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摘 要

本文采用双温模型耦合分子动力学的多尺度模拟方法，系统探究了快重离子速

度效应对氮化镓（GaN）辐照损伤的微观影响机制。结果表明，在相近电子能

损条件下，入射离子速度越低，更为局域化的能量沉积造成的晶格损伤程度越

严重。以 Ta离子辐照为例，当入射速度由 6.47 MeV/u降至 2.71 MeV/u时，由

N2气泡构成的连续柱状离子径迹更加显著，非晶核心区半径由 2.21 nm扩大至

2.46 nm，径迹中心 N2气泡的最大直径由 3.2 nm增至 3.6 nm。此外，离子径迹

周围伴生的大量富镓缺氮的亚稳态闪锌矿相 GaN纳米域，以及与之呈现强烈空

间关联性的螺位错网络，两者密度均发生明显上升。这种由低速离子引发的高

密度微观缺陷可能会提升垂直漏电通道的形成概率，进而成为加剧 GaN器件单

粒子烧毁风险的重要潜在因素。本研究为理解快重离子辐照下 GaN器件的电学

性能退化机理与抗辐射加固设计提供了重要的理论依据与数据支撑。
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1 引 言

作为第三代半导体材料，氮化镓（gallium nitride, GaN）凭借其卓越的物理特

性，在抗辐射电子器件领域展现出广阔的应用前景，如高电子迁移率晶体管（high

electron mobility transistors, HEMTs）。相较于硅基器件，GaN HEMTs不仅具有更

高的转换效率、更大的工作电压和更快的开关速度，更展现出优异的热稳定性与

更强的抗电离辐射能力[1–4]。这些特性使 GaN成为太空及高能物理实验设施等极

端环境下器件制造的首选材料。

尽管 GaN具有极强的抗辐射能力，但在实际应用中 GaN基器件面临快速重

离子（swift heavy ion, SHI）辐照时仍会表现出显著的单粒子敏感性进而引发严重

的性能退化问题[5–7]。基于被广泛应用于研究快重离子辐照效应的非弹性热峰（iTS）

模型[8]，Sequeira等人深入至微观晶格损伤演化层面的研究从根本上解释了这一

器件失效行为。他们发现强再结晶效应是 GaN抵抗强电离辐射的核心机制，并建

立了快重离子的电子能损与熔融非晶化截面之间的定量经验关系[9,10]。Mahfuz 等

人进一步借助该理论探究了重离子累积注量对 GaN 辐照损伤的影响，证实高注

量下离子径迹的重叠会导致晶格内部纳米孔洞等微观缺陷的尺寸显著增加[11]。

然而，在实际的离子与固体相互作用中，快重离子的电子能损并非决定微观

损伤形貌的唯一参量，离子入射速度同样起着至关重要的调控作用[12]。Rymzhanov

等人指出，低速与高速重离子在靶材料中产生损伤的电子能损阈值并不相同[13,14]。

这种被称为速度效应的现象，其物理本质在于不同速度的离子激发的次级电子具

有不同的径向传输范围。目前这一速度效应已在多种氧化物和半导体材料中得到

证实。例如，在 LiNbO3和 KTaO3中，研究发现在相似的电子能损下，低速离子

由于能量沉积更加局域化，往往会产生比高速离子更显著的潜径迹，或主导完全

不同的损伤与退火机制[15,16]。特别是在与 GaN同属宽禁带半导体的碳化硅（SiC）
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中，最新实验表明离子速度直接决定了电离诱导缺陷退火的激发阈值与演化效率

[17]。这充分说明离子入射速度的差异深刻影响着材料内部热峰的径向动态演化及

最终的晶格损伤程度。

迄今为止，快重离子速度效应对 GaN微观晶格损伤的具体影响机制尚不明晰。

为深入探究这一演化规律，本文针对相同电子能损条件下不同入射速度的快重离

子辐照 GaN材料展开了系统的多尺度模拟分析。文章详细探讨了入射离子速度对

GaN内部能量传递、晶格瞬时熔融与重结晶以及辐照损伤的调控作用，为深入理

解快重离子辐射下 GaN 器件电学性能退化机理并预测微观损伤缺陷提供了关键

的理论与数据支撑。

2 模拟方法

2.1 双温模型

目前，解释快重离子造成材料内部晶格位移与微观损伤的主流理论主要有库

仑爆炸模型[18]与非弹性热峰（iTS）模型。库仑爆炸模型指出，高能离子电离轨

迹上的原子导致电子射出形成带正电的离子核心，进而产生极强的静电排斥引发

原子位移乃至爆炸性分离。然而，对于具备一定载流子迁移率的半导体而言，电

子的快速屏蔽与弛豫效应往往限制了该机制的主导作用。相比之下，iTS模型应

用最为广泛。

iTS 模型指出，快重离子穿透靶材料时，首先沿离子轨迹形成圆柱形电离核

心区，即离子径迹。在 10-16 至 10-15 s的极短时间内，能量主要沉积于靶材的电

子子系统中。随后，位于离子径迹中心的受激电子通过热扩散将能量传递给周围

电子。与此同时，电子-声子耦合作用介导了能量从电子子系统向晶格子系统的转

移。离子径迹中心的原子在获得足够能量后，通过晶格振动将能量传递给相邻原

子。iTS模型通常借助双温模型（TTM）进行数学表述。在双温模型框架下，材
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料系统被划分为电子与晶格两个子系统。电子子系统由电子热容 Ce和电子热导率

Ke表征，晶格子系统则由晶格热容 Cl和晶格热导率 Kl描述。电子-声子耦合常数

g作为连接上述两大子系统的核心参数，主导着二者之间的温度传递与能量交换。

所有物理场在数学上均由一组耦合的微分方程表示，并通过交换项与附加源项相

互关联[3,19,20]：

( ) ( ( ) ) ( )( ) ( , )e
e e e e e e e l

T
C T K T T g T T T A r t

t


     


, (1)

( ) ( ( ) ) ( )( )l
l l l l l e e l

T
C T K T T g T T T

t


    


, (2)

式中 Te与 Tl、Ce与 Cl、Ke与 Kl分别代表电子与晶格子系统的温度、热容及热导

率；g为电子-声子耦合常数。这些随温度 T变化的热力学参数均已在前期工作中

详细列出[3]，电子参数及电子-声子耦合常数基于第一性原理计算获得，晶格参数

由实验数据拟合得出。A(r,t)为入射离子在半径 r和时间 t内沉积在电子系统中的

能量[21,22]。通过自主开发的 Femto-2TM程序对 TTM方程进行数值求解[3]。

为探究快重离子辐照的速度效应，选取工程实验中常用的 Xe、Ta两类重离

子作为辐照源。针对两种离子各自的布拉格曲线，分别选取低能与高能辐照工况

开展对比，可在维持电子能损基本不变的条件下，引入明显的离子入射速度差异。

所构建的 GaN 超胞模型尺寸为 32.16 nm × 32.16 nm × 52.4 nm。该模型基于晶格

常数为 3.216 Å×3.216 Å×5.24 Å的纤锌矿 GaN原胞扩胞 100a0×100b0×100c0获得，

总原子数达 4×106个。模拟过程中所有离子均沿 GaN晶体 [0001] 晶向垂直中心

入射。四种快重离子入射 GaN时产生的电子能损由 Geant4程序计算得出，并与

其他关键辐照参数一同列于表 1。在 Geant4仿真中，GaN靶材尺寸设定为 32.16

nm × 32.16 nm × 2000 nm，密度取 6.15 g/cm3；核心粒子输运过程由 QGSP_BIC 列

表描述。四种快重离子在 GaN材料中产生初始能量沉积 A(r,t)的空间分布如图 1

所示。
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表 1 快重离子辐照参数

Table 1. SHI irradiation parameters.

快重离子种

类
能量 / MeV 电子能损/ (keV·nm-1) 离子速度 / (MeV·u-1)

Xe
225 28.86 1.70
1100 29.74 8.33

Ta
490 42.45 2.71
1171 43.76 6.47

图1 不同快重离子辐照下，GaN初始能量沉积空间分布 (a) 1.70 MeV/u Xe；(b) 8.33 MeV/u Xe；

(c) 2.71 MeV/u Ta；(d) 6.47 MeV/u Ta

Fig. 1. Spatial distribution of initial energy deposition in GaN under different SHI irradiation: (a)

1.70 MeV/u Xe; (b) 8.33 MeV/u Xe; (c) 2.71 MeV/u Ta; (d) 6.47 MeV/u Ta.

2.2 分子动力学模拟

快重离子入射引发的辐照效应主要体现为离子轨迹周围原子的瞬时加热，本

研究首先通过 TTM模拟对这种热激发的空间分布进行了定量描述。鉴于 TTM框

架无法揭示材料在原子尺度的结构响应，研究进一步采用分子动力学（MD）模
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拟来探究快重离子入射后体系内部的长期演化过程。在MD模型构建中，GaN材

料尺寸与 TTM模拟中一致，并将其划分为以离子轨迹为中心的多个同心圆柱层。

每层内的原子被赋予随机取向的动量，其大小依据 TTM模拟输出的径向能量高

斯分布进行取样。

MD 模拟基于 LAMMPS（Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel

Simulator）[23]软件完成。计算过程均采用三维周期性边界条件，积分时间步长设

定为 0.5 fs，模拟总演化时长为 500 ps。为模拟体系向周围环境的热耗散，对平

行于离子入射方向的 10 Å厚度边界层施加 Langevin恒温器。该温控区域距离离

子入射中心足够远，因此对径迹周围原子的激发动力学影响可忽略不计。同时，

考虑到超快晶格加热在离子径迹附近产生的极高压力，研究选用辐照损伤领域成

熟的 Tersoff-ZBL混合势来精确刻画短程原子排斥力及 GaN内部的整体相互作用

[24,25]。LAMMPS输出的模拟数据最终通过 OVITO软件进行可视化与统计分析[26]。

3 结果与讨论

3.1 热峰作用下的飞秒超快动力学

基于 TTM描述的飞秒超快动力学框架，快重离子辐照 GaN后离子径迹中

心电子与晶格子系统的温度、能量演化规律如图 2所示。在约 10-17 s的极短时

间内，电子子系统温度和能量瞬间升至极高水平。随后，在电子间热扩散与电

子-声子耦合作用的共同驱动下，电子子系统的温度和能量在10-17 s 至10-14 s 期

间快速回落，并最终缓慢趋近于零。与此同时，晶格子系统通过电子-声子耦合

吸收激发电子传递的能量，其温度与能量相应升高，并在 10-13 s 附近达到峰值。

越过该峰值后，受晶格内部能量传导与热扩散作用的影响，晶格子系统的温度

与能量进入缓慢下降阶段。
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图 2 不同快重离子辐照下，GaN离子径迹中心温度和能量的时间演化趋势 (a) 电子温度；(b)

电子能量；(c) 晶格温度；(d) 晶格能量

Fig. 2. Time evolution of temperature and energy at the ion track center of GaN under different SHI

irradiation: (a) electronic temperature; (b) electronic energy; (c) lattice temperature; (d) lattice

energy.

显然，快重离子的电子能损值越大（2.71和 6.47 MeV/u Ta），其在电子子

系统中产生的初始能量沉积以及形成的电子温度峰值也就越高，进而传递给晶

格子系统的温度和能量也相应增多。此外，在电子能损值几乎相等的前提下，

入射离子的速度越低，其在径迹中心产生的初始能量沉积与温度峰值也越大，

晶格随之产生的热峰响应也更为剧烈。这一现象的物理本质源于次级电子的径

向扩散机制。当入射离子速度较低时，其激发的次级电子初始动能较小，径向

射程相应缩短。因此，在电子能损相同的条件下，低速离子将能量高度集中于
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横截面更为狭小的圆柱形核心区域内。这种能量在空间分布上的高度局域化显

著增加了径迹中心的能量沉积密度，从而在电子与晶格子系统中均形成了极高

的温度与能量峰值。

不同快重离子辐照下 GaN晶格能量的时空分布演化特征如图 3所示。由图

可知，晶格能量在空间上高度集中于离子径迹中心，并沿径向逐渐衰减。随着

入射离子速度的提升，传递至晶格中心的峰值能量 Epeak呈现出明显的递减趋势。

例如，1.70 MeV/u Xe 离子在径迹中心产生的 Epeak为 4.53 eV/atom；而在 8.33

MeV/u Xe离子辐照下，该值降低为 4.12 eV/atom。此外，快重离子辐照沉积于

晶格原子中的能量会在材料内部形成瞬时熔融区。基于热峰响应中熔化能量的

计算依据
0

( )mT

m l l l lE C T dT E  ，得到 GaN 晶格熔融所需的能量阈值为 0.93

eV/atom[3]。根据 TTM框架下的终止准则[3]，在飞秒超快动力学过程结束时刻，

1.70 MeV/u Xe 离子辐照产生的瞬时熔融半径约为 5.41 nm；而 8.33 MeV/u Xe

离子辐照下的瞬时熔融半径则缩小至 5.25 nm。这些数据充分表明，相同电子

能损值下，低速离子能够在飞秒时间尺度内向晶格子系统传递更多能量，从而

产生更大的瞬时熔融非晶区。
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图 3 不同快重离子辐照下，GaN晶格能量的时空分布 (a) 1.70 MeV/u Xe；(b) 8.33 MeV/u Xe；

(c) 2.71 MeV/u Ta；(d) 6.47 MeV/u Ta

Fig. 3. Spatiotemporal distribution of lattice energy in GaN under different SHI irradiation: (a) 1.70

MeV/u Xe; (b) 8.33 MeV/u Xe; (c) 2.71 MeV/u Ta; (d) 6.47 MeV/u Ta.

以 1.70 MeV/u Xe 离子入射为例，图 4展示了飞秒超快动力学演化终止时

刻，GaN体系内电子与晶格子系统温度和能量的空间分布特征。可以看到，离

子径迹中心处电子温度 Te与晶格温度 Tl趋于一致。经电子-晶格能量耦合传递

后，电子子系统能量已降至极低水平并趋近于零。沉积在晶格子系统中的能量

则作用于 GaN 晶格原子，为后续长时间尺度分子动力学演化提供初始条件。
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图 4 1.70 MeV/u Xe辐照下GaN内温度和能量的空间分布 (a) 电子温度；(b) 电子能量；(c) 晶

格温度；(d) 晶格能量

Fig. 4. Spatial distribution of temperature and energy in GaN under 1.70 MeV/u Xe irradiation: (a)

electronic temperature; (b) electronic energy; (c) lattice temperature; (d) lattice energy.

3.2 重结晶

晶格在极端热力学驱动下的熔融与重结晶是决定最终损伤形貌的核心过程。

以 1.70 MeV/u Xe离子辐照为例，选取三个典型时刻的横截面示意图开展分析，

如图 5所示。在 1 ps初始阶段，快重离子辐照诱导的强热峰效应促使 GaN晶格

发生瞬时熔融，沿离子径迹形成半径约 3.5 nm的圆柱形非晶熔融区。在前 20 ps

内，离子径迹中心处的超高温度驱动非晶熔融区沿径向持续扩张，直至达到约

4.2 nm的最大半径。此后，在边界热浴层作用下，GaN晶格不断向外部环境散

失热量，体系整体温度逐步下降。冷却过程中晶格重结晶成为主导机制，由非

晶区外缘向离子径迹中心逐步推进。当体系温度降至室温时，重结晶过程基本
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完成，在 500 ps稳定阶段 GaN内部最终残留特定半径约为 1.3 nm的非晶核心

区。

图 5 1.70 MeV/u Xe离子辐照下 GaN的横截面示意图 (a) 1ps；(b) 20ps；(c) 500ps

其中 r代表非晶熔融区半径，Rd代表原子位移半径。图中颜色代表原子相对于初始位置的位

移大小。

Fig. 5. The cross-sectional schematics of GaN under 1.70 MeV/u Xe irradiation: (a) 1ps; (b) 20ps;

(c) 500ps. Here, r denotes the amorphous molten region radius, and Rd represents the atomic

displacement radius. The color scheme represents the displacement magnitude of atoms relative to

original positions.

图 6纤锌矿 GaN体系中 Ga原子密排六方（HCP）结构占比随时间的演化

曲线，从原子尺度进一步揭示了这一重结晶过程。快重离子入射瞬间产生的极

端热尖峰引发纤锌矿 GaN晶格局域熔融，致使 Ga原子 HCP结构占比骤降。演

化前期，由于非晶熔融区径向扩张与边缘重结晶的竞争关系，HCP结构占比呈

现持续性波动特征，整体有向上的结构恢复趋势。约 20ps之后，重结晶行为占

据主导地位，Ga原子 HCP晶体结构逐步恢复并保持稳定。最终的 Ga原子 HCP

结构占比表明，相同电子能损值下，入射离子速度越低，重结晶完成后稳态 GaN

体系内 Ga 原子 HCP结构占比越低，快重离子辐照对纤锌矿 GaN 结构造成的

晶格损伤越显著。此外，这种由速度效应引发的晶格损伤差异会随着入射离子

电子能损值的增大而更加显著。
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图 6 不同快重离子辐照下 Ga原子 HCP结构占比

Fig. 6. HCP structure fraction of Ga atoms under different SHI irradiation.

以局部结构熵作为衡量晶格无序性的物理指标，对四种快重离子辐照 GaN

形成的非晶核心区域进行系统量化，对应的熵径向分布曲线如图 7所示。高无

序度的非晶核心区表现为明显的局域高熵平台。例如图 7(a)中得出的 1.70

MeV/u Xe 离子非晶核心区半径为 1.33 nm，该数值与图 5横截面结构观测到的

非晶核心区尺寸基本一致。熵值的径向分布规律清晰表明，中心高熵平台的径

向半径随着离子电子能损的增加以及入射速度的降低而逐渐增大。电子能损更

大的 Ta离子产生的非晶核心半径显著大于 Xe离子。此外，在电子能损相近的

情况下，速度效应尤为明显。低速离子由于初始能量沉积在空间上更为局域化，

导致热峰区域在冷却阶段更难实现完全的重结晶，最终残留的非晶核心半径因

此大于高速离子。
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图 7 不同快重离子辐照下，GaN局部熵值的径向分布 (a) 1.70 MeV/u Xe；(b) 8.33 MeV/u Xe；

(c) 2.71 MeV/u Ta；(d) 6.47 MeV/u Ta

Fig. 7. Radial profiles of local structural entropy of GaN under different SHI irradiation: (a) 1.70

MeV/u Xe; (b) 8.33 MeV/u Xe; (c) 2.71 MeV/u Ta; (d) 6.47 MeV/u Ta.

具体而言，在 Xe离子辐照条件下，随着入射速度由 8.33 MeV/u降至 1.70

MeV/u，非晶核心区半径相应由 1.01 nm 扩大至 1.33 nm。相似的规律在 Ta离

子体系中也得到了验证，6.47 MeV/u与2.71 MeV/u的入射速度分别对应2.21 nm

与 2.46 nm的核心区半径。如图 8所示，相近电子能损值下，这些非晶核心区

的定量尺寸与宏观实验表征结果高度吻合[10]。低速重离子引发非晶核心区半径

的增大进一步证明速度效应对材料内部结构损伤的加剧作用。
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图 8 快重离子辐照 GaN 形成的非晶径迹半径与实验数据的定量对比[9,10]

Fig. 8. Quantitative comparison of amorphous track radii in GaN under SHI irradiation with

experimental data[9,10].

3.3 辐照损伤

快重离子辐照作用下形成的最终离子径迹直观反映了材料内部留存的永久

性晶体结构损伤。图 9展示了四种快重离子辐照后 GaN内部离子径迹的微观剖

面形貌，整体均呈现出由高度无序的非晶区与离散纳米气泡所组成的连续柱状

结构。电子能损的大小主导了损伤形貌的剧烈程度。在约 29 keV/nm Xe 离子

（1.70 MeV/u和 8.33 MeV/u）辐照下，离子径迹的形貌特征相对较弱，仅在径

迹中心出现少量不连续的离散气泡。而当电子能损增大至约 43 keV/nm时，Ta

离子（2.71 MeV/u和 6.47 MeV/u）辐照形成的柱状径迹内部则演化出清晰可见

且连续分布的大尺寸气泡结构。
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图 9 不同快重离子辐照下 GaN离子径迹示意图 (a) 1.70 MeV/u Xe；(b) 8.33 MeV/u Xe；(c)

2.71 MeV/u Ta；(d) 6.47 MeV/u Ta

Fig. 9. Schematics of ion tracks in GaN under different SHI irradiation: (a) 1.70 MeV/u Xe; (b)

8.33 MeV/u Xe; (c) 2.71 MeV/u Ta; (d) 6.47 MeV/u Ta.

相近电子能损条件下径迹的具体空间尺寸受离子入射速度的调控。剖面观

测结果表明，离子径迹随入射速度的提升呈现出较为明显的收缩特征，内部可

辨识气泡的尺寸变化作为一项定量指标反映了这一收缩过程。当 Xe 离子的入

射速度由 1.70 MeV/u提高到 8.33 MeV/u时，径迹中心可辨识气泡的直径由 1.3

nm缩小至 0.9nm。相似地，Ta离子速度由 2.71 MeV/u提高到 6.47 MeV/u，其

中心可辨识气泡的最大直径相应由 3.6 nm缩小至 3.2 nm。

离子径迹的形成伴随着材料内部剧烈的原子移位与晶格重排，为揭示其微

观结构演化机制，分别对不同快重离子辐照下 GaN体系中 Ga-Ga 键和 N-N键

的径向分布函数（radial distribution function, RDF）进行分析，如图 10所示。

由图可知，Ga-Ga 键与 N-N 键均在约 3.2 Å处形成 RDF 主峰，该特征键长与

GaN的晶格常数高度匹配，对应完整的晶体结构特征。除此之外，Ga-Ga键和

N-N 键分别在约 2.85 Å和 1.15 Å处出现微弱的次级特征峰。其中，2.85 Å对应

液态 Ga的特征键长[27]，1.15 Å对应 N2分子的特征键长[28]。
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图 10 不同快重离子辐照下 GaN径向分布函数 (a) Ga-Ga键；(b)N-N键

Fig. 10. Radial distribution function in GaN under different SHI irradiation: (a) Ga-Ga bonds; (b)

N-N bonds.

次级特征峰的出现映射了径迹区域晶体结构分解与重组的全过程。快重离

子辐照诱发的极端热峰效应使离子径迹中心区域发生瞬时熔融，致使纤锌矿

GaN晶体结构分解，生成液态 Ga与 N2分子。然而，重结晶过程并不能完全恢

复 GaN的完整晶体结构，仍有部分分解产生的 Ga团簇与 N2分子残留于离子径

迹中心区域。结合图 9的剖面形貌分析，N2分子大量聚集并最终演化为径迹中

心清晰可见的纳米气泡，Ga团簇及重结晶的纤锌矿 GaN则紧密环绕分布于 N2

气泡周围。

进一步比对不同速度下的径向分布函数峰值可知，相同电子能损值下，随

着入射离子速度的降低，3.2 Å处的晶体主峰强度呈现出明显的下降趋势。相应

地，约 2.85 Å处的液 Ga峰与约 1.15 Å处的 N2分子峰值则逐渐升高，表明晶体

结构分解程度进一步加剧。图 11定量统计了不同快重离子辐照后 GaN体系内

产生的N2分子线密度。以Ta离子辐照为例，2.71 MeV/u的低速入射产生了 11.37

× 108 cm-1的 N2分子线密度，当速度提升至 6.47 MeV/u时该线密度降低至 8.25

× 108 cm-1。该数据进一步证实较低入射速度的快重离子会引发纤锌矿 GaN 结

构更严重的分解，进而在离子径迹中心产生更多数量的 N2分子。
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图 11 不同快重离子辐照下 GaN中 N2分子线密度

Fig. 11. Linear density of N2 molecules in GaN under different SHI irradiation.

除了晶体结构损伤，快重离子辐照在 GaN内部产生了一定数量的扩展缺陷，

其中以原子位错最为显著。图 12展示了不同辐照条件下 GaN内部总位错密度

的时间演化规律。随着熔融重结晶过程的推进，位错密度持续增加并趋于稳定，

且表现出随入射离子速度降低而增大的普遍趋势。以 Ta离子为例，当入射速度

由 6.47 MeV/u降低至 2.71 MeV/u时，体系稳态总位错密度由约 1.42 × 1012 cm-2

提升至约 1.47 × 1012 cm-2。相似的演化规律在 Xe离子辐照条件下也得到了充分

印证，1.70 MeV/u的低速入射产生的位错密度同样高于 8.33 MeV/u的高速入射。

图 12 不同快重离子辐照下 GaN中总位错密度时间演化

Fig. 12. Evolution of total dislocation density in GaN under different SHI irradiation.

微观缺陷的空间分布特征显示，各类位错均围绕离子径迹非晶核心区分布，

主要包括螺位错与刃位错两类，如图 13（a）所示。相较于高速离子辐照，低
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速离子由于初始能量沉积在空间上更为局域化，产生了更为密集的位错网络，

尤其是螺位错的比例显著升高。此外，离子径迹周围形成了大量具有面心立方

（FCC）结构的原子团簇，即 GaN的典型亚稳相闪锌矿相，其空间分布如图 13

（b）所示。结合图 13（a）对比分析发现，该闪锌矿纳米域的分布区域与螺位

错富集区域在空间上高度重合。这种亚稳相与位错网络的空间伴生现象源于热

峰驱动的超快非平衡动力学机制。快重离子辐照形成的瞬时极端高温高压环境

促使径迹周边晶格发生超快熔融。随后的冷却过程本质上是液相 GaN的外延重

结晶过程。然而，这种超快熔融-淬火过程偏离了热力学平衡态，使得部分熔融

区原子没有足够的时间弛豫到能量最低的稳定纤锌矿构型，而是形成能量相对

较高的亚稳态闪锌矿结构。

图 13 不同快重离子辐照 GaN (a) 位错空间分布；(b) 闪锌矿 GaN空间分布

Fig. 13. Under different SHI irradiated GaN: (a) dislocation distribution; (b) zincblende GaN
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distribution.

为了进一步探究速度效应对闪锌矿纳米域的具体影响，图 14定量统计了不

同快重离子辐照诱导形成的闪锌矿纳米域内原子的线密度。在 Ta离子辐照下，

2.71 MeV/u的低速离子产生的 FCC结构Ga原子与N原子线密度分别高达 9.61

× 108 cm-1与 7.57 × 108 cm-1，显著高于 6.47 MeV/u 高速离子对应的 8.94 × 108

cm-1与 6.52 × 108 cm-1。同样在 Xe离子辐照条件下，低速入射也产生了更高密

度的闪锌矿纳米域组分。

图 14 不同快重离子辐照下 GaN中 FCC结构原子线密度

Fig. 14. Linear density of FCC atoms in GaN under different SHI irradiation.

值得注意的是，在所有辐照条件下，闪锌矿纳米域内的 Ga 原子线密度始

终高于 N原子线密度。该现象可归因于径迹中心部分 N原子结合形成了 N2分

子从而造成了局域的富镓缺氮配比。在 GaN 体系中，这类富含 N空位的局部

团簇往往具备显著的浅施主特性提供丰富的自由载流子。相关理论计算与宏观

器件实验的交叉印证表明，空间上高度伴生的螺位错网络能够凭借其特有的局

域势阱与缺陷态有效捕获并传导这些过剩载流子，从而构建出微观漏电通道

[29–31]。由于低速快重离子在空间上表现出更强烈的能量局域化，这不仅加剧了

径迹中心的非晶化与 N2气泡聚集，同时还在外围诱发了密度更高的富镓闪锌矿

纳米域与螺位错网络。基于这种微观缺陷在空间上的高度重叠效应合理推断，
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低速快重离子辐照可能会提升连续漏电通道的形成概率，进而成为加剧 GaN器

件在极端辐射环境下发生单粒子烧毁风险的重要潜在因素。

4 结论

本文基于多尺度模拟框架深入揭示了快重离子辐照下纤锌矿 GaN的速度

效应机制。研究表明，在相近电子能损条件下入射离子速度越低，更为局域化

的能量沉积所造成的晶格损伤程度越严重。这种加剧的损伤效应源于低速离子

激发的极端热峰引发了更为剧烈的超快非平衡熔融与淬火过程。随着入射离子

速度的降低，离子径迹半径和 N2气泡尺寸明显增大，体系内 N2分子线密度、

总位错密度与闪锌矿相原子线密度也随之升高，由此产生的高密度微观缺陷可

能会提升垂直漏电通道的形成概率。这一演化规律从微观晶格层面揭示了 GaN

器件单粒子烧毁风险加剧的内在诱因，为理解快重离子辐照下 GaN器件的电学

性能退化机理提供关键数据支撑。
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Abstract
This study employs a multiscale simulation method coupling the two-temperature

model with molecular dynamics to systematically investigate the microscopic

mechanisms underlying the swift heavy ion (SHI) velocity effect on irradiation damage

in gallium nitride (GaN). The simulations describe the coupled energy transfer between

the electronic and lattice subsystems on the femtosecond timescale, together with

transient lattice melting, recrystallization, and microscopic defect evolution on the

atomic scale. The results indicate that, under similar electronic energy loss conditions,

a lower incident ion velocity leads to highly localized energy deposition and

consequently more severe lattice damage. Taking Ta ion irradiation as an example,

when the incident velocity decreases from 6.47 MeV/u to 2.71 MeV/u, the continuous

ion tracks composed of N2 bubbles become more pronounced. Specifically, the radius

of the amorphous core expands from 2.21 nm to 2.46 nm, and the maximum diameter

of the central N2 bubbles enlarges from 3.2 nm to 3.6 nm. Meanwhile, N2 molecules

linear density rises from 8.25 × 108 cm-1 to 11.37 × 108 cm-1, indicating that

low-velocity ions induce more severe decomposition of the wurtzite GaN lattice.

Furthermore, there is a proliferation in the densities of both the abundant Ga-rich and

N-deficient metastable zincblende GaN nanodomains generated around the ion tracks

and the screw dislocation networks that exhibit a strong spatial correlation with them.

The high density of microscopic defects induced by low-velocity ions could elevate the

probability of forming vertical leakage channels, thus serving as a critical potential

factor that exacerbates the risk of single-event burnout in GaN devices. This study

provides an essential theoretical basis and data support for understanding the electrical

performance degradation mechanisms of GaN devices under SHI irradiation and for

advancing radiation-hardening designs.
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