)

%

前!而在
<MP

)

%

后的位置!离位原

子数的值会出现一个巨大的回落!这是因为这

些位置鲜有反应发生并产生
YW>

$

图
M

!

;PB#[

质子产生的位移缺陷随深度的分布

N+

2

4M

!

=+-

7

,)(#%#*!1)%)

2

#

8

6

;PB#[

7

$&!&*/-1#

7

!"

L

!

结论

;

)不同能量质子入射氮化镓靶材料所发

生的反应不尽相同!产生的
YW>

种类也有所

差异$能量越高的质子入射靶材料所发生的反

应类别会更加多元与复杂!同时会产生种类更

加丰富的
YW>

$

M

)质子产生的位移缺陷虽然并不会随质

子能量的增大而单调增加!但是与反应截面及

其
YW>

的产生密切相关$

<

)不同能量入射质子在靶材料中沉积非电

离能量的能力不同!能量越大的质子入射时!在

整个靶中其非电离能量
H

1)%

(

:

)沉积得会越多$
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第
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但随着入射质子能量的增大!其非电离能损的沉

积能力并没有其射程增长得快!随着入射质子能

量的增加!单位厚度沉积的非电离能损减小$

@

)

;PB#[

质子入射氮化镓靶材料时!在

其射程范围内随着质子入射深度的增加!离位

原子数增加#当超过质子射程时!离位原子数的

产生会有一巨大的回落并进一步随入射深度的

增加而小幅度减小$
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