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氮化镓材料由于优良的电学特性以及耐辐照性能, 其与不同含量 AlxGa1–xN 材料组成的电子器件, 有望

应用于未来空间电子系统中. 然而目前关于氮化镓位移损伤机理研究多关注于氮化镓材料, 对于 AlxGa1–xN

材料位移损伤研究较少 . 本文通过两体碰撞近似理论模拟了 10 keV—300 MeV 质子在不同 Al 元素含量的

AlxGa1–xN 材料中的位移损伤机理. 结果表明质子在 AlxGa1–xN 材料中产生的非电离能损随质子能量增大而

下降, 当质子能量低于 40 MeV时, 非电离能损随着 Al 含量的增大而变大, 当质子能量升高时该趋势相反;

分析由质子导致的初级撞出原子以及非电离能量沉积, 发现不同AlxGa1–xN 材料初级撞出原子能谱虽然相似, 然

而 Al 元素含量越高, 由弹性碰撞产生的自身初级撞出原子比例越高; 对于质子在不同深度造成的非电离能量

沉积, 弹性碰撞导致的能量沉积在径迹末端最大, 而非弹性碰撞导致的能量沉积在径迹前端均匀分布, 径迹

末端减小, 并且低能质子主要是通过弹性碰撞造成非电离能量沉积, 而高能质子恰好相反. 本研究揭示了不

同 Al 元素含量的 AlxGa1–xN 材料质子位移损伤机理, 为 GaN 器件在空间辐射环境下的应用提供参考依据.
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1   引　言

半导体技术在移动通信、轨道交通、雷达探测

等领域迅速发展, 目前已经成为国民经济的重要

组成部分之一. 第三代宽禁带半导体材料氮化镓

(gallium nitride, GaN) 由于具有宽禁带、高击穿

场强以及电子迁移率、高巴利加优值 [1–3] 等优点,

近些年来在发光、电源供电、高频通信、电动汽车

等领域中都有大规模应用. 此外, 由于其具有较强

的高辐射耐受性, 在未来的太空应用中也显示出巨

大的潜力, 欧洲航天局也于近些年在多个空间通信

系统和卫星中搭载了 GaN 器件 [4,5]. 然而, 对工作

于空间环境中的航天器而言, 其在空间辐射环境中

面临的辐射环境主要有以下三种来源: 银河宇宙

射线、太阳宇宙射线以及范艾伦辐射带, 其包含的

质子、电子以及重离子等, 都会在半导体器件和材

料内部造成能量沉积, 产生电子-空穴对或造成晶

格原子移位, 从而造成电离损伤或位移损伤 [6], 导

致器件的性能衰退、寿命缩短甚至发生故障, 影

响航天任务的完成. 相比于硅基器件, GaN 高电子

迁移率晶体管 (high electron mobility transistors,
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HEMT) 具有较强的抗电离辐射能力, 位移损伤效

应是其内部主要的辐射损伤效应 [7].

目前已有大量实验和理论研究 [8–18] 报道了辐

射粒子在 GaN器件或者材料产生的位移损伤影

响, 且对位移损伤相关的研究目前多关注辐照后

的材料缺陷识别, 然而由于实际工艺上的掺杂浓

度以及器件结构的差异, 对缺陷的确定尚未达成统

一的认识, 因此需要从辐射粒子入射材料角度对

GaN器件及材料的位移损伤效应机理开展研究,

提高其在辐射环境下的可靠性与稳定性.

非电离能损 (non-ionizing energy loss, NIEL)

是衡量、预测以及揭示辐射粒子造成位移损伤背后

机理的关键参数与性质 [19,20], 通过 NIEL的表征,

可以很好地表征材料的抗位移损伤能力 [7,21,22]. 同

时 , 研究由辐射粒子造成的初级撞出原子 (pri-

mary knock-on atom, PKA)种类和能谱, 也可以较

好地描述位移损伤效应机理, 该性质也可以为位移

损伤效应的多尺度模拟提供关键的能谱信息 [23,24].

然而, 由于这两种性质均发生在极小的时间和空间

尺度, 目前对其实验测量还很困难, 这也使得计算

模拟成为研究其行为的必要工具, 其中应用最多的

是两体碰撞近似. 已有相关研究针对 GaN材料中

不同辐射粒子所造成的 PKA 能谱 [25] 和 NIEL 大

小 [7,21,26,27] 进行计算. 然而随着半导体工艺的发展,

GaN 材料通常会与不同占比的 AlxGa1–xN材料形

成异质结从而制成不同的器件 . 对于不同占比

AlxGa1–xN 材料, 已有相关实验 [28] 表明其位移损

伤有较大的差异, 但是其背后机理尚不清晰. 因此,

为了探究空间辐射环境对 AlxGa1–xN 材料的影

响 , 本文以空间辐射环境中含量最多粒子质子

为辐射粒子, 基于两体碰撞方法进行了一系列位移

损伤模拟计算, 主要探究了 Al元素含量对质子在

AlxGa1–xN材料中的位移损伤造成的 NIEL 影响,

并通过分析 PKA 能谱分布以及损伤能随深度分

布探究其背后的机理. 

2   模拟方法
 

2.1    NIEL 计算方法

对于半导体材料中位移损伤效应的评估与衡

量, 目前常用 NIEL 来比较不同粒子与不同材料之

间产生位移损伤的大小, 其计算公式如下 [29,30]: 

NIEL = η

∫ Qmax

Td

dσ
dQ

(E) ·G (Q) ·Q · dQ, (1)

dσ/dQ(E)

式中, η 为靶材料密度; Td 为离位阈能值; Q 为

反冲原子能量; Qmax 为转移到材料的最大能量;

  为反应截面, G(Q) 为能量为 Q 的反冲

原子对应能量分离函数. 对于 G(Q) 分离函数, 多

用 Lindhard 能量分离函数 [31] 以及基于该函数改

进的 Robinson[32] 和 Akkerman[33] 函数. (1)式经

过积分求和后可简化为 [34]
 

NIEL =
Tdam
ρh

, (2)

式中, Tdam 为平均非电离损伤能, ρ则为材料密度,

h 为靶材料厚度. 

2.2    模拟设置

本文采用位移损伤模拟中应用较为广泛的

Geometry and Tracking (Geant4)10.5 软件 [34,35],

该软件由欧洲核子研究中心 (CERN) 主导开发,

是一个以蒙特卡罗方法为基础, 可以模拟多种能量

以及多种粒子与不同材料的相互作用, 广泛应用于

辐射物理计算领域.

为了准确模拟质子与 AlxGa1–xN 材料的相互

作用, 采用 QGSP-BIC 标准物理列表, 该列表能

很好地描述 TeV 以下质子与材料的相互作用, 但

对于低能弹性碰撞的描述较差. 因此在模拟计算中

还添加了库仑屏蔽模型 [36,37]. 在模拟质子入射材料

时, 选取单能粒子点源作为粒子源, 其在平行于 Z

轴方向上向材料内部发射. 为了确保准确性和统计

性, 主要模拟了 10 keV—300 MeV 能量范围内的

质子入射材料过程, 该能量范围主要涵盖了空间环

境中的质子能谱以及目前大多数  GaN 器件与

AlxGa1–xN 材料的质子辐照实验. 同时对 1 MeV

以上能量的质子, 入射数目选择为 2×106 个, 而对

1 keV—1 MeV 能量范围内的质子 , 入射数目选

择 2×107 个. 为了探究 Al 元素含量对 AlxGa1–xN

材料质子位移损伤的影响, x 分别选取为 0, 0.3,

0.5, 0.7, 1.0, 材料密度分别对应为 6.10, 5.49, 4.75,

4.02, 3.26 g/cm3.

本文整个模拟中主要采用两种体积模型, 薄靶

近似模型以及无限厚靶模型, 如图 1所示. 其中在

计算单能质子产生 NIEL 大小时采用薄靶近似模

型, 其厚度通常定义为该能量下质子 10% 的射程

大小, 这主要是在计算单能质子 NIEL 总体大小
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时, 过厚材料会导致质子能量岐离, 高估 NIEL 的

大小, 无法与实验值进行比对. 而在探究其背后的

损伤机理时, 采用的是无限厚靶模型, 以充分探究

不同能量质子在入射 AlxGa1–xN 材料中的位移损

伤效应规律. 无限厚靶模型将模拟体系定义为一个

无限厚度的材料, 可以记录质子在全射程内的运动

过程. 

2.3    准确性验证

NIEL 是比较不同辐射粒子在不同材料中造

成损伤的重要参数, 本节利用薄靶近似模型, 统

计 10 keV—300 MeV 质子入射 GaN 材料产生的

NIEL 大小, 并与文献 [21]中的 GaN NIEL计算值

进行比对以验证本研究模型的准确性. 在本模型中

采用了第一性原理中关于离位阈能的计算结果, 其

中由第一性原理得到 Ga 和 N 原子的离位阈值

(Td) 分别为 73.2 eV 和 32.4 eV[38], 图 2为本文薄

靶近似模型与文献值的对比结果.
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图 2　不同能量质子在 GaN材料中产生的 NIEL大小, 与

文献 [21]值比较

Fig. 2. The  values  of  NIEL  in  GaN  material  induced  by

protons with different energies, compared with values from

Ref. [21].
 

由图 2中数据可知, 本文所采用模型与之前的

计算和实验结果 [21,27] 一致, 表明了本文计算模型

的合理性和准确性, 即低能质子产生的 NIEL 大,

是导致位移损伤的主要因素 . 然而在低能量下

(< 5 keV), 本文两种结果均低于文献 [21]中的报

道, 这主要是由于 Khanna 等 [18,23,38] 在计算 NIEL

时, 选取的 Ga 和 N 原子 Td 为 10 eV 和 14 eV,

该值与后来理论计算文献报道相比较低, 因此在低

能处高估了 NIEL. 除此之外, 在高能量下 (> 5 keV)

的结果一致性也表示当质子能量较高时, 离位阈能

的选择对 NIEL 计算大小无显著影响. 

3   结果与分析
 

3.1    质子入射 AlxGa1–xN 材料的非电离能
损计算

基于以上位移损伤模型的介绍与验证, 本文首

先对于不同能量单能质子在 5种 AlxGa1–xN材料

造成的 NIEL 大小进行计算, 其中 Al 原子的离位

阈能为 94 eV[39], 结果如图 3所示. 在不同质子能

量下 , 5种 AlxGa1–xN 材料的 NIEL 的变化趋势

相似, 即都随着质子能量增大而逐渐减小. 然而,

NIEL 大小与 Al 元素的含量并不是呈现单调相

关性. 随着 Al 元素含量的变化, NIEL 的变化可

分为两个不同区间. 当质子能量低于约 40 MeV

时, Al 元素含量较高的材料具有较高的 NIEL. 例

如, 当质子能量在 10 keV 左右时, AlN 的 NIEL

(3.04 MeV·cm2/g)能达到 GaN(1.63 MeV·cm2/g)

的 2倍. 然而在更高的质子能量下 (大于 40 MeV),

这种变化趋势是相反的, 即 Al 含量高的材料实际

上具有更低的 NIEL. 当质子能量为 100 MeV, GaN

的 NIEL 是 3.33×10–3 MeV·cm2/g, 而 AlN 的 NIEL

值仅为 1.97×10–3 MeV·cm2/g.

 

(a) 薄靶

10%射程
一次碰撞

点源







(b) 无限厚靶

体材料

点源

图 1    位移损伤模型　(a) 薄靶近似模型; (b) 无限厚靶模型

Fig. 1. Displacement damage  models:  (a)  Thin  target   ap-

proximation model; (b) infinite thick target model.
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Fig. 3. The values of NIEL in AlxGa1–xN materials induced

by protons with different energies.
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该计算结果与 Hayers 等 [28] 进行的 GaN 以

及 AlGaN 低能质子实验现象对应, 在应用 2 MeV

质子辐照两种材料后 , GaN 的载流子去除率为

257 cm–1, 而  AlGaN 的载流子去除率可以达到

510 cm–1, 是其 2倍之多, 这表明在遭受低能质子

辐照后, Al 元素含量更多的材料位移损伤更严重. 

3.2    质子入射AlxGa1–xN 材料产生的 PKA
种类和能谱分析

由于 PKA 的产生是造成 NIEL 的最主要原

因, 为了进一步探究 Al 元素含量对 NIEL 大小影

响机理, 对质子在 AlxGa1–xN 材料中产生的 PKA

能谱进行分析, 以下研究均采用了无限厚靶模型以

更全面地研究质子在整个材料中的位移损伤效应

规律.

首先对不同质子在 GaN 体材料中造成位移损

伤的 PKA 总能谱进行研究, 结果如图 4(a)所示,

其中该能谱已进行归一化, 归一化系数为能量和

PKA 总数目乘积, 能量区间为 1 eV. 由图 4可以

看出, 尽管 PKA 最大能量随着质子能量的增大而

明显增大, 但 PKA 能量的主要分布范围却没有受

到明显的影响, 而且随着 PKA 能量的增大, 其数

量也明显减少. 对于不同质子能量, 其产生的大部

分 PKA 能量主要分布在 1 keV到几十 keV之间.

同时, 统计不同类型 PKA占比, 发现不同能

量质子产生的 PKA类型不同, 根据 PKA的原子

类型将其主要分为 5类. 1)材料本身元素对应的

PKA(自PKA): Ga PKA和N PKA; 2)中子; 3)质

子; 4)轻 PKA (2 ≤ Z < 13, N 除外); 5)重 PKA

(13 ≤ Z < 34, Ga除外), 图 4(b)所示为不同类型

PKA占比随质子能量的变化 . 当质子能量低于

0.1 MeV时, 由于此时质子只与材料发生弹性碰

撞, 且由于 N 元素质量较小, 质子与其反应截面较

大, 导致只有 N PKA 撞出. 当质子能量逐渐增大

到 10 MeV时, 这一阶段质子与 Ga元素的反应截

面变大, 所以导致 Ga PKA的占比越来越大, N

PKA的占比逐渐减小. 当质子能量大于 10 MeV

时, 此时质子与材料开始发生非弹性碰撞, 中子、

质子以及其他粒子开始产生, 并随着质子能量的增

加逐渐成为主要成分, 这些 PKA占比顺序为: 中

子>质子>轻 PKA>重 PKA. 此外 , Ga PKA和

N PKA的能量集中在 50 keV以下, 而其他粒子能

量其他类型  PKA的能量主要分布 100 keV—
1 MeV之间, 这表明低能质子辐照 GaN材料产生

的自 PKA能量在 10—50 keV. 该结果可以直接应

用于实验或多尺度模拟中, 在硅的多尺度模拟 [40,41]

以及金属的多尺度模拟中 [42–44], PKA 能量是一个

极重要参数, 其大小直接决定了下一阶段分子动力

学模拟的输入.

对于其他 4种 AlxGa1–xN材料, 采用同样的方

法分析其 PKA能谱, 并与以上 GaN材料的质子

入射的能谱结果进行对比, PKA总能谱结果显示

4种 PKA能谱形状与 GaN形状类似 , 这表明

Al元素的加入对 PKA能谱的分布没有显著影响.

然而由于 Al元素的引入, AlxGa1–xN材料中弹性

碰撞比例有所不同, 因此, 图 5主要展示了不同能

量的质子在 5种 AlxGa1–xN 材料中产生弹性碰撞

事件占总碰撞事件比例. 结果显示, Al元素含量

越高, 质子与其发生弹性碰撞比例越高, 并且该比

例与 Al元素含量呈线性相关 . 当质子能量低于

10 MeV 时, 99% 的质子与材料发生的是弹性碰

撞, 而当质子能量上升后, 该比例下降速度增大.

这主要是由于 Al元素较轻的原子质量以及较低的

密度共同导致的. 
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3.3    质子入射 AlxGa1–xN 材料的损伤能随
深度分布

基于以上对质子入射AlxGa1–xN体材料的 PKA

信息, 进一步对这些 PKA在材料内部造成的损

伤能 (Tdam)进行分析 , 将其按质子射程划分为

100个等长的区间, 图 6 描述了不同能量质子在

AlxGa1–xN体材料中产生 Tdam 随深度分布的变化

趋势.

对于 Tdam 在深度方向的分布, 质子的能量对

于其分布形状没有较大影响, 即在质子射程末端,

都有一个较明显的布拉格峰. 该布拉格峰位置与质

子的射程具有极强的相关性, 大约位于质子射程的

80%—100%, 且随着质子能量的增大, 该比例越来

越大 . 此外 , 由图 6曲线可知 , 该峰位置将整个

Tdam 随深度的分布划分为两部分区域, 即布拉格

峰前半部分的平滑区, 以及后半部分的下降区域.

然而由于 Al 元素含量的不同, 不同 AlxGa1–xN

体材料中这两部分区域的分布有所差异. 对于低能

质子, 图 6(a), (b)结果显示含 Al 元素多的材料峰

值位置更深, 其数值也更大. 因此, AlN的 Tdam 峰

值出现在更深的区域, 其峰值也更大. 然而随着

质子能量增大, Tdam 在深度方向的分布并不是如

图 5中弹性碰撞比例随着 Al元素含量增大呈现单

调关系, 虽然含 Al元素多的材料峰值位置依然更

深, 但结果显示其峰值越来越小于含 Ga元素多的

材料. 如图 6(c), (d)所示, 50 MeV的质子在不同

AlxGa1–xN 体材料中产生的峰值近似相等, 而当质

子能量在 200 MeV时 , GaN 中布拉格峰峰值更

高. 除此之外, 当质子能量较高时, 如 200 MeV, 含

Al元素的 AlxGa1–xN 材料并没有出现像纯 GaN
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那样平滑区要高于峰值的现象, 这种与 GaN 材

料不一致的情况表明, Al 原子的加入会显著影响

损伤区域的分布, 且与 Al 元素含量呈非单调线性

关系.

为了进一步分析不同含量 Al 元素造成的损伤

分布差异, 将 Tdam 按照弹性碰撞与非弹性碰撞事

件的贡献分开, 并与 PKA 数目随深度的分布进行

对比. 图 7以 GaN材料为例, 展示了 4种不同能

量质子在整个材料内部沉积的 Tdam 随深度分布,

结果发现弹性碰撞与非弹性碰撞事件产生的 Tdam
与 PKA 数量呈现高度一致性, 同时可以看出, 弹

性与非弹性碰撞事件产生的 Tdam 在材料内部有着

完全不同的机理, 对于 10 MeV以下质子, 以图 7(a),

(b)为例, 由于此时质子主要与材料发生弹性碰撞,

非弹性碰撞事件产生的 PKA 数目几乎为 0, 因此,

Tdam 在质子射程的末端达到最大值. 随着能量的

增大, 如图 7(c)所示, 非弹性相互作用导致该部分

PKA 的数量增加, 从而增大了其对应的 Tdam 值,

尽管弹性碰撞产生的 PKA数目在所有深度范围

上都远多于非弹性碰撞产生的 PKA 数目, 但非弹

性碰撞导致 Tdam 在射程前端的值要远大于后端,

这也表明非弹性碰撞产生 PKA 导致的 Tdam 更

大. 在更高的能量下, 例如 200 MeV, 如图 7(d) 所

示, 这种区别就更加明显. 在质子射程的前端, 大

多数 PKA是由非弹性碰撞产生的, Tdam 也是由

非弹性碰撞贡献的. 而在射程的末端, 弹性碰撞产

生的 PKA 变得比非弹性碰撞产生的更多, 该距离

内 Tdam 主要由弹性碰撞提供.

基于以上分析, 可以得知弹性与非弹性碰撞产

生的 Tdam 在材料内部具有完全不同的机理, 对于

弹性碰撞, 其产生的 Tdam 随着深度的增大而增大,

在质子范围的末端表现出明显的布拉格峰, 而对于

非弹性碰撞, 其产生的 Tdam 主要在径迹前端处.

正是这种不同的作用机制导致了图 3中 NIEL 在

不同质子能量处随 Al元素含量变化的不同趋势.

在质子能量较低时, 弹性碰撞主导了整个位移损伤

过程, 由于 Al原子的原子质量数低于 Ga原子, 因

此其有更高的概率与质子发生弹性作用 , 导致

Al含量较高的材料中 NIEL更高. 然而对于高能

质子, NIEL是由非弹性碰撞作用导致. 因此, 材料

中较高的 Al含量导致经历非弹性碰撞相互作用的

质子比例较低, 从而产生较低的 NIEL值. 
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图 7    (a) 150 keV, (b) 10 MeV, (c) 50 MeV, (d) 200 MeV质子在 GaN 材料中沉积的 Tdam (红色) 以及产生的 PKA 数目 (蓝色)

随深度分布, 其中实线为弹性碰撞事件, 虚线为非弹性碰撞事件

Fig. 7. Distribution of deposited Tdam (Red) and produced PKAs (Blue) with depth in AlxGa1–xN mate rials irradiated by protons of

(a) 150 keV, (b )10 MeV, (c) 50 MeV, (d) 200 MeV. The solid lines and the dashed lines correspond to elastic and inelastic colli-

sion events.
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4   结　论

本文通过两体碰撞近似方法, 研究了 10 keV—

300 MeV的质子在不同 Al元素含量的 AlxGa1–xN

材料中产生的位移损伤效应, 主要针对导致位移损

伤效应的 NIEL大小开展了模拟研究, 并通过分析

PKA能谱以及 Tdam 随深度的分布揭示 Al元素含

量对 NIEL的影响机理. 研究结果表明, 当质子能

量低于 40 MeV时, NIEL随着 Al含量增大而增

大, 而质子能量高于 40 MeV时, 呈现相反的变化

趋势, NIEL随着 Al含量增大而减小. 分析导致

NIEL变化的 PKA, 虽然不同 AlxGa1–xN 材料的

PKA能谱相似, 即当质子能量低于 10 MeV时, 质

子主要与材料发生弹性碰撞, 当质子能量升高时,

非弹性碰撞逐渐成为主要碰撞机制 , 然而由于

Al元素质量数小, 导致 AlN材料中弹性碰撞比例

远高于 GaN材料. 同时, 研究 Tdam 随深度的分布,

发现其与 PKA数量的分布显示出高度的相似性,

并且由弹性碰撞相互作用引起的 Tdam 随着深度的

增大而增大, 在射程的末端形成最大值, 而由非弹

性碰撞相互作用产生的 Tdam 在射程前端呈现均匀

分布, 在射程的末端逐渐减少. 因此对于低能质子,

由于 NIEL主要是由弹性碰撞导致, Al占比越大

则 NIEL 越大, 而对于高能质子, 其产生的 NIEL

主要是由非弹性碰撞导致, Al占比越大则 NIEL

越小. 本研究揭示了 AlxGa1–xN材料中质子位移损

伤效应的机理, 并且为该器件及材料的位移损伤效

应实验研究和多尺度模拟提供重要依据.
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Abstract

Gallium nitride materials, due to their excellent electrical properties and irradiation resistance, are expected
to  be  used  in  future  space  electronics  systems  where  electronic  devices  are  composed  of  different  amounts  of
AlxGa1–xN materials.  However,  most  of  their  displacement  damage  studies  currently  focus  on  GaN materials,
and less on AlxGa1–xN materials themselves. The mechanism of displacement damage induced by 10-keV to 300-
MeV  protons  incident  on  AlxGa1–xN  materials  with  different  Al  content  is  investigated  by  binary  collision
approximation  method.  The  results  show that  the  non-ionization  energy  loss  of  AlxGa1–xN material  decreases
with proton energy increasing. When the proton energy is lower than 40 MeV, the non-ionization energy loss
becomes larger with the increase of Al content, while the trend is reversed when the proton energy increases.
Analyzing the primary knock-on atoms and non-ionizing energy deposition caused by protons, it is found that
the primary knock-on atoms’ spectra of different AlxGa1–xN materials are similar, but the higher the content of
Al, the higher the proportion of the self primary knock-on atoms generated by elastic collisions is. For the non-
ionizing  energy  deposition  produced  by  protons  at  different  depths,  the  energy  deposition  due  to  elastic
collisions  is  largest  at  the  end  of  the  trajectory,  while  the  energy  deposition  due  to  inelastic  collisions  is
uniformly  distributed  in  the  front  of  the  trajectory  but  decreases  at  the  end  of  the  trajectory.  This  study
provides a good insight into the applications of GaN materials and devices in space radiation environment.

Keywords: AlxGa1–xN, proton, displacement damage, binary collision approximation
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